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NMR as a Probe of Spin Density Waves
in Organic Metals

W. Gilbert Clark
Department of Physics and Astronomy,
University of California at Los Angeles,

Box 951547, Los Angeles, CA 90095-1547, USA

The electronic ground state of several anistropic organic metals is a pinned, incommensu-
rate spin density wave (SDW). A gap opens in the electronic states and the sample becomes
semiconducting below the transition. The electrical properties of the pinned SDW conden-
sate are similar in many respects to those of pinned charge density wave systems: a huge
dielectric constant (ca. 10°), a depinning threshold electric field, nonlinear electrical trans-
port from the sliding SDW, etc. Many of the static and dynamic properties of this kind of
SDW are obtained by NMR measurements. The NMR spectrum and the nuclear spin-lattice
relaxation rate are used to measure the order parameter and thermal fluctuations of the
SDW, including critical behavior near the transition. Various aspects of the motion of the
SDW driven by an electric field can be investigated through their effects on the spin echo
signal. These include the restoring force of the pinning centers, the contribution of the SDW
to the dielectric constant, the velocity of a sliding SDW, and the complex readjustment of
the SDW phase during the repinning that occurs when the electric field is lowered below
the depinning threshold. Since the corresponding spin echo signal senses only the motion of
the SDW, these measurements complement electrical transport measurements, which probe
together the motion of the SDW and the thermally excited normal carriers. A much more
complete view of the SDW response to an electric field is obtained by carrying out both kinds
of measurements on the same sample. These applications of NMR to the study of SDW’s
will be reviewed and new results on pinning by impurities and the dielectric constant of
Bechgaard salt alloys will be presented. This work is in collaboration with M.E. Hanson, B.
Alavi, S.E. Brown, G. Kriza, C. Berthier, and P. Ségransan with support from NSF Grants
DMR-9319304, DMR-9412612, INT-9421019, and NATO Grant CRG-950258.



Realization of Ultrahigh Performance
Optical Memories

Thomas W. Mossherg

Department of Physics and Center for Optics in Science and Technology
University of Oregon, Eugene, Oregon USA 97403
Phone: 541-346-4779; Fax: 541-346-4791; ernail: twmossQoregon.uoregon.edu

Optical devices have been slower to mature than those based purely on electronics. Yet
optical interactions offer a number of unique capabilities expected to support entirely new
classes of devices - devices offering unprecedented performance in communications, com-
puting, and data storage applications. In the present work, optical devices based on the
interaction of light with frequency-selective recording materials are discussed.

A frequency-selective recording material has the capability of supporting multiple inde-
pendent recording channels. Each channel is addressed by light within a specific narrow band
of optical frequencies. In some materials, operalive at cryogenic temperatures, millions of
distinct spectral channels are available. Through the mechanism of persistent spectral hole-
burning, light can be employed to transiently or even permanently modify the absorptive
or dispersive properties of the recording material within a selected channel. Such modifica-
tions provide a means of recording multiple bits of optical information within single spatial
locations. Spectral multiplexing of information has clear potential in information storage
systems. Less obviously, the ability to spectrally encode mmformation provides an enabling
basis for ultrahigh speed, content-controlled, all-optical switching devices operable at data
speeds up to the Terabit/sec level. The development of optimal frequency-selective record-
ing materials is vital and involves a wide range of inaterials physics involving for example
phonon-induced broadening of optical transitions in solids, photochemistry, and inhomoge-
neous broadening mechanisms.

Frequency-selective memories can be addressed directly using tunable lasers or indirectly
through temporal-modulation-induced spectral broadening. In the former case, bits are
stored at discrete frequencies while in the latter case temporal data is stored in Fourier form
and individual bits are spread over multiple spectral channels. Indirect spectral addressing
may be advantageous in speed critical situations since the data rate is not limited by the
spectral channel width.

Spectral memory gives rise to an important new class of storage technology, i. e. optical
RAM. With numerous bits at single spatial locations it hecomes possible to implement non-
mechanically accessed optical memories having high data capacity, Gigabit/sec serial 1/O
rates, and microsecond spot-to-spot laiency times. Optical RAM provides for magnetic-
like storage capacities with semiconductor RAM-like speeds. Optical RAM either static or
dynamic may provide an important new level in the storage hierarchy.

Spectral recording allows for the storage of frequency-dependent spatial holograms keyed
to interact exclusively with specific optical bil streams. More generally, spectral holograms
can be employed to reflect light of only certain temporal histories. In an optical switching



application, a number of distinct spatial-spectral gratings are written each providing for
the generation of output signals in specific directions when a specific temporal sequence of
optical data passes through the device. This function provides for data routing or sequence
recognition. The process is all optical and can be implemented with optical data streams
characterized by Mbit/sec, Gbit/sec, or even Tbit/sec bit rates.

The capabilities implicit in spatial-spectral holography in terms of optical memory and
optical switching/communications are only now becoming apparent. Success of the derivative
technologies wiil depend on enhanced understanding of the optical functionality available
(the optical physics) and on materials research aimed at optimization of frequency-selective
recording materials. An overview of recent developments and potential applications in the
field will be presented.



Scale Invariance and Long-Range Correlations in
Dynamics of Complex Systems: from DNA

and Heartbeat Intervals to Physiology
and Econophysics

H. E. Stanley,' V. Afanasyev?, L. A. N. Amaral,' A.-L. Barabasi,' S. V. Buldyrev,! A. L.
Goldberger,®! S. Havlin,!® H. Leschhorn,! P. Maass,! R. N. Mantegna,® [£.J. Murphy,?
C.-K. Peng,'? P. A. Prince? M. A. Salinger,” M. H. R. Stanley,' B. Suki,*
and G. M. Viswanathan'

!Center for Polymer Studies and Department of Physics, Boston University, Boston, MA 02215
2British Antarctic Survey, Natural Environment Research Council CB3 OET, Cambridge, UK
3Cardiovascular Division, Harvard Medical School, Beth Israel Hospital, Boston, MA 02215 USA
1Department of Biomedical Engineering, Boston University, Boston, MA 02215 USA
SMinerva Center and Dept. of Physics, Bar-Ilan University, Ramat Gan, Israel
6Dipartimento di Energetica ed Applicazioni di Fisica, Palermo U., Palerino, 1-90128, Italy
"School of Management, Boston University, Boston, MA 02215, USA

We discuss the basic statistical mechanical problem posed by complex systens composed
of many interacting subsystems. We focus on the physics of those systems displaying non-
trivial scale invariance and long-range correlations. These include (i) the “one-dimensional”
sequence of base pairs in DNA (1], (ii) successive heartbeat intervals in healthy vs. diseased
hearts [2], (iii) the sequence of flight times of the large seabird Wandering Alhatross (3], and
(iv) time-dependent fluctuations in the behavior of economic indicators [4,5]. The existence
of anomalous fluctuations may indicate analogies in the underlying mechanisms in totally
different systems which from the first glance do not have anything in common with each
other [6]. In particular, we review formal analogies in the models that describe the observed
scale invariance and long-range correlations, and conclude by discussing the possibility that
behavior of large numbers of species with “free will” such as birds or humans might conform
to analogs of the scaling laws thal have proved useful in describing systems composed of large
numbers of inanimate objects [7]. We emphasize not only the properties of scale invariance,
but also what we learn by understanding the conditions under which scale invariance breaks
down (e.g., the utility of the truncated Lévy flight [8] was recently found to be useful in

interpreting a wide range of data, including the distribution of fluctuations in an economic
index [4]).
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Electron Production Mechanisms in
Heavy-Ion Atom Collisions

R.D. Rivarola®, N. Stolterfoht™ and R. D. DuBois*
* Instituto de Fisica Rosario, CONICET and Universidad Nacional de Rosario,
2000 Rosario, Argentina

** Hahn-Meitner-Institut Berlin, Bereich Festkorperphysik,
Glienickerstrasse 100, D-14109, Berlin Germany

+ Pacific Northwest Laboratory, Richland WA 99352, USA

Theoretical and experimental studies of continuous electron emission in energetic ion-
atom collisions are reviewed. Collisions involving incident bare ions as well as dressed pro-
jectiles are included. Ionization processes play vital roles in various fields of applied physics
such as plasma physics, astrophysics, and radiation physics. Hence, understanding this basic
atomic reaction has practical, as well as fundamental, importance. Fascination with this
break-up event in ion-atom collisions is generated largely by the intellectual challenge of
studying the dynamics of many-body problems. The motion of an electron initially bound
to a target atom, liberated during a collision with a projectile ion, and finally interacting with
both collision partners is a highly complex phenomenon. Since the nature of the Coulomb
interaction is known, the understanding of the mechanisms relevant for ion-induced electron
emission promises important insight into the many-body problem. Ejected electrons reveal
information about the structure of atoms and the dynamics of collision mechanisms.

We place emphasis on the interpretation of the more relevant ionization mechanisms.
These mechanisms, classified in terms of the strength of the electronic interaction with the
heavy particles, are interpreted in terms of Coulomb centers associated with the projectile
and target nuclear fields which strongly interact with the outgoing electron. In particular,
the cases of soft collisions, binary encounter processes, electron capture to the continuum of
the projectile and saddle-point electron emission are analyzed in terms of zero, one and two
centers reactions. FFor dressed projectiles, attention is devoted to screening effects, anomalies
in the binary encounter peak production and diffraction effects. Information relating to
electron emission from the projectile are included. Dielectronic processes involving two
active electrons are discussed in detail and a brief overview of multiple ionization reactions
is presented.

Vi



Correlation: How to Make Complex
Systems from Simple Ones

Jim McGuire
Tulane University
New Orleans, LA 70118-5698, USA

One of the central questions of science is: how are complex things made from simple
things? In many cases larger systems are more complicated than their smaller subsystems.
In condensed matter, biology and chemistry the issue is how to understand large systems
of atoms in terms of single atoms. In atomic physics one may strive to understand proper-
ties of many electron systems in terms of single electron properties. The general theme is
interdependency of subsystems, or ’correlation’.

Correlation may be regarded as a conceptual bridge from properties of individuals to
properties of groups or families. In atoms and molecules correlation occurs because electrons
interact with one another - the electrons are interdependent. This electron correlation de-
termines much of the structure and dynamics of many electron systems, i.e., how complex
electronic systems are made from single electrons.

Understandably, much has been done on the correlation of static systems. There are many
excellent methods and computer codes to evaluate energies and wavefunctions for complex
atomic and molecular systems. However, the dynamics of these many electron systems is
less well understood. The dynamics of electron correlation is a central theme of this talk.

The dynamics of electron correlation may affect single electron transitions. However, this
effect is sometimes difficult to separate from other effects. Correlation is usually dominant in
. multiple electron transitions for fast collisions since there is not enough time for the collision
partners to interact more than once. This means that multiple electron transitions in fast
collisions provide an unobstructed view of the dynamics of electron correlation.

Since there are numerous processes that depend on the transition of more than a single
electron, multiple electron transitions are of interest in their own right. Also recent ad-
vances in the production of highly charged ions and in synchrotron radiation provide new
experimental tools for studying multiple electron transitions.

An effort has been made to include practical methods and conceptual ideas useful for
analysis and interpretation of data which can be used without extensive theoretical back-
ground or large computer codes.

vii



Transport and Field Emission Properties of
Aligned Carbon Nanotube Films

Walter A. de Heer, L. Forro, and D. Ugarte

EPFL Lausanne, Switzerland

Aligned films of carbon arc produced nanotubes have been investigated using various
probes. From the transport measurements we conclude that the tubes are semi-metallic
with carrier densities which resemble graphile. Anisotropies are observed in the electrical
conductivity, the static susceplibility, the spin susceptibly, the g-factors, the Hall effect and
the thermo powers. These anisotropies are anomalous when compared with planar graphite.
The transport measurements further indicale tltat below about 30 K, the carriers localize.
Exceptionally strong field emission is observed from these films. The current {ollows Fowler-
Nordheim behavior and currents of ImA/cm? at 5 V/um are routinely obtained, which
are much greater than for diamond films under comparable conditions. This effect may be
related to the unique electroitic and geometrical structure of the ihe nanotube tips.
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How Electronic Structure Got Simple
Walter A. Harrison -
Applied Physics Department

Stanford University, Stanford, CA 94305, USA

A complete calculation of the state of the many electrons and many nuclei making up
a solid would not be possible. Treating the nuclei classically, placing them in a regular
crystalline structure, and making a one-electron approximation reduced the problem to a
lengthy computer calculation. This provided energy bands which were found to describe real
solids. Once these bands were clearly understood, even the computer became unnecessary
for an approximate understanding. Two quite opposite pictures proved meaningful. The
electronic states in a solid could be viewed as linear combinations of valence electronic
states of the constituent atoms. The only needed parameters were the electron energies in
the free atom and the couplings between electron states on adjacent atoms. At the other
extreme, the electrons in the solid could be treated as {ree particles, interacting weakly with a
pseudopotential representing the effects of the atoms. The two views could only be consistent
if the couplings between atomic states were to have values taken from the free-electron bands,
geometrical constants times m’f - with d the spacing between the atoms. Thus all parameters
needed for the description of the electronic structure were obtainable from free-atom tables
and the geometry of the solid. No parameters were needed from the band calculations. In
fact, the calculation of electronic structure and of properties could be carried out on the back
of an envelope. In addition, the calculation was no longer restricted to regular crystalline
structures. The simplest cases are alkali metals, with only a single atomic s-state per atom
needed. Matching with free-electron bands yields a coupling between adjacent s-states of
V, = _Tﬂ?;n% The resulting cohesion is immediate, and good to some 20%. The same
parameters can be use for molecules, such as Lis, to give the bonding energy and the shift
mm equilibrium spacing. For other elements, p-states are also needed, but the additional
couplings are obtained in the same way. In molecules, and in semiconductors, construction
of hybrid states allows the definition of independent bonds, and again an elementary theory.
In typical insulators the bonds are not independent, but the effects of the coupling are
small enough to be included in elementary perturbation theory. Analogous approximations
are available for transition metals, where d-states become important. Just as we had no
guarantee at the outset that the simplifying one-electron approximation would be adequate,
we had no way to know that these two seemingly naive views of electronic structure would
be meaningful. Good luck on both accounts has provided an elementary theory of this
intrinsically impossible problen:.
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Quantum Tunneling of Magnetization -
A Taste of the Exotic in Magnetism

Leon Gunther
Department of Physics and Astronomy
Tufts University
Medford, MA 02155

There are numerous classical, thermal activation processes whereby the magnetization
of a system undergoes a transition from one configuration to another by passing over an
energy barrier. In the systems of interest to Quantum Tunneling of Magnetization (QTM),
the relevant energy barrier is typically no more than an order of magnitude greater than the
kT, where k is Boltzmann’s constant and T is the temperature. Examples include: magnetic
relaxation in single domain particles, nucleation of a magnetic bubble in bulk magnetic
systems, and domain wall motion across energy barriers. The transition rate Gamma for
thermal activation increases exponentially with increasing temperature and with decreasing
size. Most importantly, Gamma goes to zero in the limit that the temperature goes to zero.
[Concomitantly, the lifetime T = T'~! of the initial state goes to infinity.]

QTM refers to a quantum tunneling process whereby a magnetic system passes through
the barrier without receiving an energy from the surroundings equal to the energy barrier.
This process can take place even at absolute zero (T=0). The term QTM is associated with
systems that are macroscopic; in fact it is an example of what has generally been the stage
for the preparation of spin clusters having ever increasing spin values, so that the theoretical
predictions in the very large spin regime - say S ~ 100 or more - can be checked.

On the theoretical side, there are interesting issues concerning the various interactions of
a magnetic system that is undergoing QTM with the surrounding degrees of freedom. Ex-
amples are phonons, conduction electrons, and nuclear spins. Interactions can be dissipative
and consequently typically impede QTM, or they can be supportive, as for example in reso-
nant assisted tunneling. In addition, there is an exotic effect - at least from the standpoint
of classical physics - the sensitivity of QTM to the nuinerical class of spin numbers: For
example, quantum switching of the magnetization is not possible in a single domain (SD)
particle with so-called quadratic transverse anisotropy in the absence of an applied magnetic
field if the spin S is an odd half-integer. Thus, QTM would be possible if S=10,000 but not
if $=10,000 + 1/2. This so-called spin-parity effect can be shown to be a manifestation of
Kramers’ Theorem. However, there are situations where there are restrictions to S that are
not so related. Other restrictions reveal themselves when the spin system is studied in the
fully discrete quantum regime. Such detailed study has been forced on us by the experiments
on spin cluster systems. Such restrictions and a summary of the effect of various interactions
on QTM will be discussed in this talk.

We will begin by reviewing the basic theory of QTM in a SD ferromagnetic particle, the
most primitive system of interest. Summary results will then be given for quantum tunneling



of domain walls and quantum nucleation of magnetic bubbles in films. The modifications
for corresponding antiferromagnetic systems, for which QTM is more probable, will then
be discussed. If there be time, the limitations placed by angular momentum conservation
on QTM will be discussed. We will then proceed to discuss the various subjects mentioned
above.
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Quasicrystals and their Unusual Properties
Orest. G. Symko
Department of Physics, University of Utah,

Salt Lake City, 84112, USA

Since their discovery in 1984, quasicrystals have been the subject of many theoretical
and experimental studies to probe Lhe role of symmelry in this new class of materials. Just
the fact that there can be solids with symmetries like five-fold, eight-fold, ten-lold, etc.,
opens up the possibility for new materials with interesting properties. Such symmetries
were traditionally considered forbidden in solids as periodicity is the foundation of solid
state. The first demonstration of an electron diffraction pattern from a solid with five-fold
symmetry did create much excitement. Even though not periodic, a quasicrystal shows long
range order as evidenced by the sharp difiraction pattern. It was difficult to accept that
an aperiodic system like the quasicrystal could be ordered as much as a pertodic crystal.
With the discovery of thermodynamically stable quasicrystals much progress has been made
toward understanding the nature and stability of this new form of solid state. The role
that symmetry plays on the properties of quasicrystals is still an open question. It has been
addressed especially in the behavior of electrical conductivity of quasicrystals which is many
orders of magnitude less than that of each metallic constituent of the material. Furthermore
the conductivity is reduced by improving the quality of the sample as well as when the
temperature is lowered; this is strange as it is opposite to the behavior of the separate metallic
constituent of this material. All properties, from mechanical to electrical, have unusual
behavior which is attributed to the band siructure and to the density of states near the
Fermi energy. Many models proposed a pseudogap for explaining the behavior of mechanical
and transport properties, nuclear magnetic resonance response, and heat diffusivity. Recent
studies of tunneling in thin films of AlICuFe quasicrystals have shown that indeed there is a
pseudogap in the density of states and thal electron-electron interactions also contribute to
the density of states. The measured pseudogap agrees well with theoretical calculations of
the band structure in this class of materials and with the prediction of spiky variations in
the density of states with gaps of the order of 0.01 eV. Unusual properties of quasicrystals,
such as hardness (quasicrystals can be harder than steel), low coefficient of friction, non-stick
characteristics, and electric transport, open the possibility for all sorts of novel applications
of these new materials.
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Influence of Defects on the Linear
and Non-Linear Properties of Some Optical Crystals

G. E. Kugel, W. Fortin and R. Klein

Laboratory MOPS- CLOLS, Supelec and University of Metz,
2, rue Edouard Belin, 57078 Metz Cedex 3, France

1) Introduction and general object of the study

Significant and interesting modifications in properties, such as crystalline structure and
phase transition sequences and mechanisms, polar order and dielectric behaviour, pyroelec-
tric and piezoelectric, optical linear and non-linear susceptibilities, appear in ferroelectric
oxidic compounds when they are doped or mixed in solid solutions. These modifications
depend on several factors such as nature and concentration of the dopants introduced, their
occupation sites and their dynamics, as well as on the nature and properties of the ini-
tial compound. The present contribution consists in an investigation of three different but
complementary ferroelectric systems built around oxygen octahedra skeletons and which are
generally known to exhibit interesting physical properties (non-linear optical properties, pho-
torefractivity, pyro- and piezo electricity, supraconductivity...). The main object is to clarify
how and why introduction or substitution of ions modifies some specific physical properties
and particularly those interesting for technological applications.

2) Crystalline systems investigated and dopants

The systems studied in this contribution have the common property to be ferroelec-
tric and to contain oxygen octahedra, but with different crystalline structures or octahedra
organizations.

The first system is based on the incipient perovskitic ferroelectric tantalate of potassium
(KTa0;3) hereafter called KT. The dopants introduced are Nb and Li ions, leading to the
well known KTN and KTL solid solutions respectively.

The second system studied is the silver tantalate (AgTaO3) which itself exhibits a com-
plicated phase diagram. The influence of doping with Nb ions is investigated for Nb content
from 0 to 100%.

The last crystal studied concerns a niobate of lithium and potassium (KgLisNb1O30 also
called KLN) which is a tungsten-bronze type oxyde potentially interesting for non-linear
optical devices.

In each case, and on the basis of experimental data such as structural, dielectric, Raman,
micro-wave, the specific roles of the dopants, or the relative composition in the solid solu-
tion are described and analyzed. Microscopic modelization is used in order to identify and
interpret the main interactions contributing to the most relevant modifications and is turned
to account for extrapolating how technologically interesting properties could be reached and
optimized.
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3. Most relevant results and analysis

In the firstly studied KT system, the comparison, versus type of dopants (Nb or Li), of the
experimental dynamical properties, both ol phononic and relaxational nature, and recorded
on the basis of Raman and neutlron spectroscopy, is exposed and analyzed as function of
the respective delect concentrations. The [erroelectric soft mode temperature and dopant
concentration dependences are interpreted in the framework of lattice dynamical anharmonic
models. These results allow us to explain the differences appearing in the phase sequences
of KTL and KTN and to show that NIy jons, contrary Lo Li ions, enhance strongly the non-
linearity of the system. The mechanisms of the interactions involved are described and some
interesting conclusions upon the origin of the non-linear electronic polarizabilities are given.

The strong high frequency relaxation, observed in the KTN crystals as an intense quasielas-
tic light scattering, is atiributed to Nb ions motions and explains the temperature dependence
of the low frequency dielectric constant as well as the high electro-optic coefficients.

Furthermore, the introduction of Li ions in KT single crystals has been shown to lead
to occurrence, at low temperatures, of strong photoconductive currents. These features,
promising for photorefractivity, have been analyzed on the basis of an electronic band defect
model taking into account the lattice distorsion due to the off-centering of the Li tons.

The second system studied, the mixed silver tantalate-niobale ATN, derives from the
prototype perovskite system but exhibits a complicaled phase diagram as function of tem-
perature and Nb/Ta ratio. Raman spectroscopy measurements demonstrate that, in the
case of pure tantalate and low Nb conient crystals, the same non-linearities than in KTN
are still playing a role. Furthermore, the introduction of higher amount of Ny ions also leads
{o strong relaxational behaviour delected by quasielastic light diffusion and microwave spec-
trocopy. This feature is studied in detail in the vincinity of one particular phase transition,
the temperature of which is deeply influenced by Nb concentration.

Our measurements are interpreted on the basis of dynamical modelization and point out
that these relaxations can he clearly aliributed to Nb jons and that they yield the main con-
tribution to the dielectric susceptibility. Their occurrence only at extremely high frequencies
(in the GHz range) and their clear dependence on both Nb content and temperature give to
this system the characteristic of being perfectly adjustable in its dielectric behaviour, this in
a numerical range from about 100 to 1000 and for [requencies up to about 100 Ghz.

Additionally, our investigations indicate that the ATN system should be an interesting
candidate for non-linear properties. Nevertheless, the problem of growing single crystals of
sufficient size and of good enough optical quality is up to now not resolved.

The KLN iungslen-bronze system presents a different oxygen octahedron organization
and is characlerized by the fact that it cristallizes onily with an excess of Nb ions. Our
investigation established a connection between the non-stoichiometric ratio and structural,
dielectric, ferroelectric properties as well as the indices of refraction and the non-linear
susceptibilities. Using the knowledge acquired in the previous studies, we were able to un-
derstand qualitatively the main origin of the non-linearity of the KLN system. Additionally,
some experiments of YAG.Nd laser second harmonic generation are given, which contain
potentiality in realizing light conversion in optical waveguides.

Xiv



Metal and Metal Alloy Nanostructures
with Atomic Resolution

Horst Niehus
Humboldt-Universitat zu Berlin, Institut fiir Physik,
Oberflachenphysik & Atomstofprozesse, Invalidenstr. 110, D10115 Berlin, Germany

Metals and ordered intermetallic compounds have many attractive properties in solid
state physics and material science, like high temperature applications, nanostructured stress
induced surface structures or new substrates for magnetic systeins or heterogeneous catalysis.
Analysis of surface structure and composition is well accomplished by a combination of
e.g. high resolution imaging techniques - scanning tunneling microscopy (STM} - and mass
discriminating methods as low energy ion backscattering (NICISS). The complementary
character of this approach makes the element specific surface crystallography of metals and
intermetallic compounds possible.

Nanostructering by the formation of self assembled long range ordered patterns on a
mesoscopic scale seems to open a way for construction of materials exposing new interesting
characteristics. Patterns can occur as one dimensional stripe - or two dimensional field-
like formations. Nanostructured surfaces might serve itself in the future as substrates to
form e. g. regular patterned magnetic 1D or 2D arrangements. The example of forma-
tion of one dimensional striped superlattices will be discussed in detail at Cu(110)-(1x1)
/ Cu(110)-(2x1)- O substrates. Mesoscopic ordering of two dimensional islands have been
found on oxygen induced reconstructed and also on subsequently titrated Pd{110). Namely,
the Pd(110)-c(2x4)-O, Pd(110)-(1x2) and Pd(110)-(1x3)-1D surfaces form checkerboard type
like patterns. A similar class of ordering seem to be absent on clean Pd(110)-(1x1). The
oxygen free (1x2) and (1x3) reconstructions consist on an atomic scale of single and double
rows, respectively, of Pd atoms separated by single missing rows. The c(2x4)-0 superstruc-
ture is created upon high temperature oxygen exposure. The surface reconstruction can be
explained by single added rows of Pd atoms with two oxygen atoms per every other Pd atom
being adsorbed in the upper layer hep (111) sites.

Nanostructuring appears also at special ordered intermetallic compounds. The clean
CuzAu(110) surface can be prepared in two maodifications, the quenched (2x1) and the re-
laxed (4x1) phase. On the basis of LEED and STM data a new pairing row model has been
developed. Both clean surfaces, (2x1) and (4x1) phases exhibit the mixed Cu-Au surface
termination with 50% Au and 50% Cu in the topmost layer. In case of the (4x1) super-
structure row pairing within the top layer leads to the higher degree of surface periodicity.
Similar as for the Cu and Pd samples, the origin for the formation of the CuzAu(110)-(4x1)
reconstruction can probably be found in a stress relaxation in the surface. Oxygen adsorp-
tion on the quenched (2x1) phase causes Cu segregation to the surface and an added row
superstructure appears with every Cu row in the second layer being covered by -O-Cu- rows
along the < 001 > direction. Such a structure is in part similar to the added row structure
obtained for Cu(110)- (2x1)-0.
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Bose-Einstein Condensation of Excitons

André Mysyrowicz
LOA, ENSTA, Ecole Polytechnique

Palaiseau, France

The recent observation ol Bose-Einstein Condensation (BEC) in ultracold atoms has
stirred a considerable renewal of interest in this phenomenon. A gas of excitons or biexci-
tons in semiconductors provides another convenient system where BEC has been observed.
A particularly interesting aspect of an excitonic Bose-Einstein condensate concerns its prop-
agation properties since it can lead to a superfluid form of motion. Excitonic superfluidity
corresponds to a dragiree, wavelike flow of electronic excitation energy through a crystal,
reflecting the absence of exciton-phonon scattering processes.

In this conference, the experimental evidence for BIEC of excitons in Cu20 will be re-
viewed. Particular atiention will be focussed on exciton propagation at high particle densi-
ties. Exciton transport over long distances can be conveniently investigated by detecting the
flux reaching the back surface of a thick sample following creation of excitons close to the
front surface with a pulsed laser. An anomalous regiine is observed at sufficiently low crystal
temperatures, in the form of a ballistic packet progressing at a velocity close to the crystal
sound velocity. The ballistic packet is atiributed to a superfluid, the result of a Bose-Einstein
Condensation (BEC) of excitons. Conditions for appearance of the ballistic excitonic packet
are found to be in good agreement with the predictions of the dilute Bose gas model.

In a more recent series of experiments, the measurements are repeated in the presence of
an additional exciton population, distributed through the sample with a tunable cw laser.
A strong amplification of the excitonic packet is observed. This effect is interpreted as
the radiationless stimulated emission of excitons into the packet, the excitonic counterpart
of light amplification by stimulated emission of radiation (lascr). It represents the first
evidence, to our knowledge, of a boser (stimulated emission of massive bosons), a subject of
current intensive research in ultracold atomic systems. The intimate relationship between
threshold conditions for a boser and BEC will be discussed.
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Materials at the Atomic Level

Gustaaf Van Tendeloo
EMAT, University of Antwerp (RUCA)

Groenenborgerlaan 171, B-2020 Antwerp, Belgium

(gvi@ruca.ua.ac.be)

Solid state properties strongly depend on the crystal structure; this crystal structure can
be determined by diffraction techniques (X-ray or neutron). A number of properties however
are particularly determined by de defect structure or local structure of the material: e.g. the
variation of the critical current in superconducting materials, optical properties in diamond,
crystal growth or the conducting properties in semiconducting materials.

Electron microscopy has recently achieved the level of atomic resolution for most crys-
talline materials. This allows to directly visualise and analyse the local structure, together
with the diffraction information. The combination with local chemical analysis from areas
not larger than a few hundred atoms makes modern electron microscopy a powerful technique
in experimental solid state physics. We will illustrate.

We will treat a number of examples where the knowledge of the local defect structure
allows to correlate physical and structural properties. The presence of planar defects in
superconducting materials strongly influences the critical temperature and an atomic analysis
of these defects has led to the development ol new superconducting materials. The analysis
of defects in epitaxial diamond allows to deduce a growth mechanism for diamond thin films.

Atomic resolution electron microscopy also gives further insight in a number of more
fundamental solid state physics problems, such as the understanding of phase transitions
or the fine structure of incommensurately modulated structure. We will analyse the pre-
transition effects occurring for the order-disorder transition in Ni-Mo type, the displacive
transition in Ni-Al alloys and the remarkable phase transition in SiQ; quartz.
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SPIN GLASS MODELS FOR SOLVENT DYNAMICS IN CHARGE-
TRANSFER REACTIONS
Vitor B. P. Leite, Luis C. (;. Freilas
Departamento de Quimica, Universidade Federal de Sao Carlos — UFSCar
José N. Onuchic
Department of Physics, University of California at San Diego, La Jolla

Key words: solvent dynamics, charge-transfer, spin glass

The dynamics ol solvent polarization plays a major role in the control of charge transfer reactions. The success
of Marzus theory deouibily thie sulvent infiuence via s singie collective quadratic polarization coordinate
has been remarkable. Onuchic and Wolynes have proposed |1] a simple mode! demostrating how a many--
dimensiona)- complex model composed by several dipole muments (representing solvent molecules or polar
groups in proteins) can be reduced under the appropriate limits into the Marcus Model. The model is
characterized by two parameters, an average dipole-dipole interaction as a term associated with the potential
energy landscape roughness. Recently a dynamical study of the same model has heen presented [2]. At
high temperatures, the system exibits effective diffusive one-dimensional dynamics, where the Born-Marcus
limit is recovered. At low temperatures, a glassy phase appears with a slow non-self-averaging dynamics. At
intermediate temperatures, the dyanmics were discussed using the concept of equivalent diffusion paths and a
polarization-dependent phase transition. In this work the approach used in these previous studies is extended
to treat more realistic solvent models. Real solvents are discussed in terms of simple parameters discribed
above, and an analysis of how different regimes affect. the rate of charge transfer is presented. It suggests that
the dynamical phase transitions can can be used to address the low temperature results for alcohols which
deviates dramatically from the continuum predictions |3).

IL] J-N. Onuchic, P. Wolynes; J. Chem. Phys., 98,2218 (1993).

|2] V.B.P. Leite and J.N. Onuchic; J. Phys. Chem. {in press).

[3] M. Maroncelli; J. Molec. Lig., 67, 1-37 {1993} (CNPq and NSF)

MODELAGEM MOLECULAR CLASSICA USANDO O METODO ESTOCASTICO:
GENERALIZED SIMULATED ANNEALING

Marcelo Moret'?, Pedro Pascutti®*, Paulo Bisch' and Kleber Mundim'
Instituto de Fisica-UFBA' , Departamentode Ciéncias Exatas-UEFS? e Instituto de Bio-Fisica-UFRJ®

Palavras-Chaves: Otimizagdo, Simulated Annealing, Modelagem Molecular

Propomos nesse trabalho uma estratégia estocistica para a determinagio dos estados de equilibrio de sistemas
moleculares semi-classicos, com base no método de otimizagdo de processos Generalized Simulated Annealing (GSA).
As geometrias conformacionais de equilibrio sdo obtidas a partir do acoplamento entre um campo de forga classico
(Cddigo Computacional THOR) e o procedimento estocistico GSA. O método de otimizagio Simulated Annealing foi
desenvolvido no formalismo da estatistica de Boltzmann-Gibbs ¢ tem completa analogia com a técnica de recozimento,
freqiientemente usada em metalurgia para transformar o metal fundido em uma estrutura cristalina (minimo absoluto
do sistema termodinimico). A generalizagio do Simulated Annealing, GSA, foi feita no formalismo da termo-
estatistica de Tsallis. A manipulagdo de dois parimetros (qa, Gy) pode levar o algoritmo para o formalismo da
estatistica de Boltzmann-Gibbs ¢ em especial para os algoritmos Classical Simulated Annealing (CSA), (q AL q=
1), e Fast Simulated Annealing (FSA), (1,2), ou para valores onde o sistema molecular seja otimizado em um menor
tempo de CPU. A relagfo proposta, baseada na distribuigio Levi-Flight, que limita a regido de validade para Gy, Ou
melhor, o intervalo onde a convergéncia ¢ alcangada mais rapidamente:
(4+D)/(2+D) < g, < (24D)/D

onde D ¢ a dimensdo do sistema otimizado, foi obtida pelo algoritmo desenvolvido, GSA_ND. O algoritmo GSA_ND
se diferencia de outros baseados em GSA, pois no foram usados apelos expcrimentais para a construgio da
distribuicio de visitagfo, a qual fornece os incrementos nas coordenadas do sistema molecular analisado, A
aplicabilidade do método foi testada em diferentes sistemas moleculares, cujo nimero de 4tomos, nas moléculas,
variou significativamente. Os resuftados obtidos mostram que o procedimento computacional torna-se extremamente
mais ripido ¢ eficiente do que aqueles baseados na estatistica de Boltzmann-Gibbs, CSA e FSA.




MONTE CARLO SIMULATIONS OF VESICLE SELF-ORGANISATION

Américo T. Bernardes(®
Institute for Theoretical Physics, Cologne University, D-50923, Koln, Germany

Palavras Chave: vesicles, Monte Carlo, amphiphiles

Vesicles, which are droplets of a fluid encapsulated in a membrane, represent the basic structure of
almost all life forms. The amphiphilic membrane that separates different domains acts as a tunable
filter, selectively allowing the passage of chemical substances. The formation of these aggregates
is subject of increasing interest, both experimental and theoretically, due to the fact that they can
be used as drug carrier or even as artificial cells.

An improved version of an earlier Larson-type model of solution of amphiphiles is used Lo sitnulate
the spontaneous formation of vesicles. Starting with a solution of two-tailed amphiphiles either
uniformly distributed or aggregated in an ordered way, self-organization into vesicles was observed
by carrying out extensive Monte Carlo simulations. The aggregation of single-tailed amphiphiles
and the role of the bending rigidity in the chains are also discussed.

(CNPq)

(a) Presently and permanently at Departamento de Fisica, Universidade lederal de Quro Preto,
Campus do Morro do Cruzeiro, 34500-000 Quro Prelo/MG, Brazil
e-mail address: atb@iceb.ufop.br

A New Theoretical Approach to Identify Carcinogenic Activity
of Polycyclic Aromatic Hydrocarbons

P. M. V. B. Barone'* A. Camilo Jr."* and D.S. Galvio'

'Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, UNICAMP, Caixa Postal 6165
13081-970, Campinas, SP
’Departamento de Fisica, Instituto de Ciéncias Exatas, Universidade Federal de Juiz de Fora, 36036-
330, Juiz de Fora, MG
Mnstituto de Quimica de S3o Carlos, USP, 13560-250, Sio Carlos, SP

palavras-chave: carcinogenesis, aromatic hydrocarbons, Huckel method

Polycyclic Aromatic Hydrocarbons (PAHs) are a class of planar molecules thal can induce chemical
carcinogencsis. Although there are many structural similarities among these compounds, their carcinogenic power
vary in a large range, from the very strong carcinogens to the inactive ones.

Many theoretical models have been proposed to explain the PAHs carcinogenic activity, but all of them
presemt some failures. In this work we introduce a new methodology 1o identify PAHs cascinogenic activity based on
the concept of electronic local density of states (LD0OS). We studied the electronic structure of a family of 26 PAHs
which have their indices of carcinogenic power well known by means of the Huckel method.

We show that the analysis of the molecular energy levels in association with the LDOS calculated over the
ring which contains the highest bond order of the molecule allows us to define very simple rules to identify whether a
specific PAH molecule will present (or not) carcinogenic aclivity. The rules are expressed in terms of two relevant
paramciers: the energy difference between the Highest Occupied Molecular Orbital (HOMO) and the next lower level
" (HOMO-1) and the relative contributions of these levels to the LDOS over the ring the highest bond order of the
moleculc.




Estrutura Eletronica das Elipticinas: Rela¢go Estrutura-Atividade Antitumoral
P. M. V. B. Barone'* S. O. Dantas. and D.S. Galvao'
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palavras-chave: elipticinas, drogas antitumorais, métodos semiempiricos

As elipticinas constituem uma familia de composios orgénieos que apresentam atividade amtitumoral e
citotéxica. A elipticina ¢ alguns de seus derivados t@m sido usados no tratamento quimioterépico de cineer humano,
bem como em tratamentos experimentais da fase pré-AIDS em individuos contaminados pelo HIV.

O mecanismo de agfio das eliplieinas € multimodal, podendo envolver inlercalagdo ou ligagio covalente com
o DNA, formagdo de derivados metabélicos oxidantes, e interferéncia na atividade catalitiea da topoisomerase I ou emn
outros processos enzimdticos. O peso relativo de cada processo ainda ndo foi determinado. Neste caso, o
desenvolvimento de modelos tedricos da relagdo estrutura-atividade destes compostos € til tanto para indicar os
pardmetros relevantes para a atividade das drogas, como para desvendar o seu mecanismo de agio.

Nds invertigamos a estrutura eletrbnica e o espectro de absorgdo de uma familia de L0 elipticinas utilizando
os métodos semiempiricos PM3 e ZINDO/CI, com a finalidade de modelar a sua seletividade biolGgica em termos de
indicadores eletrfnicos. Os cdlculos foram realizados para as moléculas neutras e ionizadas, com geometria planar (em
acordo com os dados de raios X), e repetidos sem o vinculo planar.

Os resullados mostram que o momento de dipdlo e a densidade de carga em delerminados sitios das
moléculas variam de acordo com o grau da atividade anlitumoral. Determinamos tambem o cardler aceitador de todas
as moléculas estudadas, com ganhos energélicos de 1-1,2 eV para a capiura de um elétron, e as modificagdes no
espectro de absorgdo eom a captura eletrfnica. Quiras propriedades, como a diferenga em energia entre o nivel mais
alto ocupado e 0 mais baixo desocupado niio s3o relevantes para a selelividade bioldgica.




DECAIMENTO DOS ESTADOS AUTO-IONIZANTES " IIy DO DIOXIDO DE
CARBONO EXCITADO POR COLISAO DE ELETRONS
Danilo P. Almeida
Espectrometro de Massa por Colis#o Eletrénica
Universidade Federal de Santa Catarina

Palavras chaves: auto-ionizagdo, dioxido de carbono, impacto de elétrons

Neste trabalho ¢ observada a transi¢io auto-ionizante excitada a partir do elétron 15 do carbono na molécula de
CO,. Utilizou-se a técnica de espectroscopia de alta resoluglo por impacto de elétrons para caracierizar as
transighes dos estados singleto ¢ tripleto da molécula para o primeiro estado excitado do fon molecular CO;'
Onde os estados (1s)” (2pm) '* T, foram obscrvados via seu decaimento por ejegio eletrbnica em funciio da
energia incidente.

Ficou caracterizado o deslocamento das energias dos elétrons ejetados. O que foi interpretado como sendo o efeito
da interagfio pés-colisio (PCI) entre os elétrons incidente e emitido.

S30 também apreseniados a raz3o entre as segdes de choque para a formaglo do estado idnico CO,” (A 2 IL,),
populadas por ambos os mecanismos estudados bem como a diferenca de energia dos niveis singleto ¢ tripleto
mencionados.

Referéncia:
D.P. Almeida, G. Dawber e G.C. King, Chem. Phys. Lett. 233 (1995) 1.

Apoio CNPq ¢ Shuster Laboratory, Manchester University.

PREDISSOCIACAO DA MOLECULA DE NITROGENIO INDUZIDA POR ELETRONS
RAPIDOS E FOTONS

1. Borges Jr.', Ginette Jalbert' ¢ C. E. Bielschowsky*
nstituto de Fisica - UFRJ, 2instituto de Quimica - UFRJ

Palavras chave: colisdo, moléculas diatomicas, predissociagio.

A predissocia¢io de moléculas diatdmicas por elétrons ripidos ou fotons produzindo dtomos neutro(s) e/ou

i excitado(s) ¢ um importante processo de fragmenta¢io molecular. Este processo se manifesta pela decomposicio da

| molécula quando ela é excitada para um estado que é quase ligado com respeito ao continuo dissociativo dos dtomos
separados. Os poucos resultados experimentais existentes de segdes de choque da predissociagio do nitrogénio
apresentam discrepincias entre si. Do ponto de vista tedrico existem apenas resultados descrevendo parte do processo.

A predissociagdo ¢ descrita teoricamente segundo a teoria de Fano e o processo de excitagio ao estado
predissociado através da primeira aproximagfio de Born. As curvas de energia potencial da molécula sdo calculadas
em nivel de interacdo de configuragdes, o que permite levar em conta efeitos de relaxagiio e de correlagio eletronica
para os estados eletrdnicos envolvidos no processo. Estio sendo investigados os possiveis estados predissociados b'S,*,
¢'s’. a'P,.b'P, e0'P,.

Foram oblidas curvas de energia potencial para o estado fundamental assim como para os estados eletrénicos
excitados em nivel de interagio de configuracBes. A energia do estado fundamental obtida em nivel Cl incluindo os
orbitais virtuais melhorados (IVOS) foi de -108,9923 uw.a. para a distincia inlermuclear de equilibrio,

Foram calculadas as forgas de oscilador generalizado (FOG) ¢ forgas de oscilador ético (FOO) da excitagdo do
estado fundamental aos estados predissociades como fungio da distincia internuclear R.  Estes resultados, além de
fazerem parte do célculo da segdo de choque de predissociagdio, sfio utilizados para fazer uma estimativa preliminar da
predissociagdo, vista com uma competi¢do entre o decaimento do estado predissociado para e estado fundamental, com

- emissdo de um foton (processo radiativo), € a predissociagio em si (processo njio radiativo).




ESPALHAMENTO SUPERELASTICO DE ELETRONS POR H,

Cléudio 8. Sartori”’, Fernando J. da Paixdo e Marco A. P. Lima
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - Unicamp, 13083-970 Campinas - SP
) Enderego permanente: Universidade Paulista - Unip Campinas - SP

Palavras-Chave: Espalhamento, excita¢des eletrdnicas, polanzagio de spin.

Utilizamos o Método Multicanal de Schwinger para um calculo das segdes de choque dos
processos envolvendo 5 estados da molécula de H; ( X'L,™, 6 °L7 , a2, ¢ 'L, ). A
énfase do trabalho est4 nas transigdes envolvendo estados excitados: @ °Z" » a %" ; a
.5 b5 e a %, - ¢ I, Calculamos as segdes de choque de spin-flip entre
estados tripletos, para analisar o papel do potencial de troca. Apesar da importincia do
processo de colisdo de elétrons com moléculas excitadas para ciéncia basica e aplicada
(modelagem de plasmas frios, de atmosferas planetarias e de lasers moleculares), nos
parece que este ¢ o primeiro estudo tedrico no assunto. Nossos resultados mostram: (1)
Os valores de seglio de choque entre estados excitados da molécula de H; sdo ordens de
grandeza maiores que os correspondentes envolvendo o estado fundamental. Nas
transi¢des entre estados excitados a diferenga de energia entre eles ¢ muito menor que
quando um dos estados é o fundamental. Por isto, a fragéo de elétrons que pode produzr
excitagdes é muito maior. A combinagdio destes dois efeitos permite que uma pequena
fragdo de moléculas excitadas produza grandes efeitos nas propriedades do meio. (2) O
efeito de troca para (de)excitagio é maior que nos processos envolvendo o estado
fundamental.

(Cnpq, Finep, Fapesp)

EXCITACAO ELETRONICA DE MOLECULAS POR IMPACTO DE ELETRONS
UTILIZANDO PSEUDOPOTENCIAIS “NORM-CONSERVING”

Alezandra P. P. Natalense, Cldudio S. Sartori, Mdrcio H. F. Bettega®
Luiz G. Ferreira, e Marco A. P. Lima
Instituto de Fisica Gleb Wataghin, Universidade Estadual de Campinas,
UNICAMP 13083-970 Campinas, Sio Paulo
* Dep'® de Fisica da Universidade Federal do Parand,
81531-970 Curitiba, Parand

Palavras-chave: espalhamento de elétrons, excitagoes eletronicas, pseudopotenciais.

Neste trabalho, mostramos segdes de choque de excitagio eletrénica por impacto de elétrons
para os quatro primeiros estados excitados tripletos da molécula de H, (b°E}, S}, ¢°I1,,
and d°I1,), utilizando o Método Multicanal de Schwinger com pseudopotenciais (SMCPP).
A idéia bédsica do método SMCPP ¢ substituir o niicleo e os elétrons de caroco de cada
atomo da molécula por um pseudopotencial suave e “norm-conserving” e descrever os elétrons
de valéncia dentro da aproximagido Hartree-Fock. O método ji foi aplicado com sucesso a
estudos de espalhamento inelastico de elétrons por outras moléculas (CH;0 e Na,). Nesta
aplicagao, como o dtomo de hidrogénio nao tem elétrons de caroco, estudamos o efeito de se
substituir o potencial 1/r por um pseudopotencial suave (finito na origem), sobre as secoes
de choque de excitagao eletronica de H;. Os resultados mostram que os pseudopotenciais
utilizados na descricao do alvo molecular, apesar de muito diferentes do potencial real, nao
alteram as seg¢ées de choque de excitagao eletronica. (FAPESP, CNPq, FINEP)
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PARAMETROS DE ESPALHAMENTO, EM SEGUNDA APROXIMACAO DE BORN,
- » o L] »
PARA A TRANSICAO (2p)'('S,) - 3s [%] (*P) DO ATOMO DE NEONIO
1

Irineu Luiz de Carvalho
Departamento de Fisica, Instituto de Ciéncias Exatas, Universidade de Brasilia

Palavras-Chave: espalhamento, Born, nednio

Sabemos que a aplicaglo da aproximagio de Bon em primeira ordem (PAB), ao estudo de colisdes de eléctrons
por dtomeos, fornece resullados satisfatérios apenas para poucos parimetros de espalhamento. Mesmo nestes casos,
as particulas incidentes devem possuir altas encrgias ¢ ndo experimentarem grandes deflexdes angulares. Na faixa
intermediiria de energias (50 - 500 ¢V), a aproximacio de Born em segunda ordem (SAB) tem se revelado
eficiente no célculo de alguns parimetros de espalhamento. Neste trabalho, usamos uma forma simplificada da -
SAB no cilculo de segles de choque diferenciais ¢ de diversos parimetros de correlagio angular eléctron-fton,
referentes A transicio do Atomo de nednio citada acima. No cdiculo do termo de segunda ordem, substitnimos as
amplitudes de Born exatas pelas correspondentes representagbes analiticas devidas a Csanak e Taylor [Phys. Rev.
A6, 1843 (1972)]) e eliminamos o somatério sobre todos os estados intermedidrios usando uma relaglo de
fechamento. Cerca de setenta por cento das integrzis foram obtidas analiticamente e as demais calculadas
mumericamente. Selecionamos energias (do eléctron incidente) de 80, 100, 120, 200 ¢ 500 cV. Nossas scgles de
choque diferenciais estio em satisfatdria concordincia com dados experimentais ¢ resultados tedricos fornecidos
por técnicas baseadas em ondas distorcidas. Quanto aos parimetros de correlagio angular, a escassez de dados
disponiveis para comparacio nio recomenda uma conclusdo segura a respeito da eficiéncia do método empregado.
Entretanto, os presentes resultados e outros que obtivemos anteriormente, nos levam a crer que a SAB ¢ incapaz de
fornecer resultados precisos para a maioria dos parimetros de comrelago angular eléctron-fiton - embora
represente considerdvel avango em relagdo a PAB.

EMISSAO DE ELETRONS EM COLISOES BINARIAS SIMPLES

Fldvia S. Jords, G.M. Sigaud, E.C. Montenegro, M.M. Sant'Anna, A.C.F. dos Santos
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro — RJ

W.S. Melo
Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense — RJ

M. Kuzel, K.O. Groeneveld
Institut fiir Kernphysik, J.W. Goethe Universitit, Frankfurt/Main, Alemanha

Palavras-Chave: colisdes, elétrons, encontro binario

Nos espectros duplamente diferenciais de velocidade dos elétrons emitidos em colisdes atdmicas, uma das estruturas
quc se pode ver ¢ 0 pico de Encontro Binirio (PEB), que tem origem em colisdes eldsticas entre o projétil incidente e
0s elétrons do alvo. Resultados experimentais para sistemas com Zp > Z,, onde Zp e Z, sdo os nameros atdmicos do
projétil e do alvo, respectivamente, indicam que hé um desvio AE entre os valores medidos para a energia do maximo
do PEB ¢ um tratamento clissico simples para colisdes bindrias. Aproximagdes melhores seriam aquetas que
consideram o espalhamento do elétron nos potenciais do projétil ¢ residual do alvo. Com o objetivo de estudar o
comportamento do PEB em fun¢do de Z, para sistemas com Z» < Z,, foram medidos os espectros dos clérons
emitidos a 0° em colisdes de He', com energia de 2,0 MeV, incidindo sobre alvos de He, Ne, Ar, N, e O,, usando-se o
Acelerador Van de Graaff da PUC-Rio. Os elétrons emitidos foram analisados por meio de um espectrémetro
eletrostitico de placas paralelas construido no Laboratério. Observou-se uma dependéncia de AE e da largura do PEB
com Z,, o que indica que efeitos de dois centros devem ser considerados no estudo da emissdo de elétrons em colisdes
bindrias. (CNPgq, FAPERJ, FINEP, Volkswagen Stiftung).




TURBULENCIA BI-DIMENSIONAL EM PLASMA ELETRONICO:
DESCRICAO TERMOESTATISTICA NAO EXTENSIVA.

Celia Anteneodo, Constantino Tsallis
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, Rio de Janeiro, RJ

Palavras-Chave: turbuléncia, estatistica generalizada, ndo extensividade

Huang e Driscoll[1] produziram um estado quasi-estacionario (metaequilibrio) turbulento em plasma eletrdnico puro
confinado ne interior de um cilindro metlico oco (de raio rw ) na presen¢a de um campo magnético externo axial.
Eles mediram a densidade eletrdnica #{r) radial nestc estado, ¢ cla apresenta praticamente simetria axial. Calcularam
ainda, num modelo de voértices pontuais, a densidade tedrica predita no quadro da estatistica de Boltzmann-Gibbs
{maximizacio da entropia -/ & n(r) In n(r), a encrgia e momento angular fixos), ¢ mostraram que ela discorda
sensivelmente do resultado experimental. Apds mais duas tentativas sem sucesso, calcularam a densidade sob duas
duas hipteses heuristicas: (i) minimizagio da enstrofia /d’r [2(r))® ; (ii) aplicagio de um corte (cut-off) para todo
valor de r2r. (r.<rw), onde n(r.)=0. Esta teoria {Restricted Minimum Enstrophy; RME) apresenta concordincia satis-
fatéria com os dados experimentais. Recentemente, Boghosian[2) provou que a teoria RME equivale precisamente a
maximizar, para g=1/2, S, =(1-/dr [n(r)]* Y(g-1) n0 quadro da termoestatistica ndo extensiva introduzida em 1988
por um de nbés[3], estatistica esta j4 aplicada com sucesso em sistemas fisicos tais como a difus3o andmala[4] e
nevtrinos solares(5], e cuja teoria da resposta linear acaba de ser formulada[6]. Ambas hipéteses (i) e (ii) supracitadas
emergem naturalmente no quadro deste formalismo generalizado que, para g=1. reproduz a estatistica de BG. No
presente trabalho exploramos a teoria de Boghosian para 0<g<l. Mostramos que, para r—re-, a(r)ec(r-ry*"?.
Consequentemente, #'(r.) € nula, finita ou infinita para g>1/2, g=1/2 e g<1/2 respectivamente. Os dados experimentais
excluem g=1 e sfo compativeis com g3 1/2 (ndo necessariamente 4=1/2).

[1] X -P. Huang & C.F. Driscoll, Phys Rev Lett. 72, 2187(1994). [2] B.M. Boghosian, Phys. Rev. E 53(1996). in press.
[3] C. Tsallis, J. Stat. Phys. 52, 479 (1988). EM.F. Curado & C. Tsallis, J. Phys. A 24, L69 (1991).

[4]) D.H. Zanette & P.A. Alemany. Phys Rev.Lett. 75, 366 (1995); C. Tsallis, ¢/ al.. Phys Rev Lett. 75, 3589 (1993).

(5} G. Kaniadakis ef al.. Phys. Lett. B 369. 308 (1996). [6] AK. Rajagopal, Phys. Rev. Lett. 76 (1996), in press.

Roundofi-induced Coalescence of Chaotic Trajectories and Control of Synchronization
Lech Longd™, Evaldo M. F. Curado®* and Fernando A. Oliveira®

% Department of Statistical Physics, Jagellonian University, Krakow, Poland
$ Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, Rio de Janeiro
& Centro Internacional de Fisica da Maténa Condensada-UnB

Key words: Chaos, non-linearity, noise

We show that the coalescence of a pair of chaotic systems (chaotic region of logistic maps) linked by a common
noise term (Phys. Rev. Lett. 72, 1451 (1994) is a roundofi-induced effect connected with finite accuracy of numerical
simulations. The average coalescence time follows the exponential law ¢**® M where N is the precision of the
calculation apd A, B are universal functions of the map and the noise strengih, but independent of N (the calculations
were performed with a fixed oumber, N, of digits). This shows that there is no synchronisation of the systems if
iterations are done with infinite precisions. We also show that the use of the noise in an adequate way (driving the
noise only to the contracting region of the map) allows us to get the synchronisation of the orbits in a number of
iterations lower than a chosen - arbitrary - number. Some general conditions for this control of coalescence are
established The Lyapunov exponenis were calculated and we verify they present behaviours that are contradictories
with the expected ones for chaos in random systems. They were studied for the whole phase space in function of the
strength of the noise and for the contracting regions in function of their sizes. For the first case the Lyapunov
exponent crosses the axis, from positive to negative values, at w (strength) = 0.45. For the second case the Lyapunov
exponent is always negative but reaches zero al § (linear dimension of the contracting area) =0.68. This point
separales two regions, one where the distance between two points does not coalesce and other where the coalescence
0CCurs.




IMMUNE NETWORK AND IMMUNE MEMORY MODELLED BY A
CELLULAR AUTOMATA

Américo T. Bernardest® & Rita M. Zorzenon dos Santost
fInstitute for Theoretical Physics, Cologne University, D-50923, Koln, Germany

Hnstituto de Fisica, Universidade Federal Flumincnse, Av. Litoranea, s/n - Praia
Vermelha, C. P. 100296, 24210-340 Niterdi-RJ-Brazil

Palavras Chave: immune system, cellular automata, spread of damage

In the seventies Jerne proposed a new theory Lo explain the basis of the immune systein behaviour.

" He suggested the existence of a functional connected network, in which the interactions are based
on pattern recognition of the idiotypes carried by the lymphocytes. The lymphocytes that belong
to this network vary for each individual. Using a simple cellular automata to model the immune
repertoire we show that despite the stable and chaotic regimes attained by the automata are not
very interesting from the biological point of view, the transition region exhibits the necessary
complexity to describe the immune reperioire dynamics and the immune network proposed by
Jerne. In this region, we have obtained a functional connected network involving ~ 10% of the
lymphocytes avatable in the repertoire, embeded in a sea of disconnected ones, in a good agreement
with the conjectures of Jerne and others. Moreover, the model reproduces the fact that each
immune system has its own signature. We also show that this model reproduces, in the transition
region, the immune memory as a consequence of the dynamics of the system.

(CNPq)

(*) Presently and permanently at Departamento de Fisica, Universidade Federal de Ouro Preto,
Campus do Morro do Cruzeiro, 34500-000 Quro Preto/MG, Brazil

TEORIA DE TAXA DE REACOES PARA CADEIAS LONGAS

Fernando Albuquerque de Oliveira
Centro Internacional de Fisica da Maténa Condensada - UnB

Palavras-chave: taxa de reagdo, fratura

Nos desenvolvemos uma teoria para a taxa de quebra de cadeias longas. Cada resultado da teoria é

testado via simu!ac;ﬂo', onde conjuntos de 800 cadeias sdo submetidas a uma tensio externa. O objetivo €
obter uma expressio para a taxa de reagio de fraturas das cadeias em funglo da temperatura, tensdo,
comprimento da cadeia e frig3o entre as cadeias . Nos resolvemos numericamente um conjunto de equagdes
de Langevin, onde as interagdes entre as particulas de uma mesma cadeia s3o dadas por potenciais tipo do
Lennard-Jones, e as interagdes entre as cadeias sio dadas por uma frigdo instantanea € um ruido. Nos
seguimos a evolugdo de uma ligagdo até que um processo irreversivel de quebra acontece. Observamos que
o processo de quebra ocorre em apenas um ponto de cadeia, © que nos permite criar um potencial efetivo
(variacionalmente exato) para a fralura. Deste modo, € possivel descrever o processo de quebra como uma
transi¢do de uma particula de um minimo metal-estavel para um minimo global. Nesta descrigdo, o efeito de
correlagio na interagio com as particulas vizinhas e tal que a frigdo instantinea & transformada em

memoria®. O resultado principal € oblermos uma expressdo analitica do tempo caracteristico de quebra
(inverso da taxa de reagdo) que € basicamente um prefactor vezes uma taxa de Ahrenius. Nos

generalizamos a teoria de uma particula de Polach et al 3 para incluir a dindmica da cadeia®,
1. F. A.Oliveira and P. L. Taylor. J. Chem. Phys. 101, (1994) 10118.

2. F. A Oliveira. Phys. Rev. B 52 (1995) 31.

3. Eli Polach, §.Tucher and B. ). Bemne. Phys. Rev. Lett. 65 (1990) 1395.

4. F. A. Oliveira. Palestra Convidada no "Workshop Materials Instability under Mechanical Loading”. Sio
Petesburgo, Russia (junho - 1996). A ser publicado no Journal of Technical Physics.
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VORTEX NORMAL MODES IN
2D EASY-PLANE FERROMAGNETS AND ANTIFERROMAGNETS

G. M. Wysin .
Department of Physics, Kansas State University, Manhattan, KS 66506 U.S.A.

A. R. Volkel
University of Toronto, Toronto, Ontario, Canada, M5S 1A7

palavras-chave: magnels, vortices, spinwaves.

The spinwave modes associated with magnetic vortices in classical two-dimensional easy-plane ferromagnets
(FM) and antiferromagnets (AFM) are studied numerically and compared. We determine the modes about a
static vortex through numerical diagonalization on circular systems containing up to several hundred spins on a
square lattice, as a function of the anisolropy parameter, A = J,/J;,, where J, and J., are the near-neighbor
exchange couplings of the indicated spin components. In the FM system, a quasilocal mode is associated with
the instability of vortices to transform belween in-plane and out-of-plane Lypes at a critical anisotropy A, < 1.
In the AFM system, the corresponding instability mode is a true local mode for the out-of-plane vortex. Both
systems have degenerate pairs of modes for A < A, however, these degeneracies split for A > . in the FM
system but not in the AFM system. We relate this to the presence of a gyrovector for the FM out-of-plane
vortex, and corresponding orbital motions associated with the translation modes, both of which are absent for
the AFM out-of-plane vortices. :

Supported by The National Science Foundation through grant DMR-9412300.

FERROMACGNETO DE ISING COM INTERACOES DE LONGO ALCANCE :

PROPAGACAO DE DANO COM DINAMICA DE GLAUBER

UrieI_M. S. Costa e Constantino Tsallis
Universidade Federal de Alagoas e Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

Palavras-Chaves : Modelo de Ising, Longo alcance, Propagagio de dano.

Estudamos, para a cadeia linear (d=1) e a rede quadrada (d=2), o ferromagneto de lsing caracterizado pelo
Hamitoniano H = ~J2, 1171288, (/)0,8, =+-1
corresponde ao limite de interagdo entre prineiros vizinhos somente, e @ = 0 corresponde ao limite do campo
molecular, no qual 10dos os spins interagem dois a dois com igual intensidade. E conhecido que a lemperatura critica
kg1 /.J cresce quando o decresce de @ = wa o =d, e diverge para 0 < « < d. Mais especificamente calculamos,

a traves de simulagbes computacionais em redes de N spins com condigdes periodicas, 2 dependencia 1érmica do dano
v associado a dinimica de Glauber para 0 < o < =. Exhibimos a escala correta com N quando o < d. Em panticular,

V= distancia 2])_onde0$or.scc; a=x

l-aid
verificamos que k,7./JN* (com N*= N '%,,,J ) e fmita para todo a € [0, x]. A particular expressio para
N* acima apresentada e sugerida pela termoestatistica niio extensiva proposta em 1988 por um de nos [1], estatistica
esta que tem recebido aplicagdes fisicas para a difusio andmale (2], a turbuléncia em experimentos de plasma
eletrdnico [3], o problema dos neutrinos solares [4], e cuja teoria da resposta linear acaba de ser formulada I51.

(1]C. Tsallis, J. Stat. Phys. 52, 479 (1988), EM.F. Curado and C. Tsallis, J. Phys. A 24, L69 (1991):

(2] C. Tsallis. S V.F. Levy, AM.C. Souza and R. Maynard, Phys. Rev. Lett. 75, 3589 (1995). ‘

[3] B.M. Boghosian, {\it Thermodynamic description of the relaxation of two-dimensional turbulence using Tsallis

. statistics}, Phys. Rev. E 53 (March/April 1996), in press.

[4} G. Kaniadakis, A. Lavagno and P. Quaraii, Phys. Lett. B 369, 308 (1996).

[5] A.K. Rajagopal, {\it Dynamic linear response theory for a nonextensive system based on the Tsallis prescription},
Phys. Rev. Lett. 76 {1996). in press.




REMARKS IN THE METAL-INSULATOR TRANSITION: A TWO-BAND MODEL.

M. V. Tovar C?sfal . N. A de Oh‘ve."raz, G M. Japiasszi3 and A. Troperl 2
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas (CBPF)
Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, 22290-180, Rio de Janeiro
Instituto de Fisica, Universidade do Estado do Rio de Janeiro (UERJ)
Rua Sdo Francisco Xavier, 524, 20550-013, Rio de Janeiro
3 Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio de Janeiro (UFRJ)
Caixa Postal 68528, Rio de Janeiro, 21945-970, RJ, Brazil

Key Words: metal-nonmetal transition, Hubbard I approach, Kondo insulators

Within a two-band model, we discuss some problems related to the metal-nonmetal transition'. Considering the bands
as being strongly hybridized and correlated, and dealing with the Coulomb interactions in the Hubbard | approach, we
find that a hybridized gap appears above a critical value of the effective mixing term which depends on the repulsive
interband Falicov-Kimball-like interaction and the ratio between the cffective masses of the large and the narrow
bands. The Coulomb correlation in the narrow band is treated, for simplicity, in the limit of U—. We focus our study
on the pressure induced metal-nonmetal transition and in Kondo insulator systems®, Comparison of our theoretical
results and some available experimental data are presented.

! P. Wachter, Handbook on the Physics and Chemistry of Rare Earth, vol.19 - Lanthanides/Actinides: Physics - II
edited by K. A. Gschneider, Jr. , Eyring, G. H. Lander and G. R. Choppin, 1994, Elsevier Science B. V. .

2M. A. Continentino, G. M. Japiassi and A. Troper, Phys. Rev. B49, 4432 (1994), ibid. 10 be published in J. Appl.
Phys. - April (1996). ‘

ASSIMETRIA PARTICULA-BURACO NO MODELO KONDO DE DUAS IMPUREZAS

W. L C Lima'? J B. Silva'®, W. C. Oliveira'®, J. L. N. Mello'®, L. N. Oliveira' e J. W. Wilkins®
'Instituto de Fisica de S#o Carlos, USP - SP, *Universidade do Tocantins, Gurupi -TO,
*Instituto de Fisica, Universidade Estadual de Ponta Grossa - PR, ‘Universidade Federal
Fluminense, Nitéroi-RJ, *Instituto de Ciéncias exatas, Universidade do Amazonas,
Manaus - AM, *Physics Departament, The Ohio State University, Columbus-OH, USA

Palavras chave: Kondo, férmions pesados, susceptibilidade

No modelo Kondo de duas impurezas ha competicdo entre a energia de Kondo (437%) ¢ a interagdo RKKY (1). A
susceptibilidade magnética (y) das impurezas um fungSo da temperatura, calculada em 1981 pela técnica de
scaling perturbativo, mostrou que, para interagdes ferromagnéticas (FM) fortes ocorre um efeito Kondo de dois
estdgios ¢ para interagfio antiferromagnética (AFM) hd uma transi¢do continua de um regime Kondo (k7 >> N
para um regime RKKY (kg7 << [). Trabalhos posieriores, aplicando a técnica de grupo de renormalizagdo
numérico (GRN) tradicional a um modelo simétrico, isto &, invariante sob transformagio particula-buraco,
encontraram um comportamento de liquido no-de-Fermi, para um valor crilico de /4,7 , separando o regime
Kondo do RKKY AFM. Neste trabalho, desenvolvemos uma técnica do GRN que diagonaliza o modelo
convencional de Kondo de duas impirezas preservando a sua assimetria particula-buraco. Apresentamos o
primeiro célculo essencialmente exato de ¥(7), que confirma o quadro descrilo pelo scaling perturbativo. No caso
AFM a susceptibilidade a baixas temperaturas é dominada por contribuigdes tipo Van-Vleck, originadas das
excitagdes virtuais singleto-tripleto. Encontramos uma linha de pontos fixos com comportamento de liquido de
‘ Fermi e proprieda‘des que variam continuamente em funglo de /4, Ty . Para 7=0 a susceptibilidade e o coeficiente
do calor especifico (y) s3o descritos por curvas universais parametrizadas pela largura da banda de condugio (D) .
No limite D —> 0, o modelo tende a ser simétrico, ¢ y diverge, emergindo comportamento critico para kT, =2,

{CAPES, CNPQ,FAPESP)
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FUNCTIONAL INTEGRAL TREATMENT OF THE ANDERSON MODEL

Jodo Floreneio

Departamento de Fisica, ICEX, UFMG

Palavras-chave: Anderson model, functional integral, semiclassical approximation

A functional integral method is used to obtain the partition function of the Anderson model. In that model,
a system of band electrons interact with electrons from a local level. A local electron of, say, spin up
can become a conduction electron of spin up due to hybridization. Then an electron of spin down from the
conduction band can move into the local level. Hence, it appears that the spin of the local level has flipped, as
in the Kondo model. However, the Anderson model exhibits a richer behavior, since the conduction electrons
can undergo exchange with the local electrons, among other things. In the Kondo model, on the other hand,
the local level contains only a single spin whose only role is to flip instantanecusly upon interacting with
the conduction electrons. In the present work, the density matrix is cast as a functional integral, where the
integration variables are Grassmann numbers and the integration paths obey one-sided boundary conditions
at either 0 or # = 1/kT. The trace formula is then used to obtain the partition function. The band variables
are integrated out, leaving a non-Gaussian integral for the local electrons. That integral is calculated in
infinite-order of a semiclassical expansion about paths in which all contributions of the hybridization matrix
elements are kept up to O(V;?). All the contributions to the partition function in that order are properly
taken into account, as opposed to some calculations found in the literature [e.g.,Keiter and Morandi, 1984).
The results obtained are valid for all intra-site Coulomb energy U, band energies ¢; o, and local energy
levels €,. The inclusion of all the contributions to second order in the hybridization removes the spurious
divergences that are present in other works.

TIGHT-BINDING TREATMENT OF THE HUBBARD MODEL AT HIGH
DIMENSIONS

L. Craco and M. A. Gusmao
[nstituto de Fisica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul,
91501-970 Porto Alegre, RS, Brasil

Palavras-Chave: Hubbard, exact, perturbation

The exact mean-field equations for the Hubbard model when the number of spatial dimensions goes
to infinity! are reobtained by means of a’perturbation expansion ol the one-particle Green’s function
around the atomic limit. The structure of the diagrammatic representation of the perturbation series is
greatly simplified in this limit, allowing a formal resummation that verifies the reduction to a single-site
effective problem. Furthermore, the method provides a natural way of addressing this effective problem by
a perturbative expansion in the local mean-field. In the case of the simplified Hubbard {Falicov-Kimball)
model these equations can be completely solved to give Lthe exact local Green's function Gii(iwn ), repro-
ducing a previous solution obtained by Brandt and Mielsch?. We use this solution as a starting point
for the study of the complete Hubbard model, constructing approximate solutions by adding corrections
to the Green’s function of the Falicov-Kimball model. These corrections are obtained selecting different
diagrammatic structures deriving from the application of a generalized Wick’s theorem. We compare the
results of these approximated solutions with those obtained by other methods.

. A. Georges and (i. Kotliar, Phys. Rev. B 45, 6479 (1992).
2. U. Brandt and C. Mielsch, Z. Phys. B 75. 365 (1989).
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ELECTRONIC CORRELATIONS IN SUPERLATTICES

T. C. de L. Paiva, J. J. Rodriguez-Niinez, J. d’Albuquerque e Castro, e R. R. dos Sanlos.
Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense
Palavras-Chave: Multicamadas; magnetismo; sypercondutividade.

We discuss the role of electronic correlations in both superconducting and magnetic superlattices. A
simple model is considered, in which the on-site coupling (the so-called Hubbard-U term) is site-dependent, but
peniodic.

. The magnetic superlattice is represented by a repeated pattern of repulsive (i.e., positive U) and free (i.e.,
U = 0) sites: In one dimension this system behaves dramatically different from the otherwise homogeneous
system: when a weak form of frustration is present, Spin-Density-Wave (SDW) correlations at half-filling are
wiped out; on the other hand, SDW correlations appear for some patterns above half-filling; below hall-filling,
the local- moment maxime are displaced from the repulsive to the free sites; the peak in the magnetic structure
factor is displaced from ¢ = .1 Still in one dimension, we find that superconducting correlations are favoured
for the combination in which sites have cither U < 0 or U > 0, instead of the combination U < 0 or U = 0.2

In two dimensions, the miagnetic superlattice is made up of columns in which ¥ 3 0 and those in which
U = 0; the “attractive” superlat.uce follows along similar lines. The magnetic properties are investigated within
the Hartree-Fock approximation as well as by Monte Carlo simulations. We discuss the overall ground-state
phase diagram in the parameter space of occupation and U.

1. T Paiva and R R dos Santos, Phys. Rev. Lett. 76, 1126 (1996).
2. T Paiva and R R dos Santos, XIX ENFMC (1996)

APPEARENCE OF LOCAL MOMENTS AT X SITES IN XFez
COMPOUNDS:PRESSURE EFFECTS (X = Y/ Lu).

Marcus Vinicius Tovar Costa’, Nilson Antunes de Oliveira’ and Amés Troper"’

' Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas (CBY'F)
Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, Rio de Janeiro, 22290-180 RJ, Brazil
? Instituto de Fisica, Universidade do Estado do Rio de /Janelro (UERD)
Rua Sdo Francisco Xavier 524, Rio de Janeiro, 20550-013, RJ, Brazil

Key words: Laves phase compounds, transferred moment, tight binding formalism

Usmgasmglcmodcltodwcnbelmmetalhccub:clavaphaseoompounds' XFe, , (X =Y, Lu) we calculate
the local magnetic moment at the X and Fe sites. 'l‘hetheoreumlmodcloonmstsbamwllyonmnbmglhztwo
interpenetrating sublattices (X and Fe) within a tight binding formalism, wnh the simplifying approximation of
five identical local d-subbands. Moreover, wedlsregrdalsos-psmesandthmhybnduauontod-stam We
discuss medfectofcxlemalapphedprmeontheloea]magnetlcmomemsatbothsublamccs attributing,
pressure effects as acting mainly on the d-states. Weassumethatprmreaclsonthe system, -modifying the
m@ﬁ&mﬂﬂmmmmwmmmthymmnonwwmmmlwng the
bands of the two sublattices. methemodelweobtamacnum;rressumpo,d:ﬁnyngtheoondmonsmwmm
the magnetization is transferred from the iron site to the X site, as claimed in recent experimental works?.

N A Oliveira, A. A. Gomes and A_ Troper, Phys. Rev. B47, 11883 (1993).

2y, Kasamatsy, J. G. M. Armitage, J. S. Lord, P. C. Ried, D. Fort. ). Magn Magn Mater 140-144, 819, (1995)
andreﬁ'mthmn

(CNPg)
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-SPIN-FLOP TRANSITION IN THE PLANAR ANTIFERROMAGNET FeTa,0,

Artur da Silva Carrigo”, Luci Irene Zawislak™, Jodo Batista Marimon da Cunha®, Gilberto Luiz
Ferreira Fraga®, Denys Schmitt” and Carlos Alberto dos Santos™
"Departamento de Fisica Teérica e Experimental - UFRN
®instituto de Fisica - UFRGS
“Laboratoire de Magnétisme Louis Néel - CNRS - Grenoble - France

Palavras-Chave: antiferromagnet, phase transition, spin-flop

Powder neutron diffraction and Mossbauer spectroscopy measurements, previously published, suggested, for
FeTa,0,, a complex magnetic structure which consists of a stacking, along the c-axis, of two families of antiferro-
magpetic planes. Adjacent planes have perpendicular uniaxial anisotropies oriented along (110) and {110} direc-
tions. OQur magnetization measurements performed with applied field up to 10 T in the temperature range from 1.4 K
to 300 K, suggest a field induced phase transition at about 7 T, for temperatures between 1.4 K and 5 K. For higher
temperatures, in the ondered phase, the inflection becomes progressively weaker, degenerating to a single line at
sbout 12K. In order to interpret these experimental findings, we use an effective field model which allows for arbi-
trary orientation of the applied field with respect to anisotropy axis as well as temperature effects to be incorporated
easily. We neglect the weak coupling between neighboring planes, as suggested by the low dimensional form of the
temperature dependence of the specific heat. Furthermore, since our Mosshauer measurements have shown magnetic
domains randomly oriented, we have made a uniform angular average over possible orientations of the applied field
with respect to the anisotropy axis of both classes of antiferromagnetic planes comprising the FeTa, O, lattice. We
have found that the large curvature change in M(H) at 1.4X is a signature of the sharp variations in magnetization
induced by the spin-flop transition, corresponding to low angles between the applied ficld and the anisotropy axis.
Raising the temperature reduce the relative weight of these contributions and makes the M(H) progressively smooth-
er. The calculated field dependence of the magnetization for selected temperatures reproduce satisfactorily the exper-
imental trend. This might be indicative of two dimensional behavior.

(CNPq, FINEP, CAPES, FAPERGS)

DIAGRAMA DE FASES DE COMPOSTOS DE
PRASEODIMEO EM REDE CUBICA

Neemtas Alves de Lima e Valter Luiz Libero
Instituto de Fisica de Sao Carlos-USP, Sao Carlos-SP

Palavras-chave: praseodimeo, diagrama de fases, ponto-tricritico

Devido ao forte acoplamento spin-6rbita, ions de terra-rara, como cério, urinio ou praseodimeo, possuem
momentos angulares totais bem definidos. Quando formam compostos, esses ions ficam na presenga do campo
cristalino gerado pelos outros ions da rede. A simetria desse campo deve ser levada em conta no célculo
de propriedades termodindmicas a baixas temperaturas. Neste trabalho analisamos compostos a base de
praseodimeo (Pr) em redes de simetria cibica, com momento angular total j = 4, por exemplo, PrAl,. Para
isto, utilizamos um modelo tipo Heisenberg para os momentos magnéticos localizados nos sitios dos Pr. Por
razoes energéticas, consideramos em nosso modelo apenas o estado fundamental {dubleto) e o primeiro estado
excitado (tripleto).? Devido a complexidade do Hamiltoniano, utilizamos a técnica de campo médio.! Obtido
os autoestados do Hamiltoniano, calculamos a magnetizagdo e a energia livre em fun¢des da temperatura.
Levantamos também o diagrama de fases e em particular, salientamos o aparecimento de um ponto tricritico.

A exemplo do que ocorte em compostos a base de urdnio com simetria hexagonal (U Pt3), uma pequena
interagio de quadrupolo entre os ions de Pr podera alterar o diagrama de fases. ‘Essa interagdo, possivel
gracas aos graus de liberdade quadrupolares do dubleto fundamental do ion Pr, esta sende implementada.

L. Palermo, P. ). von Ranke e A. Caldas, Sclid State Communications, Vol. 89, 865 (1994).
3Th. Frauenheim; W. Matz e G. Feller, Solid State Communications, Vol. 89, Vol. 29, 805 (1979).
3 V. L. Libero e D. L. Cox, Phys. Rev. B 48, 3783 (1993).

(CNPq, FAPESP)
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DIFUSAQ RAPIDA DE Ni EM Zr
M.G. Fernandes(1.3), A. Legris(2) e V. Pontikis(3)

(1) Department of Materials Science and Engineering, Massachusetts Institute of Technology, 77
Massachusetts Avenue, Cambridge, Massachusetts 02139, E.U.A.

(2) URA CNRS 234 Structure et Propriétés de I'Etat Solide, Laboratoire de Métallurgie Physique,
USTL, Bat C6 2 étage, 59655 Villeneuve D'Ascq Cedex, Franga

(3) Laboratoire des Solides [rradiés, CEA-CNRS URA 1380, Ecole Polytechnique, 91128 Palaisea
Cedex, Franga :

Palavras-chave. Difusdio sélida, Zirconio, Dindmica Molecular

Difusfo rdpida de impurezas (DRI) em metais é caracterizada por coeficientes de difusfio que sio muitas ordens de
magnitude maiores que o coeficiente de auto-difusio da matriz. Metais de trasi¢3o do grupo IVB (Ti,Zr,Hf) s3o sistemas
em que pequenos dtoms como Ni e Fe apresentam este fendmeno. O problema de identificar as causas para DRI e
metais compactos data de mais de vinte anos & com a crescente aplicagdo industrial desses materiais, 0 estudo dessd
fenémeno tem recebido considerdvel aten¢fio. Neste trabalho apresentamos um modelo numérico de Dindmica Molecul
que reproduz DRI de dtoms de Ni em hcp Zr. De acordo com o modelo, a impureza salta entre sitios intersticiai
octaédricos com baixa energia de migragdo, consequéncia direta da presenga de modos ressonantes de baixa frequéncia n
espectro local de vibragio da impureza e seus vizinhos. Nossos célculos de energias de migragio e dos fatores pré
exponenciais que entram na expresso do coeficiente de difusao estdo em excelente acordo com os valores experimentais
Difusio paralela e perpendicular ao eixo ¢ do cristal s20 assistidas por ressonéncias distintas, explicando assim
anisotropia da difusfo de impurezas em Zr. Os valores obtidos no modelo para o coeficiente de anisotropia s3o
mesma ordem de magnitude dos valores experimentais.

T TRANSFORMACOES DE FASES EM MINERATS DO TIPO COLUMBITA-TANTALITA ™ |

Luci Irene Zawislak'?, Volmir Antonietti'’”’, Maria Socorro Adusumilli’®’, Jodo Batista Marimon da
Cunha'” e Carlos Alberto dos Santos”
Mnstituto de Fisica - UFRGS
PNnstituto de Geociéncias - UNB
Palavras-Chave: columbita-tantalita, ixiofita, wodginita

Os compostos do tipo AB,O;, onde, majoritariamente. A=Fe, Mn e B=Ta, Nb, podem ser cristalizados sob a forma
tetragonal ou ortorrdmbica. Em ambas as formas também ¢ possivel a inclusdo de Co, Ni ¢ Mg no sitio A Além
disso, impurezas de Ti e Sn sdo freqgiientes nas ocomréncias minerais. A fase ortorrombica, objeto da presente
comunicagdo, tem uma subestrutura denominada ixiolita. Estruluralmente, a ixiolita ¢ considerada como uma forma
desordenada da columbita, enquanto que quimicamente ela ¢ associada aos compostos do lipo A0, geralmente
contendo altos teores de SnQ, (entre 9% e 13% sdo valores indicados na literatura). Assim. a menos das reflexdes de
superestrutura, o difratograma de raios X da ixiolita ¢ igual ao da columbita, dificultando sua identificagdo quando
presente em pequenas proporgdes. Além disso, ndo é possivel distinguir, a partir de resultados de difragdo de raios X,
a columbita complctamente desordenada, da ixiolita, a menos que o material seja submetido a determinado
tratamento térmico. Objetiva-se na presente comunicag3o demonstrar a eficdcia de tal procedimento ¢ apresentar,
pela primeira vez, os pardmetros hiperfinos da ixiolita e da wodginita, obtidos através da espectroscopia Mobssbauer.
De uma colegio de 28 amostras, coletadas em diferentes regides do Brasil, trés apresentaram difratogramas que
podem ser associados 4 columbita desordenada ou, alternativamente, 3 ixiolita. Essas amostras foram submetidas ao
seguinte tratamento térmico: recozimento durante 48 horas, a temperatura de 1050 °C, seguido de resfriamento lento
durante 72 horas, até atingir a lemperatura ambiente. Dessas trés amostras, apenas uma apresentou claramente 0
padrio difratométrico da wodginita. A transformagio ixiolita-wodginita fica particularmente evidente por causa do
surgimento de um forte dubleto entre d=2.95 A ¢ 3.00 A, em substitui¢do 4 linha mais intensa da ixiolita. Resultados
de espectroscopia Mossbauer, preliminarmente obtidos, mostram um dubleto quadrupolar de Fe*', cujos parimetros
s3o semelhantes aos da columbila. {CNPqg, FINEP. CAPES, FAPERGS)
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EFEITO DO TRATAMENTO TERMICO SOBRE O ESPECTRO DE EMISSAO
TERMOLUMINESCENTE DO QUARTZO

Murilo da Silva Navarro, Mério Ernesto Giroldo Valerio, José Fernandes de Lima
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Sergipe, Campus Universitario
49.100-000, Sio Cristovdo-SE, Brasil

Palavra-Chave: termoluminescéncia, quartzo, datagdo

O quartzo é um material extremamente importante na datacdo arqueolégica e geolégica por Termoluminescéncia.
A datagdo ¢ feita comparando-sc a intensidade TL da amostra nasural com a intensidade das amostras submetidas a
diferentes tratamentos térmicos ¢ de radiaclo. A emissfo TL estd relacionada com a liberagdo de cargas
armadilhadas em defeitos durante a irradiago. Esses defeitos podem ser modificados durante o tratamento térmico.
Para que a comparagdo acima referida possa fazer sentido, é necessario que haja a garantia de que esses defeitos
ndo foram modificados durante o tratamento térmico. Nesie trabalho estudamos o efeito da temperatura de
tratamento térmico sobre o espectro de emissdo TL do quarnizo natural. As medidas foram efetwadas com amostras
em forma de pé com granulagdo entre 0,075 ¢ 0,150 mm. As curvas de emissdio foram registradas no intervalo de
temperatura de 30 a 300 °C. Ant&sdamad;aﬂooomrmmgamdc %Co, as amostras foram recozidas durante |
hora em um forno de atmosfera aberta, em temperaturas de até 900°C. O espectro de emissio foi medido na faixa de
340 a 600 nm. A amostra natural, nfo tratada termicamente e irradiada com 300 Gy de raios gama de “Co
apresentou uma forte banda de emissdo centrada em 470 nm. Por outro lado, a amostra recozida a 900°C por 1 hora
aprescntou uma banda estreita centrada em 380 nm e outra menos intensa em 450 nm. A amostra virgem e
irradiada com 300 Gy apresentou wm pico intenso e largo nas proximidades de [10°C. A amostra tratada a
900°C/1h e irradiada sob as mesmas condi¢Oes apreseniou o mesmo pico, porém com intensidade 20 vezes maior.
Esses resultados levam a crer que para utilizarmos o pico em 110°C para datagio devemos fazer corregdes nos
resultados, visio que o tratamento térmico muda a sensibilidade desse prco.

DEFEITOS INDUZIDOS POR IMPUREZAS DO GRUPO I
EM GERMANIO AMORFO HIDROGENADO

David Comedi e Ivan Chambouleyron
DF A-Instituto de Fisica Gleb Wataghin, UNICAMP, Campinas SP

Palavras-Chave: defeitos, germanio amorfo, dopagem.

Os defeitos estruturais em um solido cristalino sio desvios das posigdes dos alomos em relagfo is ditadas
pela periodicidade da rede no espago real. Nos solidos amorfos, entretanto, os defeitos resultam de desvios locais da
coordenagdo dos dtomos em relagdo 3 coordenagdo energeticamente mais favorivel do atomo majoritirio. Em
semicondutores amorfos tetraedricamente coordenados [o silicio e o germénio hidrogenado (a-Si:H e a-Ge:H), por
exemplo), o defcito mais comum ¢ a ligagio pendente (dangling bond), o qual provém de um dtomo de Si ou Ge
ligado trigonalmente. Este defeito possui um profundo impacto na determinagio das propriedades optoeletronicas dos
mencionados maicriais, pois ¢ um a armadilha eficiente para os poriadores de carga. Neste trabalho pesquisamos
experimentalmente o efeito da introdugio de pequenas concentragdes (até 1% at.) de diferentes impurezas da coluna
111 da Tabela Periédica (Al, Ga e In) na densidade de ligagdes pendentes (Np) e na posi¢io do nivel de Fermi (Eg) em
a-Ge:H. As amostras foram crescidas por rf-sputtering usando fontes solidas de Ge e da impureza. As mudangas em
Np, foram determinadas a partir da absorgio Optica subgap medida através da técnica da espectroscopia de deflecfio
fototérmica (photothermal deflection spectroscopy - PDS). Foi achado que a introdugdo das impurezas produz um
deslocamento gradual de Ep em dlreqﬁo 4 banda dc valéncia (dopagem tipo p). Para concentragbes atdmicas de
impurezas (N, ,/Na.) maiores que 5x10™, deu-s¢ um aumento abrupto de Np. Os valores de Ny, quando graficados em
fungdo de N;,/Ng., revelam um mesmo comportamento para Al, Ga, e In, porém observa-se uma dependéncia
diferente para impurezas diferentes, quando Ny, ¢ graficado em fun¢io de Ey. Este resultado ¢ diferente do esperado
de acprdo com o mecanismo de equilibrio proposto na literatura para ¢ a-Si:H, o qual supde que o aumento de N,
resqlla de uma diminui¢do da energia de formagio do defeito, induzida pelo deslocamento de Eg. Propomos, entdo,
uri mecanismo alternativo o qual explica a dependéncia de Np em fungdo de N,,,/Ng, satisfatoriamente.
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INFLUENCIA DO Sr** E DO Mn** NA EMISSAO TERMOLUMINESCENTE DA
CALCITA

Zélia Soares Macédo, Mdrio Ernesto Giroldo Valerio e José Fernandes de Lima
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Sergipe, Campus Universitario
49.100-000, S#o Cristovao-SE, Brasil

Palavras-Chave: termoluminescéncia, calcita, CaCO;: Sr**

Estudos realizados com calcita natural mostraram comportamentos termoluminescentes distintos em
amostras contendo diferentes tipos de impurczas. Observou-se ainda, em cristais de CaCO, crescidos
artificialmente, que o tipo ¢ a concentragdo da i pode modificar tanto a intensidade quanto a forma da
curva de termoluminescéncia. Os fons Mn?* e Pb®* siio conhecidos ativadores da emissdo termoluminescente,
enquanto a presenga de Fe*, Co® ¢ Ni** suprimem a emissfo. No presente trabalho estudamos a epissio TL
dos cristais de calcita dopados com diferentes concentragdes de Mn?* e Sr**. Os cristais foram crescidos pelo
gotejamento de uma solugdo de (NH,)CO; em uma solugiio contendo CaCl, e pequenas aliquotas das
impurezas. Foram utilizados cristais de tamanho entre 0.075 e 0.149 mm. As curvas de emissdo TL foram
registradas para um intervalo de temperaturas entre 27°C e 300°C, com uma taxa de aquecimento de 3°C/s,
As amostras dopadas apenas com Sr*' ¢ irradiadas com 150 Gy de raios gama de “°Co apresentaram picos de
TL pouco intensos. Por outro lado, as amostras de calcita dopadas com Mn®* apresentaram trés picos bem
pronunciados, a temperaturas de aproximadamente 120 °C, 170 °C de 220 °C. Amostras dopadas com Mn* e
Sr** simultdneamente e irradiadas sob as mesmas condigBes mostraram que a presenga dos fons Sr** provoca
um aumento na intensidade dos picos a 120 °C e 170 °C. Em amostras submetidas a tratamento témmico e
irradiacfio, a presenca do fon Sr** afeta em especial o pico de emissdo em 120°C , que é sensivelmente maior
para os cristais dopados com Mn®* ¢ Sr** do que para os cristais que contém apenas Mn”". Estes resultados
confirmam que o Mn® ¢ o principal centro de luminescéncia da calcita, e apontam o fon S como o
responsével pela estabilizagdo das armadilhas associadas aos picos em 120 ¢ 170 °C.

ESR STUDY OF Co®** IN NH,NiPO,.6H,0

A. Goii, L. Lezama and T. Rojo
Departamento de Quimica Inorganica, Facultad de Ciencias, Universidad del Pais Vasco,
Apartado 644, 48080 Bilbgo, Spain.

J. A. Valdivia and G. E. Barberis
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, UNICAMP, 13083-970, Campinas-SP, Brazil.

Palavra-Chave . Co*', crystal field, Electron Spin Resonance

NH/NiPO,.6H,O was studied by the Electron Spin Resonance (ESR) technique in powder and crystal
samples. NH,NiPQ,.6H, crystallizes in the Pmn2, space group, and it is isomorphous to struvite: Co ion
substitutes Ni in the structure, where the first neighbours are water molecules constituting a slightly
distored octahedron around it. There are two different octahedra per unit ¢ell, corresponding to two
magnetically inequivalent sites for Co. We prepared samples substituting Ni by Co in low concentration
(tess than 0.1%), and measured by ESR using a X-band Bruker spectrometer, at 4.2K.
The experiments show an almost completely resolved hyperfine structure for two principal directions, and
a big reduction of the hyperfine parameter for the third direction. Co®* in a regular octahedron presents a
T's Kramer’s doublet as the ground state, and can be represented by a spin-Hamiltonian for 5=1/2 and
1=7/2. The small distortions of the octahedron will make the g-value and hyperfine tensors anisotropic,
but as the distortions are small, the mean g-value will be near the pure cubic value.
A powder simulation program can estimate a first set of spin-hamiltonian parameters, and reproduce well
the experimental spectra. The angular variation of the crystal spectra can be fitted by a spin-Hamiltonian
constdering the two inequivalents sites of the Co. For each site, the principal directions of the Zeeman and
hyperfine tensors were rotated respect to the cristaline axes. The fitting process was performed using an
exact diagonalization of the hamilionian matrix, and the parameters adjusted by minimum square method.
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INVESTIGACAO DA ADICAO DE FERRO EM Zr0,-CeO, PELA
ESPECTROSCOPIA DE FOTOELETRONS EXCITADOS POR RAIOS-X (XPS)

César R. Foschini', Dulcina M.P.F. de Souza'?, Pedro I Paulin Filho"?, Pedro A.P. Nascente'*?
'Programa de Pés-Graduagdo-em Ciéncia e Engenharia de Materiais / UFSCar
?Departamento de Engenharia de Materiais / UFSCar
3Centro de Caracterizago e Desenvolvimento de Materiais / UFSCar / UNESP

Palavras-Chave: ZrQ,-CeQ,, estado de oxidagdo, espectroscopia de fotoelétrons excitados por
raios-X

ZircOnia tetragonal estabilizada com céria apresenta elevada tenacidade, atendendo &s aplicagbes estrutuais. A
estabilizagiio da fase tetragonal na temfemtum ambiente da zircOnia-ceria pode ser explicada baseando-se na
diferenca dos raios idnicos de Zr™ ¢ Ce™, porém ainda nfio existe na literatura um modelo estabelecido. ZrQ,-CeO,
apresenta uma baixa sinterabilidade, o que tem motivado estudos sobre aditivos que auxiliem a sinterizagio.

Determinamos, em trabalhos anteriores, que a presenga de 0,3 % molar de Fe,0, favorece a sinterizagdo e promove
" um aumento de 3 vezes na condutividade elétrica do grio e de 10 vezes na condutividade elétrica do contomo de grio.

Este acréscimo pode estar relacionado ao aumento na concentragfio de vacincias de oxigénio devido & substituico dos

fons de zircBnio por ions de ferro, ou devido ao aumento da condutividade eletrbnica devido & presenga de Fe'* e Fe™.

Portanto, a determina¢lio da valéncia do ferro € fundamental para a interpretagfio desses resultados. As amostras

policristalinas foram preparadas pela mistura mecénica dos 6xidos, prensagem isostética a 230 MPa e sinterizagfio a

1450 °C. A espectroscopia de fotoelétrons excitados por raios-X (X-ray” photoelectron spectroscopy - XPS) foi

empregada para identificar o estado de oxidagfio dos elementos presentes nas superficies das amostras polidas. O

estado de oxidaglio pode ser determinado pelo deslocamento das energias de ligaglo dos elétrons dos niveis de carogo,

que sdo suficientemente afetadas pelo ambiente quimico do 4tomo emissor. Analisamos os deslocamentos quimicos

das linhas Fe 2p, Zr 3d, Ce 3d e O Is. Os resultados indicam que o ferro encontra-se nas valéncias +2 ¢ +3.
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EXPERIMENTAL STUDY OF QUANTUM CONDUCTANCE EFFECTS
. IN METALLIC NANOWIRES

Varlei Rodrigues, Daniel Ugarte
Lab. Nac. Luz Sincrotron (CNPq / MCT), Cx. P. 6192, 13081-970 Campinas SP, Brasil.

Key Words: quantum effects, conductance, nanowire

Advances in miniaturization of electronic devices, have generated a great interesl in mesoscopics effects.
In a ballistic wire, where the electron mean free path is much larger than the sample size, the
conductance is quantized in units of Go = 2 e%h. Experimentally, a ballistic wire may be generated by a
metatlic point contact, as may be obtained with a scanning tunneling microscope, when the tip touches
the sample. This approach has demonstrated the existence of jumps in the conductance of the point
contact, bui the reported values do not always correspond to integer multiples of Gy. Recently, it has
been demonstrated (Costa-Kramer et al, Surf. Sci. 342 (1995) L1144) that contacts between mMacroscopic
wires may also be used to observe steps in conductance curves. This experiment is very simple and can
be performed in air and at room temperature. We have measured the conductance of touching wires of
gold and copper, and observed well defined steps in conductance curves. In particular, our results indicate
that in addition to integer values, the conductance is often present with fractional values, the most
frequent ones belonging to series based on Gy/3. Further studies are in progress in order to associate
these fractional values to possible causes as structural disorder, impurities, or electron wave interference.

EFEITOS DE UMA DESLOCACAO NA DINAMICA
DE ELETRONS NUM METAL

Fernando Moraes
Departamento de Fisica, UFPE - 50670-901 Recife-PE Brasil

Palavras-Chave: deslocagdo, metais, teoria

Muitas propriedades dos materiais estao associadas a presenca de defeitos em seu meio. Pro-
priedades como a condugdo elétrica em metais, por exemplo, sio profundamente afetadas por df:-
feitos topologicos como a deslocagdo. Entretanto, a assimetria introduzida por deslocagoes no meio
torna dificil o estudo das propriedades dinimicas de objetos movendo-se entre elas. No contexto da
teoria geométrica dos defeitos topoldgicos de Katanaev e Volovich (Ana. Phys. (NY} 216 (1992)
1), particulas pontuais movendo-se na presenca de um defeito topoldgico descrevem geodésicas.
Portanto, uma maneira de se ganhar alguma compreensdo sobre o movimento de particulas em
um meio contendo defeitos topdlogicos é observar o fluxo de geodésicas no meio em volta do de-
feito. A equagio de Hamilton-Jacobi para as geodésicas em volta de uma deslocagio é obtid.a. a
partir da acdo proveniente da métrica do meio deformado. A solugdo da equagao das geodésicas
é resolvida perturbativamente em primeira ordem no vetor de Burgers dando y = A + Bz +
2% %In (z? + y?) + Barctan (%‘t_—fﬁ) + I] ,onde & é o mdodulo do vetor de Burgers, que estd orien-
tado ao longo do eixo z. Note que para b = 0 recupera-se a equagac das geodésicas no meio na
auséncia de defeitos ( areta y = A + Bz). Em suma, uma (nica deslocagao causa uma dilatagao que
quebra a simetria de translagio da réde cristalina (tratada aqui como um continuo} causando uma
deformagao das geodésicas em volta do defeito. Feixes de geodésicas em diferentes orientacoes com
relacio ao defeito sio mostradas dando uma idéia intuitiva sobre o movimento clissico de elétrons num
metal com uma deslocagdo. Este trabalho estd descrito em detalhe no preprint cond-mat/9512086,
aceito para publicagdo no Phys. Lett. A.

(CNPq)
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CLUSTER-CUMULANT EXPANSION OF THE
HUBBARD HAMILTONIAN

E.Anda', G.Chiappe®, V.Ferrari®

1 Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense,
Niteréi-RJ, Brazil.

2 Departamento de Fisica, Universidad de Buenos Aires,
Buenos Aires, Argentina.

Palavras-chave: Highly correlated elecirons, Hubbard Hamiltonian,
Metal-nonmetal transition

[n the last years there have been different studies of the Hubbard Hamiltonian based upon
a locator-propagator diagrammatic expansion for the Green functions of the system. This approaches
take the local many-body interaction as the unperturbed Hamiltonian and the one-body kinetic energy
as the perturbation. Although in this formulation there is no Wick Theorem to be applied, it is possible
to elaborate a cumulant expansion and to write a Dyson equation for the Green function. (E.V.Anda
J.Phys.C, 21, L234, 1981; W.Metzner, Phys.Rev.B, 43, 8549, 1991) _ ’
Within this framework, we develop in this work a calculation of the one-particle propagator
of the _Hubbar_d Hamiltonian which takes as the unperturbed system a cluster of n atoms and the one-
. body interactions among the clusters as the perturbation. The expansion is restricted to the "chain”
type diagrams. The non-perturbed propagator for the cluster and its mean value as a function of the
electronic population is numerically obtained before embedding it in the lattice.

) The formalism is applied to the study of a liner chain for which it is possible the comparison
with exact results. We calculate the density of states, the energy and the gap as a function of the elec-
tronic interaction U and of the number of particles. The theory is applied as well to a bidimensional
system and a Bethe lattice. For the case of one electron per atom the metal-nonmetal transition is
studied asa flm_c_l.lon of the parameter U. We propose an extension of the theory to incorporate other
topological families of diagrams including the spin flip ones.

(CNPQ,Fund. Vitae)

OBTENDO INFORMACAO DE PROPRIEDADES ELETRICAS E MAGNETICAS A
PARTIR DE LINHAS DYSONIANAS.

Lygia Walmsley
Depto de Fisica, IGCE, UNESP, C.P. 178, CEP 13500-970, Rio Claro, S.P.

Palavras-Chave: ressonancia paramagnética eletronica, elétrons de condugdo, metais
sintéticos.

A teoria de forma de linha de Ressonincia Paramagnética Elelronica de elétrons de condugio foi desenvolvida
por Dyson e desde enllo a linha de ressonéncia de elétrons de condug2o é conhecida como dysoniana. Em geral
essa linha é descrita como fungio de 2 parimetros, % = d/5 ( d sendo a espessura da amostra e & o comprimento
de penetragdo do campo de microondas) ¢ R= (T/T "2, ( Tp sendo o tempo de difuszo dos spins atraveés do
comprimento de penetraglo e T, o tempo de relaxagio do spin). No limite (d < ou ~ 8) a linha ¢ fun¢lo apenas
do parimetro .. Neste limite é possivel obter a condutividade na frequéncia da ressondncia a partir do parimetro
de assimetria da linha (A/B), que neste caso esta univocamente relacionado com 2. A condutividade é entao
escrita como sendo 0=7.2/(d"rvp) onde p=p, é a permissividade do vacuo € v, ¢ a frequéncia da microonda.
Este limite da teoria de Dyson ¢ alcangado em melais sintéticos de baixa dimensao, como intercalados de
grafite, polimeros condutores, compostos da familia do Cy € composios ET. Para esses matenais linhas
dysonianas de RPE sao facilmente observadas numa ampla faixa de temperaturas. Uma vez que a condulividade
nesses maleriais é algumas ordens de grandeza menor que em metais nonmais, o limile (d <or ~5) pode ser
conseguido escothendo-se as dimensdes da amosira de forma apropriada. Apesar da assimetria da linha ser
muito util para a delerminagio da condutividade, ela introduz problemas na delerminagao dos valores de g e na
largura de linha pico-a-pico. A linha dysoniana mosira um campo aparenie de ressonancia que é maior que o
real, o mesmo acontecendo com a largura de linha pico-a-pico. Medidas de area também s3o mais complicadas.
Neste trabalho nés fitamos a linha dysoniana no limite (d < ou ~ ) com uma combinagao de linhas lorenzianas
de absorgic e dispersio, permitindo a determinagio do valor real de g, da largura de linha, da susceplibilidade
paramagnélica e da condulividade, a partir dos parimetros experimentais da linha dysoniana.
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EXPANSAO EM CUMULANTES DA REDE DE ANDERSON PARA DIMENSAO
INFINITA '

Mario E. Foglio
Instituto de Ffsica Gleb “Wataghin”, Universidade Estadual de Campinas, SP
Marcos S. Figueira
Instituto de Ffsica, Universidade Federal Fluminense, RJ

Palavras-Chave: rede de Anderson, expansio em cumulantes, dimensdo infinita

O limite de dimensdo infinita numa rede hiperciibica tem sido aplicado com sucesso a0 estudo de problemas
de elétrons fortemente correlacionados (W. Metzner e D. Vollhardt, Phys. Rev. Lett. 62 324). No caso do modelo de
Hubbard, W. Metzner (Phys. Rev B 43, 8549 (1991)) aplicou a expansio em cumulantes usando o *"hopping” como
perturbagiio. O modelo de Anderson tambem tem sido estudado considerando-se uma rede hiperciibica de dimensio
infinita, usando-se a expans3o em cumulantes onde a perturbagio € a hibridizago ( XVII1 ENFMC, M. E. Foglio e
M. S. Figueira, pg 185). Neste tilimo tratamento, o Hamiltoniano no perturbado contem o dos elétrons de condugdo,
que é diagonalizado exatamente. Esta escolha € adequada quando a largura de banda e muito maior que a energia de
hibridizagio, como ¢ habitualmente o caso nos fermions pesados e outros sistemas de interesse.

Usando o ““hopping” como perturbagio, Metzner provou para 0 modelo de Hubbard que muitos diagramas
da expansdo perturbativa se anulam, dando lugar a um “colapso de vértices’”. No presente trabalho foi possivel
estender esta propriedade A expansdo em cumulantes da rede de Anderson, usando uma hibridizag3o local como
perturbagao. Esta extensfio no € trivial dado que na solugo de ordem zero ja aparecem todas as ordens de **hopping"
na energia dos elétrons de condugfio, e foi necessdrio modificar a derivagdo usada por Metzner para o modelo de
Hubbard.

Os resultados obtidos para dimenso infinita sugerem, para dimensdo finita, uma aproximacdo das fungdes
de Green de uma particula que descreve razoavelmente a densidade espectral dos eléwrons f.

(FAPESP, CNPq, FAEP-Unicamp )

DISPERSAO DE FONONS EM ALGUNS METAIS DE ESTRUTURA HCP

Madan Mohan Shukla
Departamento de Fisica, Faculdade de Ciéncias, UNESP - Ciampus de Bauru

Palavras-chave: fonons, curva de disperséio, metais hcp

pinﬂmimdzrodedemclaismmmacﬁstalinahexagonalmmpam ) € bem complicado em comparagio
col_nadmgmmdcmdedenmdsmmmmmﬁmaibimﬁmpl(h:pelofawdgqmm;:ummhcp
enstemdo:sétomosporoélulaunitﬁri&Eslafatopruvomacxisténciadeondaséﬁcasnawwadedispmﬁode
fonons, além de ondas acusticas. O primeiro estudo tebrico de metais bcp foi efetuado em 1957 depois disto
dezenas de modelos tedricos foram desenvolvidos™. Recentemente!, nés propusemos um modelo fenomenolégico
m@uh:admﬁmmgdt_:mdeemmetaishcp. Nés dividimos a forga interatdmica presente no metal em duas
partes, isto é a parte idnica e a parte elctrdnica. A forga de interagiio ion-ion em metais sio calculadas por
intermédio do derivativo do potencial de Morse efetivo para a interaglo dos trés primeiros vizinhos. A forca
el_eubn_xméconsxdm:nda pelo potencial Coulombiano incluindo um processo de Unklapp.' A parte idnica da matriz
¢n£numcomémsgspar£nﬁmeapaneelehﬁnimmntémmnpa:ﬂmﬁro.Esswparﬂmeﬂossﬁoddcmimdns
pelosvalom.expcnmemaisdemnsmmwelésticasetanonsemalgtmspontosdazonadeBrillm.lin Nbs estudamos
mmmaanscom&stnuumhcplsloé berilio, zinco, yttrio ¢ hafmio. Pelo nosso procedimento, calculamos a
wnn_chchsperﬂonasd:reoﬂsdesimﬂﬂa [0001], [0110] e [1)20] e comparamos o resultado teérico com valores
experimentais de fonons.

' L. 1. Shitsky and C. W. Garland, J. Chem. Phys., 26, 787 (1957).
, M. M Shukla and H. Closs, Sol. State Comm., 13, 813 (1973).
N. Singh, Phys. B 209, 22 (1994) .
A C. Souza and M. M. Shukla, Abstracts of XTIl SLAFES, pag. CPTh18c, Gramado (RS), 1995,
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CRESCIMENTO COM CASAMENTO DE PARAMETRO DE REDE
DE InGaP SOBRE GaAs PELA TECNICA DE EPITAXIA POR
FEIXE QUIMICO EM VACUO (CBE)

J.BETTINI, M.M.G.DE CARVALHO, C.A.C. MENDONCA,W.CARVALHO*,
M.A.COTTA E E.AMENEZES

LPD - LSA -IFGW -UNICAMP
* CPqD - TELEBRAS

Palavras-chave : epitaxia, che/mombe, InGaP

Resumo - Através do espectro de fotoluminescéncia, andlise da difragdo de
R-X e simulagdo da mesma, foi constatada uma variag3o na composigdo da
liga das camadas de InGaP crescidas em nosso reator CBE, com .0
comprometimento da sua qualidade cristalina. Consequentemente foram
feitas algumas modificagdes no sistema de introdugdo dos gases no reator.
Neste trabalho sero apresentados os resultados das caracterizagdes (efeito
hall, fotoluminescéncia e R-X) das camadas obtidas antes e ap6s a
modifica¢io no sistema, a caracterizagdo de estruturas de miiltiplo pogo
quintico obtidos com InGaP/GaAs, bem como evidéncias de ordenamento
da liga, uma das dificuldades intrinsecas no crescimento do material.

CRESCIMENTO EPITAXIAL POR FEIXE MOLECtJLAR (MBE) DE CAMADAS DE
PBSNTE SOBRE SI(111)

8.0. Ferreira, E. Abramof, C. Boschetti, H. Closs, I.N. Bandeira, P.H.O. Rappl,

Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais - INPE
Laboratorio Associado de Sensores e Materiais - LAS
CP 515 - Sdo José dos Campos - SP. sukarno @ las.inpe.br

Palavras-Chave: PbSnTe, epitaxia por feixe molecular, caracterizagiio

Camadas epitaxiais de Pb)_,Sn, Te foram crescidas sobre substratos de Si(111) utilizando-se a técnica de epitaxia
por feixes moleculares (MBE). Foi utilizado um sistema MBE RIBER P32, equipado com seis células de efusfo:
CaF2, BaF2, PbTe, SnTe, Pty gSng yTe e Te. Como estes compostos sublimam congnientemente, é possivel
utilizar-s¢ o composto no lugar de cada elemento em separado. A fonte de Te é usada para s ajustar a
estequiometria, controlando o tipo de portador na liga, e os compostos CaF2 e BaF2 sdo utilizados como camadas
intermedidrias (buffers) entre o Telureto e o Si, devido 4 grande diferénga de parimetro de rede € de coeficiente de
dilataglo térmica entre ambos. A pressio na cimara, durante o crescimento, é mantida abaixo de 5e-10 Tom. Os
crescimentos sdo monitorados através de difracio de eléctrons de alta energia (RHEED) e um sistema de aquisigdo e
processamento de imagens € utilizado para medir as oscilagdes de RHEED ¢ estudar o regime de crescimento e as
reconstrucdes da superficie. Foram crescidas camadas simples com diferentes concentragdes de estanho ¢ super-
redes de PbTe/PbSnTe. Na caracterizag¥o das amostras foram utilizadas as técnicas de difragdo de raios-X, medida
. de efeito Hall A baixas temperaturas € medidas de transmissdo e reflexdo no infra-vermelho 3 temperatura ambiente
eT7TK . ‘
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FABRICACAO DE VIDROS SEMICONDUTORES Se,Zn, . POR MECHANICAL
ALLOYING

Jodo Cardoso de Lima, Rafaela R. Samagaia, Vitor Hugo F. dos Santos, Tarciso A. Grandi
Departamento de Fisica - Universidade Federa! de Santa Catarina

Palvras-chave: semicondutores, mechanical alloying, filtros IR

Do ponto de vista tecnologico, a liga equiatdmica SeZn possui aplicagdo ha indistria éptico-eletrdnica na drca de
filtros para a regido do infravermelho. Do ponto de vista fundamental, os clementos Se e Zn s3o imisciveis no estado
liquido qualquer que scja a composigdo, com uma unica excegdo para a composigio equiatdmica SeZn, onde uma fase
se forma na interface das duas camadas liquidas. E bem conhecido que Mechanical Alloying (MA) é um processo de
moagem mecdnica a seco, onde uma mistura de pos ¢ ativamentc deformada em uma atmosfera controlada, sob uma
carga de esferas altamente enérgica produzindo um pé metilico composto. As temperaturas alcangadas no processo
MA sdo muilo baixas, o que recuz a cinélica da reagdo e permite assim a produgdo de materiais metaestiveis ou
amorfos. No caso de matcriais metacstiveis, um tratamento térmico ¢ nccessario a fim de realizar uma relaxagdo
estrutural. Neste trabalho, mostramos que ligas Se,Zn, ., podem ser obtidas por reagio no estado solido dos elementos
Sc ¢ Zn através do uso da técnica MA. Para a composigio equiatdomica, a liga SeZn policristalina produzida possui
uma célula unitiria f.c.c. com constante de rede @ = 5,6389A, enquanio que para as composigdes com x = 0,10; 0,20;
0,30 ¢ 0,40 a1% Sc uma mistura da fase f.c.c. cncontrada na composigdo equiatdmica com a fase h.c.p. do zinco puro
foi obtida. O valor a = 5,6389A esti em bom acordo com valores encontrados na litcratura para a fase fcc. (a=
5,65A, a=5,667A e a = 5,672A). Foi também observado que a quantidade de fase f.c.c. aumenta com x crescente. A
fase metaestivel h.c.p. (oblidas em altas pressdes) da composi¢iio equiatdmica nio foi obtida.

(CNPg/CAPES)

ESTUDOS POR SAXS DE NANOCRISTAIS SEMICONDUTORES DE PbTe EM
MATRIZ DE VIDROS SILICATOS

Aldo Felix Craievicht!.2} Oswaldo Luiz Alves(?), Luiz Carlos Barbosa®)

(NLaboratério Nacional de Luz Sincrotron

Caixa Postal 6192, 13083-970 Campinas, SP
Nnstituto de Fisica - USP - Sio Paulo, SP

(MLaboratério de Quimica do Estado S6lido/UNICAMP
Caixa Postal 6154, 13083-970 Campinas, SP
(Hnstituto de Fisict/UNICAMP
Caixa Postal 6165, 13083-970 Campinas, SP

Palavras-Chave: SAXS. nanocristais de PbTe, vidros silicatos

Vidros silicatos dopados com Pb ¢ Te sc iransformam. mediante 1ralamenios térmicos apropriados, num material
compdsito constiluido por uma matriz vitrea na qual sc encontram tmersos nanocrislais semicondulores de PbTe. Este
maierial apresenta propriedades éticas niio lincares no infravermelho. na faixa de 10-20.000 A. O material estudado foi
homogeneizado a 1300°C e resfriado rapidamenie até temperatura ambicnie para receber. depois. tratamenios 1€rmicos a
iemperatura constanie (650°C). Os espectros de absorgdo élica apresemam o "blue-shift” da borda de absorgao associado
a0 efeilo de confinamenlto quiintice no materiil. Os espectros de absorgio mostram a existéncia de picos excitonicos
bem definidos. Foi determinada a inlensidade do espalhumento de raios X a baixos ingulos (SAXS) para diversos
lempos de ratamento 1érmico visando caracierizar a forma ¢ o tamanho dos nanocristais e estudar a cinética de
crescimento dos mesmos. As experiéneias foram realizadas na linha de SAXS D24 do laboraldrio de luz sincrotron
LURE (Orsay, Franga) utilizando wma ciimara de altas temperaturas para estudos “in situ”. Os resulados mostram que a
cinética de crescimento dos nanocristais ¢ governada pelo mecanismo cldssico de difusiio aidmica. A forma dos
nanocrislais ¢ esférica, o seu raio medio aumenta aié atingir 32 A apos duas horas a 650 C e a dispersio relativa de
tamanhos € de aproximadamente 10%. Os raios médios dos nanocrisiais delerminados por SAXS concordam com os
valores estimados a partir da aplicagiio da equagio de Efros e Efros aos resullados das experiéncias de absorgio dtica.
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VIDROS DOPADOS COM PONTOS QUANTICOS DE PbTe:
FABRICACAO E PROPRIEDADES OPTICAS

C.L. Cesar, AM. de Paula, V.C.S. Reynoso, O.L. Aives’, C.H. de Brito Cruz e L.C. Barbosa
Instituto de Fisica, Universidade Estadual de Campinas, Caixa Postal 6165, 13083-970
Campinas, SP
“Instituto de Quimica, Caixa Postal 6154

Palavras-Chave: PbTe, pontos quanticos, propriedades Opticas

Vidros dopados com pontos quinticos de semicondutores aprescniam propriedades Oplicas nio lincares com
potencial aplicagdo em dispositivos dpticos. Do ponlo de visla do dispositivo oplico deseja-se um maicnal de ala
nio.linearidade, mas que 1ambém seja ulirardpida. Demoenstragio de um disposilivo éptico operando na taxa de 250
Gbits/segundo utilizandoe pontoes quintices de CdTe foi recentemente realizada [1]. Varios estudos do confinamenio
quéntico de elétrons e fonons em vidres dopados com CdTe, CdSe, CdS e suas ligas terndrias também tém sido
realizados [2]. Entretanio todos csses materiais apresentam o gap optico na regido do visivel (em tomo de 0,6 pm)
enquanto as janelas Opticas para comunicagdes ocorrem no infravennelho (1,3 € 1,5 pm). O PbTe bulk apresenta
band gap em torno de 3,6 pm, o qual somado a energia de confinamento quintico pode trazer o gap Oplico para a
regido de 1-2 ym. Fabricamos duas séries desse lipo dc amostra cujo gap optico varior de 1,2 pm alé 2,2 uym. A
posi¢io do gap optico ¢ controlada variando o lamanho dos ponlos quinticos. Espectroscopia de absor¢do mosira
varios picos lipicos de confinamento quéntico em microcristalilos com baixa dispersio de tamanhos. O pico da
luminescéncia coincide com o pico de absorgdo indicando a baixa concentragdo de armadilhas de niveis profundos
de superficie. Atualmente estamos no processo da inedida resolvida no tempo (em femiossegundos) do indice de
refragio nio linear, que definird a possibilidade do uso desse material cm dispositivos opticos reais.

[1] K. Tsunelomo ef al., Nonlincar Opt. accilo para publicagio.
[2] C. R. M. de Oliveira et al. Appl. Phys. Lelt. 66, 439 (1995). Norris et al., Phys. Rev. Lett. 72, 2612 (1994),
Schanne ef al.. Appl. Phys. Lett. 67, 579 (1995).

INTERACOES DE TROCA ANTIFERROMAGNETICAS FRACAS EM
SEMICONDUTORES MAGNETICOS DILUIDOS

V. Bindilatti®, N.F. Oliveira Jr.", E. ter-Haar* e Y. Shapirab

* Instituto de Fisica da Universidade de Sio Paulo - SP, Brasil
® Tufts University - Medford, MA - EUA

Palavras-Chave: interagio de troca, sistemas magnéticos diluidos.

Interagdes antiferromagnéticas em sistemas magnéticos diluidos ddo origem ao fendmeno dos degraus de
magnetizacdo em temperaturas suficientemente baixas. Tais degraus (8m sua origem no diagrama de niveis
de energia de pares de ions magnéticos, cujo estado fundamental muda com 0 campo magnético. Os degraus
de magnetizacio permilem determinar a intensidade da intcragio de troca, bem como identificar o tipo de
par envolvido (primeiros vizinhos, etc). Empregamos medidas de curvas de magnetizagio em temperaturas
em torno de 20mK para estudar interagdes antiferromagnéticas fracas, L/ks<1K, em semicondutores
magnéticos diluidos (SMD). Uma tcoria bascada em célculos detalhados da estrutura de bandas do
Cd,;Mn,Te (Larson ef al., Phys. Rev. B 37, 4137 (1988)). explica muito bem o comportamento da’
constante de troca entre primeiros vizinhos, J/; (da ordem de -10K) através da série dos SMD do tipo
A1Mn,B (A=Zn, Cd e B=S, Se, Te). Sobre as constantes de troca entre vizinhos mais distantes, esta teoria
prevé um comporiamento universal dentro da série de materiais. em que J, ¢ proporcional 3 constante J;,
decaindo monotonicamente com a distincia entre os fons magnéticos. Apresentaremos resultados das
primeiras medidas diretas de .J> e/ou .J; em amostras da série Zn, . Mn,B (B=S, Se. Te). Estas constantes de
troca sdo da ordem de —0,5K, e seu comportamento através da série de materiais est em desacordo comn tais
previsdes.
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INTERFACE ROUGHNESS AND PERIODICITIES IN Ge/Si MICROESTRUCTURES
STUDIES BY EXPERIMENTAL AND NUMERICALLY SIMULATED RAMAN
o SCATTERING

M_A Arajjo Silva® E. Ribeiro®, F. Cerdeira®, P.A. Schulz® and J. C. Bean®
? Departamento de Fisica, Universidade Federal do Caerd
®Instituto de Fisica “'Gleb Wataghin’', Universidade Estadual de Campinas, Unicamp
‘AT&T Bell Laboratories, Murray Hill, New Jersey, USA

Palabras-Chave: Interface roughness, microstructures, Raman scattéring

The Raman spectra of samples of type [(Ge,Si,)N-1 Ge, Siy] x p with n~m~5 monolayers, M~200 monolayers and p
~ 10-20 were measured in backscattering in the frecuency range range of 2-600 cm™. The experimental resulls are
discussed by comparison with simulated spectra calculated with a linear chain mode! with bond polarizabilities for the
Raman inténsities. Comparison between experimental and theoretical spectra gives insight into the sensitivity of the
different Raman peaks of probes of periodicity and interface roughness length scales. The lowest wave number modes
serve 10 obtain reliable values of the larger pertod. In the middle wave number range, the Raman spectrum show that
only a few periods are needed to obtain features characteristic of a true superlattice, such as folded acoustical phonons
from the Ge,Si,, strings nested within the larger structure. Finally, optical phonons (250cm™' < @ <550cm’™") are totally
insensitive to the larger scale structure of the sample and they are the same as those of Ge,Siy, infinite superlattice. In
this region of the spectrum the lines are broad and asymetric and their shape is strongly dependent on the photon
frequency of the incident laser. This behavior is successfully explained in terms of selective resonant Raman
scattering by electronic transitions confined into terraces of lateral dimensions of ~10nm: Judicious use of the model
permits a quatitative study of the variations in the lineshape and position of the Ge-Ge line as the laser-line frequency
changes. This study confirms the existence of terraces and favors the interpretation of the resonance appearing in the
Raman cross-section as originating in E,-like transitions of bulk Ge modified by effects of confinement and zone
folding. : - (CNPq)

RESSONANCIA MAGNETICA DETECTADA ELETRICAMENTE DE
‘ HETEROESTRUTURAS DE SI/SIGE

C.F.O. Graeff, M. Holymann, M.S. Brandt e M. Stutzmann
Walter Schottky Institut, TU-Mtinchen, D-85748 Garching, Alemanha

Palavras-Chave: heteroestruturas, Si, ressonincia magnética

Heteroestruturas de Si/SiGe, crescidas por MBE (Molecular Beam Epitaxy) sobre substratos de Si(100), foram
estdadas pela técnica de Ressonfincia Magnética Detectada Hletricamente (RMDE). Na técnica de RMDE, a
ressonéincia de spin € detectada através de mudangas na condutividade da amostra. A técnica de RMDE apresenta uma
sensibilidade muito superior A encontrada pela técnica de ressondncia eletrénica de spin (RSE) convencional ( em 7
ordens de grandeza ), 0 que permite entdo o estudo de estruturas semicondutoras com dimensdes reduzidas. A técnica
€ capaz. de fornecer informagdes microscGpicas sobre os processos envolvidos no transporte ou recombinagio de
portadores livres. No presente trabalho, amostras de Si/SiGe com alta mobilidade eletrdnica (> 100.000 cem?/Vs
para T<20K) foram utilizadas. As amostras consisicm de pogos quinticos de Si tensionado, envolvidas por camadas
de SiGe; em algumas amostras, um terceiro contato estd presente permitindo a variagio da densidade eletrGnica no
- canal (MODFET). Para T < 50K no escuro, um sinal com um fator g = 2 ¢ observado, oriundo do gés eletronico
quasi-bi-dimensional. O sinal é cxtremamente dependente da mobiltidade dos portadores ( desaparecendo para u <
50.000 ¢m*/Vs ), além da dmsidade de portadores livres,n. Para n aumentando de 2x10" cm™ para 5x10" cm?, hi
um alargamento na forma de linha ¢ um deslocamento no fator g de 1.9993 para 1.9988. Os dois cfcitos estio
relacionados a mudangas no acoplamento spin-6rbita dos clétrons livres. Os espectros de RMDE sio anisotrépicos
com relago A diregio do campo magnético, refletindo a anisotropia do fator g dos vales da banda de condugdo.
Destas medidas Ag = gl - g/ ~ 9x10*, em boa concordincia com dados da litcratura. : A

(ALEXANDER VON HUMBOLT STIFTUNG, FAPESP)
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ESTUDO DE BIRREFRINGENCIA E TRANSMITAN(;IA EM FERROFLUIDOS
SUBMETIDOS A CAMPOS MAGNETICOS

Luiz Clauddio Meira Belo, Ulisses Azevedo Leitéiio e Pedro Licinio
Universidade Federal de Minas Gerais - Instituto de Ciéncias exatas - Departamento de Fisica

Palavras-Chave: ferrofluido. birrefringéncia, ransmitdncia.

Descrevemos neste trabatho, cstudes de birrefringéncia lincar em ferrofluidos em presenga de campos magnéticos
extermos, e estudos da variagio 1emporal da transmitincia com campo fixo. Os ferroluidos sio coldides formados
por grios magnéticos com dimensdes lipicas da ordem de 100A. altamente susceptiveis a aplicagio de campos
magnéticos.  Foram realizadas  medidas de  birrefringéncia em fungdo do campo magnético aplicado

perpendicularmente ao vetor de onda da luz incidente. A precisdo das medidas, A/ 2 =5 x 107 com 256 pontos
por varredura, possibilitou a discriminigio de diferentes modelos de distribui¢io volumétrica. Foram testados trés
modelos: log-normal, monadispersivo ¢ bidispersivo. Os dois primciros modclos apresentaram ajustes ruins,
enquanto que o terceiro apresentou L otimo ajuste, indicando fortemente que o sistema aprescnta uma
polidispersiio caracterizada por duas espécics dominantes. Medidas da intensidade de luz transmitida em fungio do
tempo evidenciaram wma dimdimica de rearrizjo estnijural extremamente lenta.. Ao aplicarmos o campo magnético,
para tempos curios (dit ordem de scgundos) o valor da transisitdncis cai rapidamente para vilores da ordem de zero
e para tempos longos (da ordem de minulos a horas} observamos uma evoluglo earacierizada pelo aumento
aprecidvel da transmilincia. Ao relirarmos o camipo exlermo. o sistemi mostra uma relaxag:io temporal semethanie
ao comportamento anterior, isto ¢, wima diminuigdo da transmitincia em tempos cnros, chegindo proxima de zero,
€ um aumenlo com tempos longos. A relaxaglo em campo nulo. embora semelhante & anterior em sen
comportamento qualilativo. ipresenta tempos caracterislicos bem distintos. As amiplitudes observadas e os tempos
caracteristicos dependem da historii do sistema, levando-nos a considerar efcitos de envelhiecimento ou aging. Este
comporiamento estid sendo interpretado como indicativo da existéncia de wmy processo dindimico de destruigdo de
esiruturs mesoscopicas imedittamenie ipos a aplicagio do campo magnético externo, seguida de um rearmnjo
estrutiral em cscalas de tempo longas.

MEDIDAS ELETRICAS E DIELETRICAS EM OLEOS DA REGIAO AMAZONICA

Aniénio Vitorino de Morais
Escola Técnica Fedeal do Para, Belém,-Pa
Petrus Agripino Alcdantara Jinior e Sanclayton Geraldo Carneiro Moreira
Universidade Federal do Parda, Campus do Guama,
Centro de Ciéncias Exata e Naturais Belém-Para.

A procura de materiais com propriedades interessantes para possive! aplicacio no mundo tecnolégico estd
motivando uma quantidade grande de cienctistas. E nesta filosafia que comegamos a desenvolver o estudo de alguns dleos
da regifio amazdnica medindo determinadas propriedades elétricas e Gticas.

Medimos a constante dielétrica de alguns 6leos especificos da regifo amazonica (andiroba, copaiba, babagu,
dendé e buriti), com o interesse de conhecermos o comportamento de suas propriedades fisicas, para possiveis aplicacles
no mundo tecnoldgico. Observamos também suas transicdes de fase (2* ordem) para o estado sélido que ocorrem com a
temperatura, obtendo as temperaturas de inicio e fim da transicdo bem como o comportamento da constante dielétrica para
cada 6leo anies, durante e depois da transigio.

Desenvolvemas um sistema capaz de medir a constante dielétrica de um liquido onde a constante dielétrica
¢ obtida apartir da raz3o entre os valores da capacitincia de um capacitor plano, cheio € seco, usando-se como dielétrico o

réprio Gleo.
P A presenca de um campo clétrico DC nestes dleos gera por sua vez uma pequena corrente elétrica de alguns
micro-amperes que tém um comportamento médio linear com a tenslo aplicada. Dessas medidas foi possivel se obter a
nigirez dielétrica e a resistividade elétrica dos dleos que sifo caracteristicas dos mesmos.

Os resultados, que sio inéditos, nos pemitiram classificar os referidos 6leos em ordem de conditividade
elétrica.

Observamos também o comportamento instantineo da corrente elétrica produzida por uma tensio constante
aplicada sobre os 6leos e constatamos a presenca de oscilagdes com picos bastante fortes, com frequéncia e amplitude ndo
periodicas.

Apoio: Prb-Reitoria de Pesquisa e Pés-Graduagdo da UFPA.
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MODELO COLOIDAL DE UM FLUIDO MAGNETICO IONICO: UM ESTUDO
CONDUTIMETRICO

Francisco Augusto Tourinho’, Paulo César de Morais’ e Luiz Guilherme M. de Macedo'
'Departamento de Quimica - Universidade de Brasilia, 70910-900 - Brasilia - DF
!Departamento de Fisica - Universidade de Brasilia, 70910-900 - Brasilia - DF

Palavras-chave: fluidos magnéticos, estabilidade de coloides, titulagdes condutométricas

Nés chamamos de fluido magnético todo o liquido imantdvel. Trata-se de um novo material, constituido de pequenos
grios magnéticos em suspensdo num liquido carreador, possuindo todas as propriedades de uma solugfio coloidal, nas
quais se juntam propriedades magnéticas que diio origem a fendmenos totalmente inesperados, ricos de promessas
técnicas. Portanto, o seu estudo ¢ de interesse tanto no dominio da pesquisa fundamental, como no dominio da
pesquisa aplicada. Parece haver um consenso de que ¢ preciso reconsiderar varios conceitos fisicos e fisico-quimicos e
elaborar modelos magneto-coloidais, que descrevam de forma adequada as propriedades deste novo produto, que
associa 0 magnetismo 4 um sistema coloidal. Ao contrério da quimica de solugdes, onde as espécies estudadas sdo
discretas ¢ da quimica do estado sélido, que se interessa por compostos tridimensionalmente bem determinados, a
caracterizagio de fluidos magnéticos trata de espécies mal definidas, apresentando numerosas dificuldades, onde é
necessario a utilizaglo de técnicas de andlise de um destes dominios. Neste trabalho realizamos pela primeira vez
estudos condutimétricos em fluidos magnéticos aquosos, 0 que nos permitiu elaborar um modelo coloidal que
responde de forma satisfatoria, tanto 4s condigdes de estabilidade do produto final quanto aos processos e operagdes
fisico-quimicas empregados na sua elaboraglio. Assim, num fluido magnético idnico, a estabilidade coloidal &
asscgurada pela criagio de uma densidade de carga elétrica superficial ajustivel nas nanoparticulas magnéticas que o
constituem. A repulsfio estabilizante, que se contrapde as interagdes van der waals ¢ do tipo dipolo magnético, é criada
gragas a uma adsorgfo especifica de grupos hidroxil anfotéricos e pode ser afetada por fendmenos de blindagem que
dependem da concentragfio de ions estranhos na solugiio. Estes resultados sio ajustados & luz de um modelo simples
incluindo wm mecanismo de carga-descarga nas particulas devido a mudangas na for¢a idnica da solugdio.

(FAP-DF, PADCT, CNPq)

RESSONANCIA PARAMAGNETICA ELETRONICA DE FLUIDOS MAGNETICOS
DOPADOS

Geraldo José da Silva’, Paulo César de Morais' e Francisco Augusto Tourinho
'Departamento de Fisica - Universidade de Brasilia, 70910-900 - Brasilia - DF
!Departamento de Quimica - Universidade de Brasilia, 70910-900 - Brasilia - DF

Palavras-Chave: fluidos magnéticos, polidispersividade, ressondncia magnética

A Ressonfincia Paramagnética EletrOnica ¢ introduzida como técmica de caracterizacBo para a obtencio da
polidispersividade em tamanho, do fluido magnético idnico 4 base de CoFe,0y. Os parimetros da polidispersividade,
baseados numa distribui¢o log-normal f{R,Ro, ¢), foram obtidos a partir da anélise da forma da linha de ressonéncia do
fon Cu®* introduzido como dopante. A excelente concordéncia entre os dados obtidos das medidas de ressonfincia e os
de microscopia eletronica foram alcangados para um largo espectro de concentragio do dopante. Um grupo de cinco
amostras de fluidos magnéticos dopados foram obtidos usando solugBes aquosas contendo Cu®* a diferentes
concentragdes molares. O aumento da forga idnica do fluido magnético devido ac Cu™, neste intervalo de concentragho
do fon, ndo comprometeu a estabilidade do fluido. As medidas de ressonéncia foram feitas a temperatura ambiente
usando um espectrdmetro de banda-X a uma frequéncia de 9,65 GHz. No intervalo de variag@o de campo magnético do
nosso experimento nflo se observou ressondncia da amostra ndo-dopada; uma caracteristica de amostras com constante
de anisotropia elevada. A excelente concordincia entre os dedos de ressondincia magnética ¢ o nosso modelo permitem
que se obtenha parfimetros bésicos, tais como a distincia média entre as particulas, a magnetizagio, além daqueles que
se referem a polidispersividade. O estabelecimento da ressonfincia magnética como uma técnica alternativa de
caracterizagdo da polidispersividade de amostras é um ponto importante a ser considerado no trabalho. A preparacio da
amostra ¢ muito mais simples e 0 tempo de medida muito menor que no caso das técnicas de magnetizaclo e
microscopia eletrdnica que sfo consideradas técnicas padrdes.

(FAP-DF, PADCT, CNPg)
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GEOMETRICAL ANISOTROPY DEPENDENCY OF THERMAL DIFFUSIVITY IN
LYOTROPICS NEMATICS:MODE MISMATCHED THERMAL LENS
MEASUREMENTS

J R. D Pereira, E. C. daSilva. and A. M. Mansanares
Instituto de Fisica Gleb Wataghin, UNICAMP
A. C. Bento, A.J. Palangana, L. R. Evangelista, and M. L. Baesso
Departamento de Fisica, Universidade Estadual de Maringa

Key Word : Thermal Lens Spectrometry (TLS), Liquid Crystal

Thermal Lens Spectrometry (TLS) is a transient technique which has been increasingly used to inw'mig?te the
thermal transport properties of highly transparent materials. In this work, we have studied two lyotropic mixtures
in their nematic calamitic phase by using the mode mismatched TLS configuration. In the experimental
arrangement an Ar’ laser was used as the excitation beam and a He-Ne as the probe beam. The sample therqml
diffusivity was obtained from the curve fitting of the experimentally obxrvedlume profile of the developing
thermal lens. The lyotropic mixtures investigated in this work were: 1) potassium laurate, decanol, water 2)
potassium laurate, potassium chloride, water. The axes of the directors in the nematic pha'ss were aligned for
some hours in a magnetic field 0.8 T for both orientaliczm.r;, parailel and perpendicular to the s:dezn-rlalls. The curve
fitting gave the thermal diffusivity g, =171+ 001 cm’s’ for mixture-1 and o, =131+001 cm’s” for mixture-2.

The ratios between the thermal diffusivity parallel and perpendicular were found to be 1.2 for both mixtures. The
physical behavior of this system can be tentatively understood if we consider the _sample as an array of thermal
resistors of rod-like shape. It is possible to show that, the maximum anisoqupy in the lhcrmal conducml-'lty, k,
obeys the relations ¢ /k, =a,/a, =L/D, L and D being the [ength and the diameter of the micelles. Taking the

ratio L. / D=1.6 (from the literaturc ) we found g, /2, =1.3 which is very close to our experimental results. [n

conclusion, by using TLS, the anisotropic thermal diffusivity of two different mixtures of lyouppic.ngmaug Liquid
Crystal were determined. We have proposed a simple model which associate the thermal diffusivity anisotropy

with the form of the micelles. CNPQ, FAPESP
NDA PARAMAGNETICA ULTRA-ESTAVEL PARA CARACTERIZACAO DE
FLUIDOS MAGNETICOS

Osni Silvas
Paulo Cezar de Morais’
Francisco Augusto Tourinho
» Departamento de Fisica - UFG ,74001-970 - GOIANIA - GO
* Departamento de Fisica - UNB,70910-900 - BRASILIA - DF
** Departamento de Quimica - UNB,70910-900 - BRASILIA- DF
Palavras-Chaves: fluidos magnéticos, ressondncia magnética, dopagem

A Kcenica dc ressondncia magnética tem sido ulilizada com succsso na caracterizagiio ¢ no estudo de
propicdades fisicas ¢ fisico-quimicas dc fluidos magnéticos. Entrctanto, os trabalhos (ém sc concentrado no
sinal dc ressondncia das prépias nanoparticulas magnclicas, cm suspengio coloidal no fluido magnético.
Al¢m disso as medidas t€m sido realizadas em campo externo ndo nulo, em geral cm frequéncias da ordem
dec 9 Gh, limitando-sc portanto a2 matcriais com valores de anisolropia magnctocristalina de moderada a
fraca. Tais condigdes de ressondncia ndo sdo adequadas para cstudar materiais que apresentam anisotropia
magnelocristaling clevadas. a exemplo do fluido magnéticos 3 basc dc particulas de ferritas de coballo. A
solucdo allernativa . rccenicmcte proposta , bascia-sc na dopagem do fluido magnélico com sondas
paramagnéticas bem conhecidas e dispersas no liquido carrcador. A sonda [Cu(H:O)|”' tem sido uwilizado
com sucesso em fluidos magnéticos idnicos dcidos. Entretanto, a mesma sonda ndo pode ser utilizada em
fluidos idnicos bdsicos. O presentc trabalho propdc a utilizacdo dc uma sonda paramagnetica complexada
por agenic complexante de alla cstabilidade. Tal sonda permite variagdcs das concentragdes de H' ¢ OH em
varias ordens dc magnitude sem perda da identidade da sonda paramagnética. As medidas de ressondncia
cm {luidos magnéticos dopados com ceniros paramagnélicos permitem dericrminar, por excmplo , a
polidispersidade da amostra ¢ a constantc dc anisotropia magnetocristalina, A polidispersidade do fluido
magnético, tradicionalmenic determinada por microscopia eletronica , pode ser obtida a partir da anilisc da
forma de linha de ressondncia magnética do dopanic, mesmo a terperatura ambicnte. A constante de
anisotropia magnctocristaling do fluide magnetico pode ser obiida por medidas de variagio angular do
campo de ressondncia do dopante.

Apoio: CNPq, FAP-DF, PADCT, CAPES
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MAGNETIC PARTICLE-PARTICLE INTERACTION IN SINGLE PARTICLE SYSTEMS
AND AGGLOMERATES

Maria Cristina Figueiredo L. e Lara’, Paulo Cesar de Morais' and Francisco Augusto Tourinho'
Universidade de Brasilia, "Departamento de Fisica <“Departamento de Quimica- DF

Palavras - Chave: magnetic fluids, magnetic agglomerates, magnetic resonance

Magnetic resonance is used to investigalc magnetic interaction in magnetic fluids and magnetic agglomerates.
Magnetic dipole-dipotc interaction between manodomain particles accounts for the magnetic resonance behavior in
magnetic fluids. [n magnetic agglomerates however an anisotropic interaction between spins in the agglomerate and
spins in the magnetic monodamain dominates the magnetic resonance behavior. A magnetic single particle system is
- performed by magnetic fluids where manodomain nanoscaled magnetic particles are dispersed in a carrier fluid. For
decades intensive investigations have been performed in both magnetic fluids and magnetic agglomerates (fine
particle systems). However, little effort has been done to understand the relationship between the magnetic properties
of singlc particlc systems (magnetic fluids) and the corresponding magnetic agglomerates. Frozen magnetic fluids
have recently attracted some attention particularly because magnetic glass-like behavior has been associated with
magnetic dipole-dipolc interaction. In the present work we focus our attention at the temperature dependence of the
magnetic resonance linewidth in both, frozen magnetic fluid and the correspanding powder sample. Magnetic
rescnance is used here to study the temperature dependence of the resonance linewidth broadening in two different
but related systems - the magnetic fluid and its related powder composed of magnetic agglomerates. The temperature
dependence of the magnetic resonance linewidth is very different from one sample (single particle system) as
compared to the other (magnetic agglomerate). In fact as the magnetic particles stick together in a magnetic
agglomeraic a quenching of the resonance linewidth broadening is observed. Such a quenching effect is claimed to
be due to the onsct of a new relaxation channel, via spin waves, which could be orders of magnitude faster than the
channel (dipole-dipole interaction) observed in magnetic fluid samples.

( FAPDF, PADCT and CNPq )
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COMPORTAMENTO TERMO-DINAMICO-MECANICO DE
BLENDAS ELASTOMERICAS DE POLIANILINA

Gerson L. Mantovani’ e Luiz H.C. Mattoso®

'Universidade Federal de Sio Carlos/UFSCar-DEMa,
’Empresa Brasileira de Pesquisa Agropecuari/EMBRAPA-CNPDIA

Palavras-Chave: polimeros condutores, polianilinas, blendas.

A condutividade elétrica € uma propriedade de grande interesse tecnologico para o uso de clastomeros termoplisticos
em aplicagiies como lintas anticorrosivas e adesivos condutores. Neste trabalho nés tivemos éxilo na preparagio. por
solugiio. de blendas condutoras elétricas de polianilinas e copolimero de estireno-etileno/butileno-estireno (SEBS).
Estes materiais foram obtidos na forma de filmes que possuem elaslicidade da borracha SEBS e condutividade muilo
proxima 20 do polimero condutor. E inleressante notar que as condi¢des de preparagdo (dopante. elastdmero e solvente)
tem um efeito marcante na condutividade ¢létrica € no comportamento mecinico da blenda. Blendas contendo apenas
2.5% de polianilina dopada com 4cido canforsulfonico (SEBS/PAnNi-CSA-2.5%) alcancaram condutividade de até S
S/cm. Estas blendas foram investigadas por anélise termo-dinimico-mecdnico (DMTA), calorimetria diferencial de
varredura (DSC). andlise termo-gravimétrica (TGA) e ensaio de tragdo (Instron). A temperatura de (ransi¢io vitrea
(Tg) da fase borrachosa do SEBS (= 45°C), assim como a elonga¢do nos ensaios de tragdo (= 700%) se manieve
praticamente inalterada na blenda. consistente com 0 comportamento borrachoso observado para as blendas
SEBS/PAni-CSA-2.5%. Com relagio aos dominios de poliestireno do elastdmero, observa-se uma diminui¢do de cerca
de 15 °C no Tg e um decréscimo no modulo de armazenamento (£7) de 308 MPa para 224 MPa, & 25 °C, com a
formago da blenda. Um efeito similar foi observado na resisténcia 4 ruptura nos ensaios de tragdo. A andlise lérmica
por TGA demonstrou que estas blendas suportam temperaturas superiores a temperatura de processamento do SEBS
sem praticamente sofrer perda de massa.

(FAPESP, CAPES ¢ CNPg)

ANALISE QUIMIOMETRICA DOS FATORES DE SINTESE ELETROQUIMICA
DETERMINANTES DA CONDUTIVIDADE DO POLIPIRROL

Francisco Luiz dos Santos, Celso Pinto de Melo
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Pernambuco

José Edson Gomes de Souza e Benicio de Barros Neto
Departamento de Quimica Fundamental - Universidade Federal de Pernambuco

Palavras-Chave: condutividade, polipirrol, quimiometria

Embora seja bem sabido que a condutividade de filmes de polipirrol dopado é extremamente sensivel as

- condicdes de sintese, estudos dos falores (varidveis passiveis de controle) de sintese cletroquimica tém sido
normalmente feitos de forma isolada para cada fator. O fato das propriedades de transporte de uma amostra de
polimero condutor serem altamente dependenies do modo de preparagio nos levou a um estudo quimiométrico
mais amplo que nos permitisse uma andlise quantitativa da influéncia das condigdes de sintese de polipirrol
sobre a condutividade das amostras produzidas. Neste trabathe sdo apresentados resullados de uma investigagiio

. baseada no planejamento fatorial 2‘ da influéncia de fatores como a concentragiio do dopante (4cido p-tolueno
sulfonico) na solugZo eletrolitica, temperatura do banho térmico, densidade de corrente ¢ tempo de sintese sobre
a condutividade de filmes de polipirrol. Para cada um dos fatores foram adotados dois niveis de valores € o
planejamento fatorial completo foi feito em duplicata. O calculo dos efeitos principais d4 um indicativo de que
os fatores concentragdo do dopante e densidade de corrente sio os que mais influenciam a condutividade dos
filmes resultantes. Um resultado inesperado foi a presenga de grandes efeitos de interagdo, até mesmo entre
fatores isoladamente pouco significativos. As fortes interagdes observadas entre esses fatores podem se dever a
ligagdo das varidveis diretamente controladas com parimetros nio estudados, por exemplo, aquelas
correlacionados com a cinética de reagdo de polimerizagdo. O presente estudo estd sendo estendido para
permitir uma mais completa varredura da superficie de resposta da condulividade do polipirrel com outros
niveis dos fatores eletroquimicos.

(Apoio CNPQ, FINEP, FACEPE)
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DETERMINACAO DE PARAMETROS TERMICOS DA POLIANILINA POR
ESPECTROSCOPIA FOTOPIROELETRICA
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Palavras-chave: polianilina, espectroscopia fotopiroelétrica, propriedades térmicas

As ransigoes eletronicas em polianilinas (PANI) nio-dopadas e protonadas definem os mecanismos de condugio
elétrica ao longo de suas cadeias moleculares. Nesse trabalho, mostramos que essas bandas de absor¢do podem ainda,
por meio de processos folotérmicos, ser uma ferramenta itil para a obtengio de pardmeltros térmicos do material, como
a difusividade e a condutividade érmicas. Realizamos inimeras medidas espectroscépicas ¢ de sinal fotopiroeléirico
versus fregiiéncia de modulagdo da luz em filmes de PANI nio-dopados, e dopados em meios 4cidos de diferentes
valores de pH. Usamos o modelo de Mandelis baseado nas equagdes de difusdo de calor na condigio de detetor
lermicamenie espesso para o ajuste tedrico-experimental. A difusividade térmica variou de 1,32x10™ cm®s, para a
PANI nio-dopada, até 1,82x10™ cm¥s para a dopada em pH préximo de zero, e a condulividade térmica de 1,94x107
a 2,16x10™ calfcm s K. O calor especifico, que em processo ltransiente € obtido diretamente das grandezas
condutividade e difusividade térmicas e da densidade do material, praticamente ndo varia com o estado de dopagem do
polimero, ficando sempre em 1orno de 0,1 cal/g K.

(CAPES)

TRANSICAO METAL-ISOLANTE EM PASTILHAS PRENSADAS DE POLI 3-
METILTIOFENO) DOPADAS COM B¥, E FORMACAO DE BIPOLARONS.
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Em trabathos anleniores mostramos que a lécnica de Ressdnancia Paramagnélica Eleirdnica (RPE) € muilo util
para se obter informagdes sobre propriedades elétricas em polimcros condutores. Neste trabalho apresentamos
os resultados de mcdidas de RPE em pastilhas prensadas de poli(3-metiltiofeno) (P3MT) dopadas com BF,’, na
faixa de temperatura de 230K a 330K. Poli(3-meliliiofeno) foi sintelizado eletroquimicamente em substratos de
prata, a um potencial constante de 1,5V a partir de uma solugo de acetonitrila contendo 0,| M de metilliofeno e
salurada com NaBF,. Medidas de RPE foram realizadas num espectrometro de reflexao Varian E-109 em banda
X , com uma cavidade retangular TE,;, adaptada a um sisiema de fluxo de nitrogénio. Medidas realizadas
subindo a temperatura entre 293K ¢ 333K mosiraram que em tomo de 310K a susceptibilidade paramagnélica
que estava constante passa a decrescer indicando uma Iransigao para um estado localizado com susceplibilidade
tipo Cunie, portanto indicando uma transig3o metal-isolante. Abaixo de 293K a susceptibilidade paramagnética
se maniém constante até 230K, mosirando que o estado metdlico se mantém até essa lemperatura. Na faixa entre
230K e 293K a condutividade (GHz) também sc¢ mantém constanle, o que é, indicativo de estado metilico.
Acima de 293K a condutividade comega a aumentar com o aumenio da lemperatura, compariamento este
indicativo de .hopping. entre cslados localizados. Diferentemente da subida entre 293K e 333K, a descida nessa
faixa de lemperatura mosira valores de condulividade maiores para as mesmas (emperaluras ha subida. Os
valores de susceptibilidade paramagnética sao mcnores que para as mesmas na subida. Uma possivel explicagio
€ que bipolarons foram criados pelo tratamento 1értnico a essas lemperaturas.
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Neste trabalho se apresenta o estudo do copolimero Poli(epicloridrina- 6xido de etileno) (PEPI-PQE) dopado com LiClQ,.
O objetivo é analisar como ¢ afetada as carateristicas do polimero e sua dindmica quando dissolvem-se em ele as sais para
su dopado; assim também como sdo as inleragdes entre o polimero, sal e solvente utilizado para a preparagdo das amostras.
Foram estudadas trés diferentes grupos de amostras os quais diferem no solvente ¢ processo térmico utilizado em sua
preparagio. As propriedades condutoras das amosiras foram caracterizadas a partir de experimentos de Impedéncia
Faradaica. A caraclerizagio estrutural foi realizada mediante o anilise dos espectros de RMN de "C e estudos da
dependéncia da largura da linha de ressondncia do "Li com a temperatura e o contetido de Li* das amostras.

Dos especiros de RMN de "’C das amostras € evidente que apos do processo de dopado fica solvente dentro da matriz
polimérica, sendo a quantidade de solvente dependente da concentragio de Li" da solugdo sdlida. Alem disso, exisie uma
grande diferencia entre o comportamento de tetrahidrofurane (THF) e acetona dentro do eletrolito sélido. No caso de THF
o solvente interatua principalmente com a cadena polimérica e. a acetona interatua fundamentalmente com a sal idnica.
Para altas concentragdes de Li* é importante o conteido de solvente dentro da matriz polimérica o qual atua como
plastificante. O efeilo plastificante do solvente origina um incremento na mobilidade da cadeia polimérica gerando um
incremento na condutividade das amostras.

Dos estudos realizados se concluisse que o copolimero PEPI-PEO e muito adequado para a solvalagio das sais de Li, pois
se combina efetivamenle com os cations da sal, formando uma solugdo sdlida. As medidas de condutividade evidenciam
que o copolimero PEPI-PEO dopado com LiClO, ¢ um bom condutor iénico a temperatura ambiente.

(FAPESP, CAPES, CNPq e FINEP)

STUDY AND MECHANISMS OF STEREOLITHOGRAPHY IN
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Key-Word: infrared laser, thermal curing, thermosensitive materials

We present in this paper the use of infrared laser radiation to achieve localized curing in thermosensitive epoxy resin
compounds. In stereolithography the objective is to cure a localized region in a material by precisely confining the
laser energy to the area that is to be cured. Industry already employs high-power ultraviolet laser radiation at 352nm
to fabricate three dimensional structures. Via UV photochemical curing we demonstrate the viability of a completely
thermal localized curing process. In our experiment, we have focused the beam from a carbon dioxide (CO,) laser
onto a sample composed of epoxy resin, diethylene tnamine, and silica powder. Such resins typically cure, or solidify,
when heated to moderately high temperatures and ours results show that we can confine the heating of the material,
and, therefore, its curing in all three dimensions. We present a physical and a chemical model to describe the process,
and measure the curing rate as a finction of temperature. In order to model the flow of heal in our sample as a result
of infrared laser irradiation we solved the time-dependent heat equation in cylindrical coordinates using the Crank-
Nicholson finite-difference method. The results allow us to predict the curing behavior of the sample as a function of
laser irradiation conditions, and we find good agreement with our preliminary experimenial observations. Prolypes
has been constructed layer by layer. Experimental results of the production of solid layers of thikness 10" - 10? mm
in one, two and three dimensions are presented.
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A sintese de filmes finos supercondutores dos sistemas Bi(Pb)-Sr-Ca-Cu-0O, Bi-Sr-Ca-Cu-0, T1-Ba-Cu-0, Sm-
Ca-Cu-O, Y-123, etc.., peia rota de eletrodeposicdo a potencial constante . tem sido investigada por alguns
grupos. Esta rota apresenta algumas vantagens quando comparada com outras técnicas de produgio de filmes,
como por exemplo custo, simplicidade dos cquipamentos e principalmente a possibilidade de se produzir filmes
com qualquer geometria. No entanto a produgdo de filmes da fase YBayCuyOg. s6 tem sido investigada por
outras lécnicas, sem no entanto apresentar fase unica. Neste trabalho mostraremos resultados que comprovam a
existéncia de fase unica de YBayCuyOg, em filmes finos, produzidos pela rota de eletrodeposi¢do. Para tanto
serdo mostrados resultados de difracdo de raios-x. microscopia eletrdnica de varredura, resistividade em fungio
da temperatura, curvas de corrente em fungdo do potencial de deposigdo do material ¢ finalmente curvas de
composi¢do do depdsito em fungdo da concentragdo dos precursores no banho de DMSO.

TRANSICAO RESISTIVA E FLUTUACOES NA CONDUTIVIDADE ELETRICA DE
FILMES FINOS SUPERCONDUTORES EPITAXIAIS RBa;Cu30+5 (R=Y,Ho,Gd)
CRESCIDOS POR “IN-SITU” SPUTTERING DC

J. Roa-Rojas™, P. Prieto™ e P. Pureur™

{a) Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul, Porto Alegre, RS
(b) Departamento de Fisica, Universidad del Valle, Santiago de Cali, Coldmbia
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A técnica de sputtering dc em altas pressBes de oxigénio foi utilizada para o crescimento in-sity de filmes finos
supercondutores epitaxiais de YBa,Cu;0y5 GdBa;Cuy0;5 (3000 A de espessura) ¢ HoBa,Cuy,0q5 (2500 A de
espessura). Para obter filmes finos de alta qualidade é necessério olimizar varios parimeltros interdependentes, muito
correlacionados com as propriedades supercondutoras do filme. O sputtering ¢ feito em alvos policristalinos com
estequimetria RBa;Cu;0;.4, preparados por reagdo de estado sélido, situados em um catodo de Cx esfriado com 4gua, ¢
a deposigiio ¢ feila sobre substratos monocristalinos de SrTiO; orientados segundo o eixo (100), colocados sobre um
aquecedor de aco puro 3 distincia adequada do alvo e com temperatura ligeramente inferior 3 temperatura de
sinterizago do alvo. Neste trabalho discutimos as caracteristicas do sistema de crescimento dos filmes ¢ a técnica de
otimizagdo dos pardmetros: composi¢io e pressdo do gis sputtering, corrente e voltagem para a ocorréncia do plasma,
distincia alvo-substrato, temperatura do substrale, taxa de deposicio e dimensdes do alvo. Apresentamos resultados
de R-X nos quais a perfeita disposicdo epitaxial dos filmes ¢ demonstrada. Discutimos a transi¢do resistiva que ocorre
em T,= 90 K e tem largura AT, = 1,0 K; a razfio entre a resistividade a temperatura ambiente e em 100 K alcanga
valores da ordem de RRR ~ 1,7 a 3,0. Por fim, apresentamos e discutimos resultados de flutuagdes nas propriedades
de magnetotransporte destes sisternas onde evidenciam-se os efeitos da substituigiio de Y pelas terras raras magnéticas
HoeGd.

(Colciencias, CNPq)
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INTER-GRANULAR TRANSITION IN GdBa,Cu;0,
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We present measurements of clectrical resistivity, specific heat and AC susceplibility in a ceramic sample of
GdBa,Cuy0;. Electrical resistivity was measured with a standard four points technique, and a superconducting
resistive transition is observed at Tc = 94.5 K. The temperature derivative of the resistivity shows two distinct peaks,
associated with the intra- and inter-granular transitions. A detailed analysis of fluctuations in the conductivity is
presented elsewhere [1]. Specific heal measurements were carried out from 10 1o 200 K, using an adiabatic pulse
technique. The aim of these measurements is to look for a contribution from the inter-granular transition in the
specific heat of a superconducling oxide. An anomaly is observed at Tc = 94.5 K, with a specific heal jump AC/Tc =
70 ml/g K%, which represents 3.5% of the total specific heat. A small step is also observed in the middle of the
calorimetric transition. Although the magnitude of the step is very small, close to the resolution of the experimental
apparatus, this feature is reproducible within several different runs. The double siep structure of the transition is
clearly identified in the temperature derivative of the specific heat, where the intra- and inter-granular coniributions
are resolved, and separaed by 1.5 K. the same spacing obtain in resistivity measurements. Results of AC
susceptiblity also shows a double character in the superconducting transition, as observed in the imaginary part of the
susceplibility. The nature of the inter-granular transition in ceramic superconductors have been the subject of
numerous publications. However, scveral authors have suggesied thal the occurrence of a double superconducting

transition is a consequence of a non-homogenous distribution of oxygen content in the grains.

[1]. J. R. Rojas, A. R. lurelo and P. Pureur, this conference.

FLUTUACOES NA CONDUTIVIDADE ELETRICA DO YBa;Cu ;0
MONOCRISTALINO NA PRESENCA DE CAMPO MAGNETICO
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Através da determinacdio experimental da derivada logaritmica da condutividade em fungio da temperatura,
estudamos os regimes de flutuagdes criticas e gaussianas nas proximidades da transi¢do normal/supercondutora do
YBa,Cu;O; monocristalino, na presen¢a de campo magnético. Campos Magnéticos desde 10 G até 14 T foram
aplicados nas diregdes paralela ¢ perpendicular aos planos de cobre e oxigénio (Cu0,). A corrente de excitagdo foi
aplicada na diregdo paralela aos planos de cobre ¢ oxigénio. A partir dos resultados obtidos estudamos a
estabilidade do espectro de flutuagBes e construimos diagramss de fase H-T correspondentes as trés diferentes
configuragdes de campo magnético/corrente de excitagdo. Os diagramas de fase mostram as regides de validade do
regime critico XY-3D e do regime gaussiano (3D, 2D, 1D) de flutuagdes. Os intervalos de temperatura e campo
magnético dominados por flutuagdes do tipo LLL (lowest Landau level) s3o também evidenciados e discutidos.
Muito préximo a Tc € em campos magnéticos fracos foram identificados novos regimes de scaling. Os expoentes
relacionados a estes noves regimes podem ser interpretados como evidéncia do cardter nio convencional da
supercondutividade neste sistema. A partir de 5000 G, nas configuragdes de campo magnético aplicado
perpendicularmente 4 corrente de excitagdo, a andlise da derivada numérica da resisténcia em fungio da
temperatura mostra o aparecimente de picos na regifo de temperaturas inferiores a temperatura critica (Tc). Estes
picos estdo relacionados 4 dinimica de vériices indicando as sucessivas perdas de correlagdo translacional do solido
de vértices nas diregdes longitudinal ¢ transversal ao campo magnético aplicado.

(CNPq, CAPES)
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Nés apresentamos uma séric de medidas da transicio magnetoconduliva num monocristal de BixSroCaCuyOg. As
experiéncias sjo feitas aplicando-s¢ a corrente numa diregdo paralela aos planos alémicos Cu-O, a0 passo que varios
campos magnéticos, entre 0 ¢ 200 Oe, foram aplicados tanto paralela quanto perpendicularmente 3 diregio da
corrente. Ambas as oricntagdes perpendiculares (campo aplicado ao longo do ¢ixo-¢ ¢ paralele ao plano) foram
estudadas. Para campos muito baixos € num intervalo de temperaturas da ordem de 0.1 K acima de T. , nés
identificamos a ocorréncia de um regime de fluluagdes na magnetocondulividade com o expoente tipico da
termodindmica dos sistemas XY-3D. Nossos resultados permitem estudar a estabilidade deste regime genuinamente
crilico em fun¢io da magnitude e orientagdo do campo aplicado, bem como seu relacionamento com o scaling tipo
‘lowest Landau level’ (LLL) que prevalece em campos elevados. Os regimes Gaussianos bi- ¢ tridimensionais,
observados sequencialmente a medida que a temperatura ¢ elevada acima de T, , sdo pouco afetados pelo campo no
intervalo estudado. O conjunto dos resultados permite a derivagio de diagramas de fase H-T para as diferentes
configuragdes de campo-corrente, onde as regides de validade dos regimes critico, LLL ¢ Gaussiano s3o delimitadas.

EFEITOS RESISTIVOS SOBRE A SUSCETIBILIDADE MAGNETICA DE
CERAMICAS SUPERCONDUTORAS DO TIPO Y ;BA,CU;O,.y.

O.F.Schilling', I. Abrego Castillo®, e L. Ghivelder®

' Departamento de Fisica, UFSC, Florian6polis, SC
? Instituto de Fisica, UFRJ, Rio de Janeiro, RJ
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A medigdo de suscetibilidade magnética AC (x = x'+ix" } tem sido extensivamente utilizada como ferramenta no
cstudo de supercondutores cerimicos. Admitindo-se que a resposia magnélica das amostras possa ser represeniada
por uma média ponderada das contribuigdes dos grios supercondutores € do material intergranular, tais medidas
permitem determinar a frag3o supercondutora, e as densidades de correntes que circulam pelo material, entre outras
propricdades. Quando o aprisionamento das linhas de vortex & forte, desprezam-se efeitos resistives devidos ao
escoamento viscoso e/ou termicamente ativado de vértices, e emprega-se o modelo de estado-critico na anilise. Isto
resulta em uma suscctibilidade independente da frequéncia excitadora. Na prdtica, entretanio. verificam-se
deslocamentos nas curvas obtidas por susceptometria, 3 medida que varia-se a frequéncia do campo excitador. Neste
trabalho analisamos tais deslocamentos com um modelo de dois fluidos (normal ¢ supercondutor) para os portadores
de cargas. Levam-se em conta efeilos resistivos do iransporte de corrente normal intergranutar, superposta 4 corrente
supercondutora. Resolvem-se simultaneamente as equagdes de Ampere ¢ Faraday para a transformadas de Fourier da
densidade de fluxo numa amostra cilindrica, sendo obtida a suscetibilidade teérica. O modelo é comparado com
resultados experimentais obtidos para uma cerdmica tipo YBa;Cu;0,, (YBCO). Verifica-se que o deslocamento do
pico da curva de ¥ contra a amplitude do campo excitador h, em {ungiio da frequéncia € reproduzido pelo modelo,

com valores realistas da resistividade da amostra.
(CNPq, FINEP, CAPES)
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MECHANIC AND STRUCTURAL PROPERTIES OF TIN-HARD COATINGS
COMPOUNDS
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The performance of tools and components in an tribological, corrosive or mechanical loaded environment is
especially determined by the properties of near surface layers. To garantee the performance of tools a broad variety of
different hard coatings are used in industry. A considerable increase in the lifetime of tools or tribological systems
can be obtained in many cases. However, investigations are known in which a hard coating did not act towards a
positive result even if an otherwise reliable coating system was applied. Frequently pronounced scatter in lifetime
results of coated tool or components is observed.

To minimise these well known problems more than all the coating systems and equipment has been optimised. Less
attention was paid to the fact that the machining induced properties of the substrate are of great significance well for
the functionality of the hard coating composite tools and components. Aside the chemical composition of the tool
materials all machining operations, including the heat treatment, will affect the microstructural and residual stress
state, the topography and a possible contamination of the surface.

According to this paper we will present an overview over the microstructure and properties of the coating itself as far
as this is necessary for the understanding of the properties of the hard coated composite. For that purpose results of
metallographic examinations are summarised as well as the multiple results of microstructural investigations by x-ray
diffraction meastrements. Following characteristic own results as well as examinations of the literature related to the
properties and performance of the hard coating composite will be discussed. Among these the machining induced
properiies of the substrate will be assessed in relation to the performance of the coated composite.

NITRETOS de Ti-6A1-4V: PREPARACAO E CARACTERIZACAO
R. Hiibler*®, S.R. Teixeira®, M.A.Z. Vasconcellos”, C.A. dos Santos®,M.Soares”,
M. Fujiwara®, E. Kamijo©
(A) Instituto de Fisica da UFRGS CP.15051 - 91501-970 - Porto Alegre - RS

(B) Instituto de Fisica da PUCRS
(C) Faculty of Science and Tech. - Ryukoku University - Japan

As ligas de titdnio possuem grande aplicagdo industrial desde revestimentos protetores contra
corrosdo e desgaste mecénico até implantes e préteses usados em seres humanos. A liga Ti-6Al-4V
(90 at% de titanio, 6 at% de aluminio e 4 at% de vanadio) apesar de ter propriedades eletroquimicas
mais estaveis que o titanio puro, apresenta problemas de desgaste e corrosdo com o passar do tempo
ocasionando a perda da pega ou protese.

O objetivo deste trabalho é obter filmes finos do nitreto estequiométrico da liga (Ti-6Al-4V)N
e pesquisar se existe uma melhora nas propriedades eletroquimicas e mecinicas como ocorre com o
nitreto de titanio (TiN). Os filmes sdo depositados por magnetron sputtering (MS) e por dual ion
beam sputtering (DIBS), variando-se as condig¢des de deposi¢do como pressdo parcial de nitrogénio
no caso de MS e a energia dos ions no DIBS. As técnicas de analise usadas para determinar o
processo de crescimento e formagdio de fases dos filmes finos foi: difragdo de raios-X (XRD),
analise por microssonda (EDS e WDS), anélise de fotoelétrons emitidos (XPS), microdureza e
retroespalhamento de Rutherford RBS.

Os resultados obtidos mostram que as propriedades mecanicas dos filmes, tais como dureza e
a cor variam fortemente com os parimetros de deposi¢do, indicando um comportamento similar ao
encontrado para o TiN.
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CARACTERIZACAO DE FILMES FINOS DE NITRETO DE CARBONO AMORFO.

Mbnica de Mesquita Lacerda, Dante Ferreira Franceschini, Fernando Ldzaro Freire Jr.
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro — RJ
Carlos Alberto Achete
Programa de Engenharia Metaltrgica e de Materiais-COPPE-UFRJ - RJ

Palavras-Chave: carbono, filmes, nitretos

Estudos da deposicdo de filmes finos de nitreto de carbono amorfo utilizando a técnica de erosiio catddica (“RF
Sputtering™) foram realizados. As amostras foram depositadas em substratos de Si, em atmosferas de N+Ar, com
pressdes totais de 2 Pa e 8 Pa, tendo a press3o parcial de nitrogénio (Pny) variado entre 0% e 100%. O substrato foi

mantido 4 temperatura ambiente e a poténcia de RF mantida a 150 W. Os filmes foram analisados através de técnicas
nucleares (Rutherford Backscattering Spectrometry - RBS, e Reago Nuclear), e de espectroscopias Raman e de Infra-
Vermelho (IR). As medidas de espessura foram feitas usando um perfilémetro DEKTAK [I. A taxa de deposiglio dos
filmes aumenta em fun¢do da pressfo parcial de nitrogénio. A quantidade de nitrogénio incorporada a rede de
carbono ¢ da ordem de 42 at% e independe de PNz- Medidas de tens¥o mecéinica também foram realizadas e mostram

uma correlagio entre o aumento da tensfo e a densidade dos filmes, tendo seus valores méximos ocorrido para filmes
depositados a PN2=50% (P=8Pa). Os espectros Raman dos filmes mostram as bandas G e D, caracterfsticas de filmes

grafiticos desordenados. Uma banda a frequéncias menores, chamada banda L e também associada 4 desordem, esté
presente nos espectros e seu pico desvia-se para frequéncias mais altas e sua FWHM diminui com o aumento da taxa
de deposiglo dos filines. Os espectros de IR das amostras mostram as bandas G e D do espectro Raman, que se

tornam ativas devido & incorporacio de nitrogénio no filme, uma banda 2 frequéncia de 2220 em!, atribuida a
ligacdes C=N, e ainda uma banda & 3300 em-1 que corresponde 4 ligagio N-H, indicando a presenca de hidrogénio
no filme.

ESTUDO DE CONDICOES DE SUPRESSAO DA NUCLEACAO DO DIAMANTE CVD

Clovis L. Fritzen, Rogério P. Livi e Jodo A.H. da Jornada
Instituto de Fisica - Universidade Federal do Rio Grande do Sul - RS

Palavras-Chave: nucleagio, supressio, topografia

O conhecimento dos processos ou mecanismos de nucleagdo de diamante por CVD ¢ fundamental tanto do ponto de
vista fisico quanto tecnolégico. Neste trabalho realizames um estudo sistemitico de diferentes maneiras de reduzir
ou suprimir sitios de nucleacio previamente gerados. Para gerar um grande niimero de centros nucleadores,
substratos de Si(100) polido foram riscados com pasta de diamante e em seguida limpos com acctona. Substratos
assim prcparados foram tratados de diferentes maneiras antes de submetidos a deposi¢io do diamante CVD: a)
Tratamentos térmico cm difercntes atmosferas e varias temperaturas durante 1h. b) Implantagdo de diferentes tipos
dc ions, com diversas energias e varias doscs. c) Deposigdo de filmes de silico amorfo de diferentes €spessuras.
Posteriormente estes substratos foram submetidos a deposigdo de diamante CVD pela técnica do filamento quente,
sendo a temperatura do filamento de 1900 °C, temperatura do substrato de 750 °C, fluxo tota) dos gases de 200 sccm
(1% de CH, em H,), pressdo de 50 torr e 3h de deposigdo. Subseqiientemente, as amostras foram analisadas por
diferentes técnicas, entre as quais microscopia eletronica de varredura. Dos substratos tratados ermicamente,
aqueles tratados em vapor d'dgua e em argonio apresentaram considerével redugdo na densidade de nucleagdo para
aquelcs tratados a 1000 e 1100 °C. Aqueles tratados ao ar entre 700 e 900 °C apresentaram uma dréistica diminuigio
na densidade de nucleagiio do diamante. No caso dos substratos implantados, observou-se uma acentuada diminuicio
na densidade de nucleacdo. que depende do tipo de ion, da dose e da energia de implantagio bem como da
temperatura do substrato mantida durante a implantagdo. Finalmente, os substratos cobertos com filme de silicio
amorfo apresentaram grande diminuicdo na densidade de nucleaglio para espessura do filme entre 2 ¢ Som. O
conhecimento da densidade relativa de nucleagdo em cada caso bem como a espessura das camadas de éxido e dos
filmes de silicio permitiram uma analise global dos diversos experimentos. Os resultados indicam que a topografia
da superficie ¢ um dos principais responsaveis pela nucleagdo do diamante CVD e que os detalhes topograficos
(diversos tipos de defeitos) devem ser muito finos, da ordem ou menores que Snm.

(CNPq, CAPES, FINEP, FAPERGS)
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NITRETO DE BORO OBTIDO POR PECVD
A BAIXAS TEMPERATURAS

MN.P. Carrefto, J.P. Bottechia, I. Pereyra
LME, Esc. Politécnica, USP, CP 8174, 05508-970, Sao Paulo, SP.

Palavras-Chave : nitreto de boro, pecvd

Dentre as novas ligas semicondutoras atualmente em estudo, o Nitreto de Boro (NB) ¢ uma das mais
interessantes. Trata-se de wm matenial que na fase cristalina apresenta um gap dptico muito alto (~ 6 eV) e
propriedades mechnicas extremamente interessantes devido 3 sua grande dureza e condutividade térmica. A
obtenclio de cristais de NB ¢, nfo obstante, muito dificil e ocorre a altissimas temperaturas e pressdes.
Neste trabalho mostramos a viabilidade de fabricar filmes de NB pela técnica de PECVD ("Flasma
Enhanced Chemical Vapor Deposition") a partir de misturas gasosas de Nitrogénio (N2) ¢ Diborana (B2Hg)
a pressBes menores que 1 Torr ¢ temperaturas menores que 500 °C. Os filmes foram crescidos em diferentes
condigBes, variando a poténcia de rf, a temperatura de substrato e a relagio (N2/BaHg). A caracterizagio do
material envolveu medidas de absorglio optica ¢ andlise de especiroscopia de infra vermelho por
Transformada de Fourier (FTIR) bem como a determinagdo das taxas de deposi¢io. Os resultados tem sido
bastante promissores ¢ filmes crescidos em condigdes adequadas exibem espectros de infravermelho com
picos caracteristicos do NB hexagonal e ciibico. Também sdo de destaque os baixos niveis de incorporagio
de hidrogénio, que em algumas amostras, permanece abaixo dos niveis detectdveis peta 1écnica de FTIR.
Por iltimo, estamos trabalhando no aumento das taxas de deposigio com o objetivo de obter filmes grossos
{espessura > | pm) que permitam medidas confidveis da dureza.

(CNPq, FAPESP, FINEP)

PROPRIEDADES MECANICAS, ESTRUTURAIS E ELETROI'VICAS DE FILMES DUROS
DE a-C:H INCORPORADOS COM SILICIO.

A.L. Baia Neto"?, R A. Santos' e $.S. Camargo Jr'.
' COPPE/UFR]J - Progr. de Eng. Metalurgica e de Materiais.
2 UFRRIJ - Depto. de Quimica.
R Carius, F. Finger e W. Beyer
ISI-PV, KFA-Julich, Alemanha.

Palavras-Chave: diamond-like, propriedades mecanicas, carbeto de silicio.

Neste trabalho estudamos a relagiio entre as propriedades mecdnicas, estruturais ¢ eletronicas de filmes de
carbono amorfo hidrogenado (a-C:H) incorporados com silicio, produzidos sob condigoes de deposi¢io em que se
obtém filmes de carbono amorfo hidrogenado duros de boa qualidade. Estes filmes foram depositados sobre substratos
de silicio cristalino e vidro Comning (7059), no catodo de um reator de descarga luminescente mantida por ridio
frequéncia. Misturas de silano (SiHs) € metano (CHy) foram utilizadas em diferentes proporgdes. Os plasmas resultantes
das misturas gasosas foram mantidos a uma pressdo de 8 Pa e um self-bias de -200 Volts durante todas as deposigdes.
Os resultados obtidos mostram que o silicio € incorporado na rede substituindo atomos de carbono, afetando pouco a
incorporagiio de hidrogénio no material. A incorporagiio de silicio aumenta o cardter spJ, diminuindo em nimero e
tamanho os aglomerados grafiticos. Do ponto de vista de sua microestrutura, os filmes com silicio incorporado sdo
menos densos, apresemtando uma maior quantidade de voids que os filmes de a-C:H puro. Esta influéncia da
incorporagdo de silicio sobre a microestrutura do material é capaz de explicar a redugéo obtida na tensdo interna residual
destes filmes. No entanto, o aumento do carater sp3 ¢ compensado pelo aumenio na densidade de voids e pela
substituiclio das ligagdes C-C por ligagdes Si-C, mais fracas, de forma que a dureza mecdnica do matenal é
aproximadamente independente da concentrag3o de silicio. Os filmes com silicio incorporado apresentam uma densidade
de defeitos relacionados ao processo de deposigiio que pode ser suprimida por tratamentos térmicos. Para filmes tratados
térmicamente, observou-se que o mecanismo de conducdo ¢ dominado por hopping no nivel de Fermi, e € pouco afetado

pela incorporagio de silicio.
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EFFICIENT FREQUENCY TRIPLING IN BULK GERMANOSILICATE AND
Er”*-DOPED GERMANOSILICATE GLASSES PUMPED AT 1.319 pm

M.T. de Araujo, M.V.D. Vermelho, J. Miguel Hickmann & A.S. Gouveia-Neto
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Alagoas
Macei6 - 57072-970 - AL - Brasil

Key-words: glass, harmonic, rare-earth

In this work, we report on the generation of 120 pw average power blue-violet light at 440 nm,
through efficient frequency tripling of Nd:YAG laser pulses a1 1.319 pm in bulk germanosilicate and
erbium-doped germanosilicate glasses. The fundamental source of radiation was a Q-switched and
modelocked Nd:YAG laser operated at 1.319 p. Our investigations were conducted wiilizing optical
fiber performs samples both undoped and Er'* doped germanosilicate core. Power spectrum of the
third-harmonic (TH) signai at 440 nm emanating from a 2 mm thick sample of 8% Ge0,-doped silica
based preform, pumped by 400 mW of average power at 1.319 pm is observed. The blue-violet light at
440 nm was the unique visible radiation generated by the sample and had a bandwidth of less than 0.1
nm. The signal was generated in bursts of gaussian shaped Q-switch envelopes of ~400 ns duration
(FWHM) and the individual modelocked pulses within the envelope were measured to be ~ 200 ps
(resolution limit of our detection system). It is important (o point out that the TH light was generated
instantancously with pump light illumination. The dependence of the third-harmonic signal power on
the fundamental pump power was analyzed. The signal light at 440 nm presented a cubic
dependence upon pump power as expected for a parametric third-harmonic generation

process.

LOCALIZACAO DE FOTONS EM UM MEIO DE DESORDENADO
NA PRESENCA DE GANHO

Renato E. de Araujo, Anderson S. L. Gomes
Departamento de Fisica da UFPE

Palavras-Chave: espalhamento, localizagdo de fotons, amplificagio

Em 1958 estudando o transporte de particulas em meios fortemente espalhadores, P.W. Anderson discutiu pela
primeira vez o efeito da localizagdo de elétrons em sélidos. Recentemente virios trabalhos mostram o efeito da
localizagdo fraca de fotons, andlogo ao proposto por Anderson para clétrons, para ondas eletromagnéticas
espalhadas retroativamente por meios desordenados. A localizag3o da luz € um efeito que surgi devido aos
miiltiplos espalhamentos coerentes ¢ da interferéncia dessa Juz espalhada. A intensidade da onda refletida por esses
meios desordenados ¢ altamente anisotrépica. Em um pequeno idngulo sdlido na diregdo do feixe incidente a
intensidade da luz espalhada retroativamente chega a ter o dobro do valor da intensidade da luz espalhada nas
outras diregdes [1].

Nesse trabalho ¢ mostrado o cfeito da localizagio fraca da luz espalhada retroativamente por uma solugdo de
microesferas de Rutilo (TiO;) em corante. Nessa solugdio observa-se também a emissdo laser quando um feixe
incide no meio, mesmo nio havendo cavidade externa [2]. A experiéncia consistiu em incidir normalmente na
célula com a solug3o de microesferas de Rutilo um feixe de laser de corante (6 10nm) e analisar o perfil espacial da
luz espalhada retroativamente pelo meio. Um segundo feixe (532nm), com sua poténcia controlada, incidindo
obliquoamente na célula foi usada para bombear a solugZo controlando assim o ganho do sistema, Os resultados
mostram uma varia¢iio na forma do cone caracteristico da localizag¢do fraca de fotons quando o ganho no meio ¢
alterado como proposto na Ref.[3].

Referéncias: [1] E. Akkermans e colaboradores, 56 (1986) 1471
[2] N. M. Lawandy e colaboradores, Nature 368 (1994) 436
(3] A. Yu. Zyuzin, Europhys. Lett., 26 (1994) 517

38




BIFURCACOES E MEDIAS DE VARIAVEIS EM LASER CAOTICO

A Z. Khoury, L de B. Oliveira-Neto, G. J. F. T. da Silva e J.R. Rios Leite
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Pernambuco
50670-901 Recife, PE

Palavras-chave: Lasers, Chaos, Dinamica de Lasers

A dinfimica de um laser de CO, monomodo com um absorvedor saturdvel na cavidade foi estudada pela
detecdo dos pulsos de chaveamento passivo do Q e pela detegfio da poténcia média emitida. A derivada da
poténcia média em relagdo ao parametro de controle das bifurcagdes, que ¢ a tensfo no piezoelétrico de
sintonizac3o da cavidade do laser, mostra as mudancas na pulsacdo, atravessando as cascatas de dobramento
de periodo e entrando em regime cadtico. Em cada transic3o entre regimes periddicos a taxa de varniaglo da
média da poténcia com o parimetro mostra um pico [1] , seguindo o principio de mdxima emissdo, proposto
para lasers multimodo [2). Usando um modelo de equagdes de taxas para dois niveis de energia no
absorvedor e trés niveis no amplificador do laser obtivemos solugdes numeéricas para as variagdes da média
que ndo secguem o resultado experimental. No regime cadtico a média experimental tem grandes flutuacdes
devido a existéncia de fongos transitorios quasi-periddicos.

[1]. A. Z. Khoury, L de B. Oliveira-Neto, G. J. F. T. da Silva e J.R. Rios Leite, Phys. Rev. A (a sair) 1996.
[2] C. L. Tang and H. Swtz, J. Appl. Phys. 38, 2963 (1967)

Apoio FINEP, CNPQ e FACEPE.
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IMAGENS QUANTICAS COM FOTONS GEMEOS

G. A. Barbosa

CNPq / Departamento de Fisica — Universidade Federal de Alagoas
(E-mail: gbarbosa@fis.ufal.br)

Pelevras-Chave: fétons gémeos, imagem quantica, comunicagio

Além do conceito tradicional das imagens e intensidade cristalizadas e nossas mentes pela experiéncia
sensorial direta, um novo Lipo de imagein comega a se revelar em experimentos recentes com detecgoes de
fétons e coincidéncia [Phys. Rev. A 49, 4176 (1994); Phys. Rev. Lett. 74, 3600 (1995)]. Esse novo tipo
de imagem se manifesta através de fungdes de correlagio do campo cletromagnético de ordem mais alta do
que a segunda orden: (intensidade), miesimo quando o padrio de intensidade nao contenha a imagem. O
nome fmagem gquéntica csta sendo associado a este fendmeno.

Informagao pode ser “transmitida” nao-localmeute ¢ a grandes distancias-—se utilizando fétons gémeos
da Luminescéncia Paramétrica de Conversdo Descendente (LPD). Exemplificamos o fendémeno iluminando
um dade padrio (fenda dupla) “inforinacio” a ser transmitida- com nm dos feixes gémeos da LPD
espontanca numa dada diregdo ¢ mostramos que a franja de interferéncia cra obtida através da correlagao
de quarta ordem com o outro feixe (“receptor”) noutra diregio. Esta franja era inezistente no padrao de
intensidade visto por cada detetor. “Bits” 0 e 1 podemn ser associados aos padroes gerados em quarta ordem
pelas fendas duplas (0) e simples (1).

Somente agora uma teoria satisfatéria sobre cste tipo de imagem foi feita e engloba todos os fatos cx-
perimentais observados ¢ indica nma variedade de dependéncias a serem observadas e testadas. Resuitados
cxperimentais scrio mostrados ¢ a teoria apresentada. A tecnologia para transmissio de informagdo através
de imagens gquanticas é disponivel presentemente.

(CNPq, FINEP)

INTERFERENCIA QUANTICA COM FOTONS GEMEOS

S. Pddua, P. H. Souto Ribeiro e G. A. Barbosa
Departamento de Fisica, ICEx, Universidade Federal de Minas Gerais

Palavras-Chaves: Otica Quantica, Interferéncia Quantica, Luminescéncia Paramétrica

Fétons gémeos “signal” (frequéncia o, ¢ vetor de onda k,) e “idier” (o;, k) sdo gera.dos sg‘muna_nmmemc de um
cristal ndo-linear, quando este é excilado por um laser no processo da luminescénc_la paramétrica de converr_,ﬁo
descendente. Realizamos um experimento, onde um processo de interferéncia quintica foi demonstrado. O feixe
do laser de Kriptonio (A = 413,1 nm) ¢ incidido cm um cristal de LilO; ¢ refletido sobre si mesmo (espelho
frontal). Fétons de mesma freqiiéncia (A = 826,2 nm) sdo sclecionados. Um foton do feixe de laser pode gerar um
par (S, 1) na “ida™ ou um par (S, L), apos ser refletido. Os [6tons S, ¢ I, sdo alinhados tal que 0s scus caminhos
coincidam com os caminhos dos feixes I; ¢ Sz, respeclivamenie. A superposigdo ¢ feita por dol_s espelhos (espelhos
lalerais), em uma configura¢do cm anel triangular. Os detclores Dy ¢ D;, detectam os fétons “mgpa]" [ f‘tdler" cas
conlagens de cada detetor ¢ a 1axa de coincidéncias cnire cles ¢ registrada. Resultados experimentais mostram
padrdes de interferéncia nas taxas de contagens simples ¢ de coincidéncias, quando um dps espelhos laterais ou o
espelho frontal ¢ deslocado por um PZT. Fisicamente, esta interferéncia pode ser explicada pela relagfio entre
coeréncia milua e a indistinguibilidade intrinseca entre os caminhos percorridos pelos pares de l‘dtops. Se, sem
perturbar a interferéncia, ¢ impossivel determinar sc os parcs originaram na_p!n'meirz! passagem do fgu&e de taser
ou depois deste ser reflelido, entio as correspondentes amplitudes de probabilidade (ém que ser adicionadas para
sc obler a probabilidade de deteogdo, ¢ a interferéncia resulta.

Financiamento: FINEP, CNPq ¢ FAPEMIG.
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INTERFERENCIA QUANTICA NA MISTURA DE QUATRO ONDAS COM
ATOMOS DE RYDBERG

Sandra S. Vianna, Paulo Nussenzveig', Wictor C. Magno e José W.R. Tabosa
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Pernambuco

Palavras-Chave: interferéncia quintica, atomos de Rydberg, mistura de quatro ondas

Efeitos ndo lineares em vapor de Rubidio sdo investigados quando dtomos allamente excitados - dtomos de_ Rydberg -
participam dirctamente do processo [1,2]. Neste trabalho. estudamos a mistura de quatro ondas, ogde 0 sinal gerado
na frequéncia 2v,-v, é analisado proxime e sobre a ressonancia de dois fotons. No experimento d?lS felxes de lasers,
com frequéncias v, ¢ v,. copropaganies, interagem com o sislema atdmico. Variando a frequéncia v, podemos

observar um aumento na intensidade do sinal devide & ressondncia, por dois foétons. com estados de Rydberg.
Proximo destes niveis. o sinal de mistura de quatro ondas apresenta outra ressondncia quando a frequéncia 2v,-v,
coincide com o nivel 6p,~ do Rubidio. Nesta regido, o sinal gerado tem contribuigdo dos niveis intermedidrios. 18s ¢
16d. levando a dois caminhos quanticos possiveis. Estes dois caminhos sdo indistinguiveis, sendo necessario.
portanto. somar amplitudes de probabilidade, o que resulta em uma interferéncia quéntica entre niveis de Rvdbere.
Para observarmos esta interferéncia. variamos a polarizagdo do laser na frequéncia v,. Como o estado 18s ndo pode

ser excilado por dois félons. com polarizagdo circular, a partir do estado fundamenial Ss.'este 'procedimenlo nos
permite bloquear um dos caminhos quinticos acessiveis ao sistema. Como a interferéncia existe para qualquer
frequéncia v,. ¢ possivel detectar o efeito em cima do pico correspondente ao nivel 6p,,. Neste caso. o aumfmlo
observado na intensidade do sinal indica que a excitagio do nivel 6p,, ¢ mais eficiente com apenas um caminho
quéntico “aberto” do que com dois, isto €, quando o laser tem polarizacdo linear e uma interferéncia destrutiva ocorre.

“Endereco permanente: Instituto de Fisica-USP
[1] S.S. Vianna, J.W.R. Tabosa e F.A M. de Oliveira, Optics Comm. 116 (1995) 67.
[2] S.S. Vianna. J. W.R. Tabosa, W.C. Magno e M. Chevrollicr, submetido a IQEC"96.

(CNPq, FINEP, FACEPE).

EMISSAOC ESPONTANEA EM UMA MICROCAVIDADE FABRY-PEROT PLANA
S. M. Dutra and K. Furuya
IFGW, UNICAMP, Campinas, SP 13081-970.

Palavras-Chave: microcavidade, ruido, emissao espontinea

Estud amos os efeitos das flutuagoes quanticas do dipolo elétrico de um atomo em uma microcavidade no ruido
quantico da radiagio de emissdo espontanea que escapa para fora da microcavidade. A radiagio transmitida ao
exterior de um micro Fabry-Perot plano, produzida pela emissio espontianea de um inico dtomo no interior do
Fabry-Perot, foi estudada por De Martini et al' e Dutra e Knight?. Estes autores, entretanto, desprezaram os
efeitos das flutuagdes quanticas do dipolo elétrico do atomo®2,

Neste trabalho, adotamos 0 mesmo modelo desenvolvido por Dutra ¢ Knight? e nos limitamos ao caso para o
qual foi demonstrado? que a emissao espontanea dentro da cavidade gera um feixe de Bessel® (nio sofre difragio).
0 modelo consiste em dois espelhos planos e infinitos, um perfeilo e o outro semi-transparente. A estrutura interna
dos espelhos ¢ desprezada e eles s3o tratados como meras condi¢des de contorno. O campo é quantizado para os
modos do sistema todo, cavidade e exterior.

Calculamos a variancia no niimero de fétons quando o atomo se encontra inicialmente no estado excitado e
mostramos que a estalistica ¢ Poissoniana. Q calculo da distribuigao espacial do nimero de [otons revela que
ha mais fotons na periferia do feixe do que no centro, confirmando que a maior parte da energia esta nos picos
laterais da fun¢ao de Bessel e nao no central®. QObtemos também a variancia do campo elétrico do lado de fora
da microcavidade e concluimos que as flutuagdes quanticas do dipolo elétrico do dtomo nio contribuem gquando o
atomo é preparado inicialmente no estado excitada.

(CNPq, FAPESP, FINEP)
1. F. De Mariin, M. Marrocco, P. Mataloni, L. Crescentini and R. Loudon, Phys. Rev. A43, 2480 (1991)
2. 5. M. Dutra and P. L. Knight, Opt. Comumun. 117, 256 (1995); S. M. Dutra and P. .. Knight, Phys. Rev. A (to appear)
3. J. Durnin, J. Opt. Soc. Am. A4, 651 (1987); J. Durnin, J. J. Miceli Jr and J. H. Eberly, Phys. Rev. Lett. 58, 1499 (1987)
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ESTADOS BINOMIAIS PUROS, MISTURAS ESTATISTICAS E DISSIPACAO

Amonio Vidiella Barranco e José Antonio Roversi
Universidade Estadual de Campinas - [nstituto de Fisica “Gieb Wataghin”
Departamento de Eletronica Quantica - Caixa Postal 6165 - 13083-970 Campinas -SP.

Palavras-Chave: Optica quantica, estados ndo-classicos da luz, decoeréncia

Os cstados binomiais puros sdo estados ndo clissicos que interpolam continuamente cntre os eslados
coerenics ¢ os estados de nimero, de maneira gue surgem estades com distintas propriedades nio classicas.
que ja vieram sendo discutidas na literatura. Apesar de existirem algumas proposi¢des para sua geragdo. os
estados binomiais ndo foram ainda produzidos no laboratério. Por oulro lado. misturas eslatisticas de estados
de numero com peso binomial, ou estados binomiais misturados. surgem naturalmente em Pprocessos
dissipativos. envolvendo o decaimento do estado de nimero através de perdas de um folon. Esses eslados
misturados interpolam entr¢ um estado puro (estado de nimero), ¢ um estado musturado (estado do tipo laser
com difusdo de fase). Nesie trabalho estabelecemos comparagdes entre as propriedades estatisucas dos
eslados binomiais puros ¢ os misturados. Apesar dos cstados misturados ndo serem pures. estes lambém tem
propricdades ndo-classicas. S3o wiilizadas quasiprobabilidades no cspago de fase. Também estudamos a
perda de coeréncia quantica de um campo preparado num cstado binomial. assim como em superposigdes de
estados binomiais. através da dissipago. O aspeclo mais enfatizado foi a pureza do estado do campo em
fungdo do tempo. Sc tivermos um estado coerente inicial este ndo apenas conlinuara puro. mas Lambém
coerente. A sitwacdo para um estado de nimero inicial ¢ bem diferenie. Temos entio uma “interpolagdo”
desics comportamentos quando usamos ¢stados binomiais como eslados iniciais. O grau de pureza do campo
esta fortemente correlacionado com a condigdo de quase minima incenteza dos estados binomiais.

(CNPq)
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RECONSTRUCAO DE IMAGENS TOMOGRAFICAS UTILIZANDO O ALGORITMO
BACKPROPAGATION

Renato Glanco de Souza Rodrigues, Carlos Alberto Pela
e Antonio Carlos Roque da Silva
Departamento de Fisica e Matematica - FFCLRP-USP

Palavras-chave: Tomografia, Backpropagation, Redes Neurais

A vantagem em utilizar redes neurais para a reconstrugio de imagens toinograficas reside no fato de que, uma vez
treinada, a rede ¢ capaz de fornecer uma imagem de otima qualidade, em um tempo relativamente curto.
Publicagdes recentes' tem mostrado a viabilidade da aplicacdo do algoritino backpropagation na reconstrugio de
imagens lomograficas. Nosso traballo descreve a utilizagdo do algoriuno backpropagation, com unidades
continuas. na reconstrugio de imagens tomograficas bidimensionais (36x36) a partir de projecdes. As redes
lestadas alé o momento tém 1296 neurdnios de entrada. 1296 neurdnios de saida e de 3 a 2000 neurdnios na
canada escondida. Essas redes sdo treinadas através de uma regra dc aprendizado supervisionado para aprender
una relagio de associagdo entre padrdes gerados por wansmissdo de raios-x (simulado) ¢ as imagens (sitnuladas) a
cles correspondentes. Testes iniciais demonstramn que as imagens obtidas com backpropagation tem qualidade
superior ¢ sdo reconstruidas com maior rapidez quando comparadas com o método de retroprojedo simples. O
mélo@o de retroprojeciio simples utiliza a regra do gradiente descendente para miniinizar o erro projegdo a projegiio
e foi implementado para ser comparado com o método que wiliza backpropagation. Apesar do método baseado em
backpropagation, apresemar-sc potencialmente superior, sérios problemas estio sendo enfrentados comn relagio 4
convergéncia e a generalizagio.

1 - John P. Kerr and Eric B. Barleit. “A statistically tailored neural network approach to tomographic image
reconstruction” , Med. Phys. 22 (5), May 1995.

(CNPq, FAPESP e CAPES)

DESENVOLVIMENTO DE UM PHANTOM MATEMATICO PARA MEDICINA NUCLEAR
Sérgio Q. Brunetto, Sérgio S. Miiller, Wieiske 1. Meyering, Marcio T. Pereira,
Lorena Pozzo, Edvardo T. da Silva
Centro de Engenharia Biomédica - Unicamp, Departamento de Engenharia Biomédica - FEE - Unicamp,
Departamento de Geologia, Fisica e Matemitica - FFCLRP - USP

Palavras-Chave: medicina nuclear, cintilografia, phantom matematico

Os processos fisicos que influenciam a qualidade das imagens diagnosticas em Medicina Nuclear podem
ser analisados através de simuladores matematicos. Estes simuladores operam a partic de phantons
matematicos que reproduzem a geometria e a distribuicdo do radionuclideo nos orgﬁos e sistemas de
interesse. Neste trabalho, apresentamos um phantom matematico, desenvolvido em C", que permite
simular 2 distribuigdo do radionuclideo no 6rgdo sob estudo. O algoritmo permite somar varias matrizes,
sendo que cada uma contém o radionuclideo distribuido uniformemente segundo formas geométricas
regulares. O resultado da soma destas distribuigSes permite reproduzir aproximadamente a geometria do
orgio e a disposigio das lesdes hipocaptantes e hipercaptantes. Determinada a distribuicdo do
radionuclideo, considera-se que cada sitio emite isotropicamente, sendo que o decaimento ocorre
segundo a distribuigio de Poisson. A atenuagdo da radiagdo emitida num determinado sitio € calculada a
partir da distdncia deste até a superficie e do coeficiente de atenuagio. Consideramos para o calculo do
coeficiente de atenuagdo, que o efeito fotoelétrico e o espalhamento inCoerente sio 0s processos
dominantes na faixa de energia tipica dos isotopos utilizados em medicina nuclear (70 & 400 KeV). O
fluxo sera resultado da integragio das emissBes em cada sitio, numa determinada dire¢do e angulo sélido,
corrigidas pela atenuagdo. Desta forma, o algoritmo permite reproduzir as emissdes de uma distribuigéo
volumétrica especifica de radionuclideo para uma linha de visada arbitraria.
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ANALISE ESPACIAL DA UNIFORMIDADE EM CAMARAS DE CINTILACAO

Sérgio Q. Brunetto, Sérgio S. Miiller, Wietske I. Meyering, Madrcio T. Pereira,
Lorena Pozzo, IFduardo T. da Silva

Centro de Engenharia Biomédica - Unicamp, Departamento de Engenharia Biomédica - FEE - Unicamp,
Departamento de Geologia, Fisica e Matematica - FFCLRP - USP

Qs protocolos inlernacionais JAEA, AAPM, ¢ NEMA sugerem uma avaliagio visual ¢ quantilativa (coeliciemc de
uniformidade integral ¢ diferencial) do grau de uniformidade das ¢imaras de cintilagdo. Neste trabalho apresenlamos um
procedimento que permite estabelecer pardmetros de referéncia seguros do equipamento através de uma anilise baseada em
conceilos probabilisticos. Para estimar a uniformidade da imagem verificamos inicialmente se as flutuagdes na contagem ¢ na
distribuigfio espacial deve-se unicamente a processos estocasticos. Primeiro, determinamos a distribuigdo contagem/pixel para
virias regides de interesse (ROI). Com cstas distribuigdes verificamos se o comportamento das cAmaras de cintilagdo
satisfazem & uma distribui¢do normal. Podemos examinar a existéncia de anomalias resultantes de defeitos ou descalibragdes
do equipamento, através da andlise da correlagdo entre as curvas ajustadas e os dados obtidos. Analisamos a distribuigiio
espacial das flutuagdes estudando o coeficiente de uniformidade calculado em setores angulares de 12°, como fungio da
posi¢do angular. O sinal h(8) assim obtido, é composto de um sinal delerministico f(9), associado a caracteristicas intrinsicas
do equipamento, e a uma flutua¢do randdmica v(8). Analisando o sinal h(6) ¢ possivel obter £(0) ¢, desta forma, identificar a
ocorréncia de desvios sistematicos na uniformidade. Aplicamos ¢ste procedimento ds aquisigdes obtidas com uma cimara de
cintifagdo Elscint APEX SP4 HR do Servigo de Medicina Nuclear/HC-Unicamp. Os resultados indicam que os pardmetros
quantitativos obtidos podem ser considerados como uma referéncia das cimaras de cintilagiio ¢ permilem a avaliagio de sua
uniformidade.

(CNPq, CAPES)
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ESPECTROSCOPIA DE FOTOIONIZACAO EM LAMPADA DE
CATODO OCO DE DESCARGA PULSADA

José W. Neri, Carlos A. B. da Silveira, Nicolau A. S. Rodrigues,
Marcelo G. Destro, Rudimar Riva e Carlos Schwab

Instituto de Estudos Avan¢ados/CTA - Sdo José dos Campos - SP

Palavra-Chave: espectroscopia, fotoionizag3o, catodo oco

Lémpada de Catodo Oco (LCO) s2o ferramentas versateis, compactas, simples e confidveis que formecem vapores
de metais para propdsitos espectroscopicos. As colisdes de fons da descarga com as paredes do catodo podem
produzir um denso vapor do malerial constituinte do mesmo. LCO’s tém sido usadas ndo somente em
espectroscopia de um foton mas também em espectroscopia de absorgZo multifoténica, embora neste iltimo caso o
gds de “buffer” ¢ a corrente elétrica tenham efeitos nocivos. Colisdes com elétrons ¢ com o gis de “buffer” podem
ocasionar transi¢des dos atomos para estados altamente excitados ou induzir um decaimento a partir de estados
excitados, permitindo, em geral, apenas detecglo de absorgiio seqliencial de até 2 fétons no espectro visivel. Gagné
e colaboradores mostraram que , no caso especifico de uma ldmpada com catodo oco pulsada feita de urdnio e
usando Ar como géas de “buffer”, ¢ possivel obter vapor de U com densidade de aproximadamente 10" e¢m?, por
perfodos maiores que um milesegundo apds a descarga ser desligada. Neste trabalho descrevem-se eXperimentos
realizados em uma Lampada de Catodo Oco de Urinio de Descarga Pulsada com o objetivo de abter uma fonte de
vapor de urdnio metilico para uso em espectroscopia de fotoionizagio. O vapor de urinio ¢ gerado por uma
descarga elétrica pulsada cujo circuito permite medida de corrente elétrica no pés-descarga. fons de Uranio sio
produzidos usando um esquema de fotoionizagiio por absorgdo seqliencial de trés fétons de dois comprimentos de
onda, gerados por lasers de corante bambeados por lasers de vapor de cobre.

MOVIMENTO QUANTICO DE UMA PARTICULA NA ARMADILHA DE PAUL

Gracio P. P. Serrd', Indcio A. Pedrosa", e llde Guedes
Departamento de Fisica - Centro de Ciéncias - Universidade Federal do Ceara
' Departamento de Fisica - Universidade Federal do Para
" Departamento de Fisica - Universidade Federal da Paraiba

Palavras-Chave: Armadilhas, Invariantes, Oscilador Harmoénico

A armadilha de Paul é um dispositivo que permite a realizagdo de varios experimentos extremamente
interessantes com particulas carregadas. A configuragdo usual da armadilha de Paul resulta em um potencial
quadrupolar oscilante. Assim, o movimento resultante de um ion pose ser descrito, para cada uma das
coordenadas retangulares, pela Hamiltoniana do oscilador harménico com freqiiéncia dependente do tempo. Do
ponto de vista da Mecanica Classica, resolver este preblema, significa resolver a equagio de mathieu. De acordo
com os valores dos pardmetros utilizados na armadilha, a resolugdo da equagdo de Mathieu fornece solugdes
estaveis ou instaveis. na pratica utiliza-se, claro, valores para os quais tenhamos sempre as solugdes estiveis.
Agora, do ponto de vista da Mecdnica Quantica resolver este problema, significa encontrar os autoestados e as
autoenergias correspondentes. Em resumo, devemos resolver a equagdo de Schrodinger para o oscilader
harménico com freqiiéncia dependente do tempo. Entre as varias possiveis formas de solugdo, vamos determinar
as autofun¢oes e as autoenergias utilizando o método dos Invariantes de Ermakov. Basicamente, este método
permite-nos através de apenas uma transformagdo unitaria rescrevermos a equagdo de Schrodinger para o
operador H(t) que é dependente do tempo, em uma outra equagio de Schridinger para o oscilader harménico
com freqgiiéncia constante. Assim, as solu¢des oblidas para as fungbes de onda sdo aquelas envolvendo os

polindmics de Hermite e as autoenergias si0 simplesmente dadas por o= h(n + %) .
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Nova Técnica para Medida de Colisoes Frias entre Atomos
de Potassio em um MO'T no Regime de Baixas Intensidades

M.S. Santos, P. Nussenzvewg'. §.C. Zilio e V.S. Bagnato
Instituto de Fisica de Sao C'arlos - USP
Palavras- Chave: Lascrs, Aprisionamento de Potissio. Colisoes Frias

Medinios a taxa de perdas por colisao entre atowos de Potéssio frios como fun¢ae da intensidade do
laser aprisionador. O procedimento usual usado para medir a dinamica de perdas se haseia no processo de
carregamento da armadijha. Entretanto, no regime de baixas intensidades, o processo de carga da armadilha
fica prejudicade. Neste trabalho, introduzimos numa nova técnica que cousiste ein niudar repentinamente
a intensidade do laser aprisionador e observar a variagio do mimero de atomos aprisionados. Essa técnica
nos permite alcangar o regime de haixas intensidades. inclusive abaixo da intensidade de saturagio, sem as
limitagoes da técnica tradicional.

Em fungio das vantagens da técnica que introduzimos, nos concentramos no estudo de colisées no regime
de baixas intensidades, em que as perdas por colisdo com mudanga de estrutura hiperfina do estade funda-
mental sao dominantes. O estado fundamental do dtomo de Potassio possui dois estados hiperfinos F = 1 e
F = 2 separados por 462 MHz. Sendo assim, em uma colisao entre deis atonies ne estado fundamental em
que pelo menos um deles passa do estado F = 2 para F ="1. o par de alonios tém um ganho em energia
igual ao desdobramento hiperfino. Esse ganho & convertido em energia cinética que é suficiente para que os
atomos escapem da armadilha, no regime de baixas intensidades. Para intensidades mais allas o potencial
confinante cresce e se torna maior do que a energia cinética ganha na troca de estade hiperfine. Portanto.
abaixo de uma intensidade critica a taxa de perdas por colisie cresce abruptamente.

O interesse desse trabalho € apresentar as primeiras medidas de perdas por colisdes frias para o Potassio
e fungio da intensidade laser e também introduzir uma maneira simples de estudar colisoes frias em uma
armadilha magneto-ética no regime de haixas intensidades.

*Endere¢o Permanente: Instituto de Fisica — Universidade de Siac Paulo

MODIFICAGAO DE COLISOES ULTRAFRIAS POR CAMPOS DE LUZ
POLARIZADOS DE ALTA INTENSIDADE E NAO RESSONANTES

R. Napolitano, L. Marcassa, S. Muniz, S. Zilio, V. Bagnato, J. Weiners. P. S. Julienne'
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - USP
*Department of Chemistry and Biochemistry - University of Maryland at College Park
**National Institute of Standards and Technology - Gaithersburg

Palavras-Chave: colisdes, 1ltrafrias, polarizagio

No regime ultrafrio, as estruturas hiperfinas de dtomos alealinos se tornam resolviveis. Portanto, descrigdes
realisticas de colisdes bindrias entre atomos alcalinos neutros reqierem um tratamento de miltiplos canais.
Damos um primeiro passo em diregao & uma tal abordagem considerando o encontro colisional de dois atomos
desprovidos de spins no espago tridimensional. Nossos calculos supdem qne o espaihament o ocorre na presenga
de um campu de luz forte, polarizado e nio ressonante. A transi¢do atémica envolvida neste modelo é de um
estado fundamenta! 'S para um primeiro estado excitado ' P. No caso de um campo de hiz de baixa inten-
zidnde este maodelo tridimensional cuncorda com apruximagoes semi-classicas de crizamento de duas curvas
e inilenrigle. Mo famo e i vampe do lne de alta intensidade nossos cdlenlus descrevem qualitativamente
u comportamento medidu da saturagdo de supressdo Opties de colisbes ultrafrias. Nossu modelo mostra nma
ratnragao cumm a intensidade do laser muito mais lenta do que a predita por modelus de dois estados. Também
predizemos qualitativamente bem a observada dependéncia com polarizagio da iz, em que polarizagdo circnlar
& mais eficiente para blindar dtomos ultrafrios do gue puolarizagdo linear. Além disto, esta eficiéncia é acom-
panhada por um limitado aguecimento da amostra devido & produgau de dtomos excitados ¢ um aumento de
ordens de magnitude na se¢io de chuque transversal eldstica do estado fiindamental. Estes resultados sugerem
que se pussa anmentar a eficiencia de resfriamentu evaporativo em armadilbas magnéticas com a introdugao
de num laser forte altamente fora de ressonancia. J. W. e P. 8. J. agradecem suporte da Nativnal Science
Foundation, do Army Research Office, e du Office of Naval Research. Os demais aitores agradecem supurte
financeiro do CXPq e de FAPESP.
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O MODELO DE BAXTER-WU - INVARIANCIA CONFORME E CORREGAO
DE ESCALA

F. C. Alcaraz e J. C. Xavier
Universidade Federal de Sao Carlos - SP

Palavras-Chaves: interagao de multspin, Baxter-Wu, ansatz de Bethe

Um dos modelos mais simples e interessantes envolvendo interagdes de trés corpos é o modelo de Baxter-Wu.
Tal modelo é definido na rede triangular com interagdes de tres corpos definidas em cada triangulo elementar
de um arranjo ( “rede” ) triangular. O modelo, possui uma simetria 2(4) analoga & do modelo de Potts com 4
estados, exibindo para temperaturas baixas paredes de dominios com a mesma estrutura ( energia entre estados
fundamentais ) que 0 modelo de Potts de 4 estados. Tal situagao indica que os dois modelos pertencem & mesma
classe de universalidade. O modelo de Baxter-Wu, ao contrario do modelo de Potts, foi resolvido ( pelo menos
parte do espectro ), para qualquer temperatura , generalizando o ansalz de Bethe por Baxter e Wu ( Phys. Rev.
Lett. 31, 1294 (1973) ). A solugao exata deste modelo indica que realmente o modelo esta na mesma classe de
universalidade do modelo de Potts com 4 estados. Contudo desde os primeiros cédlculos numeéricos, por ”finite-
size scaling” mostram que os modelos comportam-se de forma bastante distintas quanto a estas corre¢des . O
modelo de Potts com 4 estados exibe corregao logaritma com o tamanho do sistema, dificultando a sua analise,
o que ja ndo acontece com o modelo de Baxter-Wu. Neste trabalho fazemos um estudo global do conteido
operatorial do modelo utilizando-nos das rela¢oes advindas da invaridncia conforme. A nossa anilise é feita
estudando-se o espectro do modelo em cadeias finitas, e extraindo as dimensoes dos operadores ( relacionado
com os expoentes criticos ) que governam a fisica a longas distancias dos modelo. O espectro é calculado com
redes de até (300 x oo ) sitios resolvendo-se as equagoes do ansatz de Bethe associado a0 modelo. Tais equagdes
foram obtidas mediante a generalizagao do seu ansaiz de Bethe ( veja outro trabalho no mesmo encontro ).

( FAPESP, CNPq )

PHASE DIAGRAMS OF THE THREE-DIMENSIONAL DILUTED ANTIFERROMAGNET
Fe.Zn,,E; AT INTENSE FIELDS

F.C. Montenegro and KA. Lima, M. S. Torikachvili’ A. Lacerda’®
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Pernambuco
50670-901 Recife, Brazil
’Department of Physics, San Diego State University,

San Diego, California 92182-2222
*National High Magnetic Field Laboratory Mail Stop E536,
Los Alamos NM 8745, USA

Palavras-Chaves : Magnetic phase diagram; random fields; spin glasses.

The critical, T.(H), and equilibrium, T(H), phase boundaries of the archetypal d = 3 Random-Field-Ising Model
(RFIM) system Fe,Zn, .F, have been mapped in a (H,T) phase diagram for samples with x = 0.41, 0.56 and 0.60 under
strong random fields. As well known, a concave curvature on both T.(H) and T (H ) is obtained applying moderate
uniform fields in the direction of the easy axis of this diluted antiferromagnetic (DAF) compound. In this regime,
these lines are governed by the universal REIM to RFIM crossover exponent ¢ = 1.4. In DAF compounds, the
magnitude of the random field can be controled by the external field H. For concentration close to the percolation
threshold (x,=0.24), random fields of strong magnitudes induce a glassy phase in the upper part of the (H,T) phase
diagram. The curvature of the equilibrium phase boundary changes to a convex shape now governed by an exponent
= 3.4, similar to the de Almeida-Thouless {AT) line in spin glasses (SG). In this work we present new results relative
to the effects of strong random fields in higher concentrated samples of Fe.Zn, . F.. We have used a vibraling sample
magnetization technique in fields up to 20 Tesla, extending the interval of concentrations to 0.24<x<0.6. The
measurements have been performed at the facilities of the National High Magnetic Field Laboratory, Los Alamos
U.S.A. The collected data reveals that the glassy phase induced by strong random fields is not restricied to the vicinity
of x;,. SG-like behavior is present at strong H for all values of x measured. On the other hand, we have not found any
evidence of a spin-flop (SF) phase for all samples with x<0.6 for H<20 T.

Work partially suported by CNPq, CAPES, FINEP and FACEPE
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MONTE CARLO DINAMICO : UNIVERSALIDADE LONGE DO EQUILIBRIO

Claudia S. Simées, Valter Libero e J. R. Drugowich de Felicio
Fac. de Filosofia, Ciéncias e Letras de Ribeirao Preto e Instituto de Fisica de Sdo Carlos
Universidade de Sio Paulo.

Palavras-Chave: interagdes de multispins, scaling temporal, universalidade

O fenémeno conhecido como “critical slowing down” representa uma dificuldade quase intransponivel
para as simulagdes feitas a temperaturas muito proximas da temperatura critica. Algoritmos como os de
Swendsen-Wang e de Wolff, tentam driblar essa barreira trabalhando com ithas inteiras de spins a.cada
passo da simufagiio. Nesse caso, porém, cada passo de Monte Carlo fica tdo demorado que ndo ha como

comparar o expoente dindmico z (que mede a dependéncia do tempo de relaxagio T com o comprimento

de correlagio £) com os casos em que as operagdes elementares envolvem apenas inversdes de um spin.
Além disso. a generalizagdo do conceito de ilha (ou “cluster”) de cada um desses algoritmos (S-W e
Wolff) nio é uma 1arefa banal e trabalhos como o de Mauricio Bouabci e C.E. Carneiro - analisando o
modelo de Blume-Emery-Griffiths - dio conta das dificuldades a serem superadas, mesmo nos casos em
que as variaveis fogem minimamente do tradicional modeto de Ising, Trabalhos recentes, no entanto, tém
procurado solucionar esse impasse simulando sistemas muito longe do equilibrio. Nesse caso, as médias
sdo feitas sobre um grande conjunto de amostras e ndo sobre estados de Gibbs como é o usual. A expressdo
para o cumulante de Binder generalizado, bem como a magnetizagio ou seu quadrado, podem ser

utilizadas para o calculo ndo so do expoente critico dindmico z mas também para obtencdode f e v. O
modelo de Ising bidimensional com interagdes de trés spins - em apenas uma dire¢io - é o toy model
utilizado nesse trabalho. -

{CNPq, CAPES e FAPESP)
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DIFRACAO MAGNETICA DE RAIOS X CIRCULARMENTE POLARIZADOS
PARA O ESTUDO DE Ho ANTIFERROMAGNETICO

C. Sutter', G. Griibel\, C. Vettier', D. Gibbs?, F. de Bergevin3, A. Stunault ',
C. Giles'#
'European Synchrotron Radiation Facility, Grenoble, France
INSLS, Brookhaven National Laboratory, Upton N.Y., USA
aboratoire de Cristallographie, CNRS, Grenoble, France
4Laboratério Nacional de Luz Sincrotron, CNPq, Campinas-SP

Palavras-Chave: difragio magnética de raios-X, polarizagdo circular de raios-X,
antiferromagnetismo espiral.

O ripido desenvolvimento de fonies de radiagdio sincrotron que permitem o contrdle do estado de polarizagdo do
leixe de rajos-X. além da 6tima resolugdo do vetor de onda. a scletividade em encrgia e o alto fluxo tem 1ornado a
difragdo magnélica de raios-X uma 1écnica complementar 2 difragdo magnética de neutrons para o estudo do
magnctismo em escala atbmica. Mesmo sendo 3 a 4 ordens de magnitude mais fraca do que a difragdo de carga, a
difragio magnética de raios-x permite medir separadamenic as componcentes orbitat e de spin do momento magnético
cletrdnico variando-se convenientemente o eslado de polarizagdo do feixe incidente. Perto de uma borda de absorgiio a
difragdio magnéiica pode aumentar de virias ordens de grandeza tornando-se compardvel ao espalhamento de carga. Neste
irabatho descrevemos a utilizagio da polarizagdo cireular do feixe de raios-X para investigar, pela primeira vez. os
dominios magnéticos em um antiferromagneto espiral como o holmium monocristalino por difragio magnética de
raios-X. Este experimento realizado no ESRF (Grenoble). utilizado ldminas quarto de onda de diamante para obter-se
polurizacdo cireular de helicidade varidvel, mostra que é possivel mapear dominios magnéticos espirais utilizando-se a
dilmagdio magnética de rajos-X. Uma estagdo experimental utilizando esla 1écnica estd sendo proposta para o Laboratério
Nacional de Luz Sincrotron (LNLS), com o objetivo de fornecer 3 comunidade Brasileira de magnetismo esla nova
téenica para o estudo de materiais magnélicos a nivel atdmico. O projeto desta linha assim como diferemtes
cxperimentos que poderiio ser realizados nesta estagdo do LNLS também serdo discutidos.
(ESRF, CNRS. RHAE/CNPq)

He? POLARIZADO POR DILUICAO E MEDIDAS DA PRESSAO OSMOTICA DO He3
POLARIZADO DILUIDO EM He4 SUPERFLUIDO

Alexandre R. Rodrigues ‘
UFPE-Departamento de Fisica, 50739 Recife, Pernambuco Brasil
Gerard Vermeulen
CRTBT-CNRS, BP 166, 38042 Grenoble-Cedex9-France

Palavras Chave: Fermions, polarizagdo, refrigerador a dilui¢ao, pressio osmotica

} possui um spin nuclear 1/2, sendo portanto um Fermion. Polarizar o He’® significa colocar os pins numa
f!)ir:!;o preferenci:]l).l Devido ao principio de Pauli a polarizagio do He’ muda as propriedades de transporic
termodindmicas do liquido. Desta forma, o estudo do liqmado polarizado o_ontnl_)ul para a melhor compreensdo de
sistemas de fermions em interagfio. Entretanto, o He’ liquido ¢ muito dxﬂql de polarizar. Para se obler
polarizagdes consideraveis ¢ necessaria a utilizacdo de campos magnéticos B tais que #B=kas. " é.o momevglw
magnético nuclear e vale 0.8mK/T, ks a constante de Boltzman, ¢ Tr a temperatura de Fermi do liquido que vale
aproximadamente 300mK. Ou seja, B deve ser da ordem de centenas de Tesla. Nés 'deser'wolvemos um méto?;
onde a polarizagio do liquido ¢ obtida fora do equilibrio mas de fom stac:onm_'la. a temperaturas ;
aproximadamente 10mK. O He? liquido é polarizado por meio de um r_efngemdor a diluigio [1] onde o Hc:5
superfluido é circulado. Polarizacdes estaciondrias de 15% (1] foram obtidas em um campo de 7T, ou seja, 7,
vezes o vator da polarizagio de equilibrio com o campo nmgnético.'o comporiamento dc; s:suama cx_):p a m
permitiu também corrigir os valores da susceptibilidade da fase gllu'id.a da rmstu;a He® -He'. Uti m;l e
sistema foi medida pela primeira vez a pressio osmética do He’ diluido no He superfluido como fungio
polarizagfio[2].

[1) A -Rodrigues and G.Vermeulen, Symposium on Quantum Fluids & Solids, Comell USA,1995 finvited paper}
[2] A_Rodrigues, Ph.D Thesis, CNRS Grenoble-France, 1995.
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Synchrotron Radiation Mutltiple Diffraction in the Study of Electric Field Effects in MBANP
Organic Nonlinear Optical Material

Lisandro Pavie Cardoso’, Susan Elizabeth Girdwood, David Pugh and John Neil Sherwood
Department of Pure and Applied Chemistry, University of Strathclyde, Glasgow, UK
José Marcos Sasaki’ and Kevin John Roberts
Department of Mechanical and Chemical Engineering, Heriot-Watt University, Edinburgh, UK

Key words: X-ray Multiple Diffraction, Synchrotron Radiation, Organic crystal

In this work, the X-ray multiple diffraction technique using synchrotron radiation is applied as a novel probe to
study the electric field effects in MBANP organic nonlinear optical material. The inherent sensitivity to micro-
crystallographic changes makes this technique ideal for examining subtle changes (strain) in the lattice geometry of
these materials unde external stimulus and then, the accurate determination of the piezoelectric coefficients. High
quality, non-centrosymmetric, (-)-2-{a-methylbenzylamino)-5-nitropyridine (MBANP) single crystals are analysed
with high resolution muttiple diffraction using the sct-up for Renninger Scan(RS) on station 7.6 at Daresbury
Laboratory radiation source. The distortion of the organic crystal lattice {strain) is measured from the RS obtained
during the application of an electric ficld along the monoclinic twofold crystallographic (010) MBANP polar axis.
This should bring the two molecular dipoles in the unit cell into better alignment, thereby increasing the b lattice
parameter and reducing a and c to keep the same cell volume. The calculated effect of an electric field applied in the
(010) direction has shown the (116) peak is extremely sensitive to the field while (300) and (2 00) which are
refated to the dy _piezoelectric coefficient and (04 0) and (02 0) related 1o dy, cocfficient exhibit a detectable change
in position. (006) MBANP RS were carried out with an increasing electric field up 10 600 Vicm. Peak shifts to
higher angles of the surface peak (03 3) (cases of extreme asymmetry) were measured and the similar behaviour was
also measured to the (020) peak.

. (CNPq)

On leave from [IFGW,UNICAMP, Campinas, S3o Paulo, Brazil

’Curtent address: Dept. Fisica, Universidade Federal do Ceard, Fortaleza, Cears, Brazil

ANALYSIS OF Z-SCAN TECHNIQUE IN PHOTOREFRACTIVE
CRYSTALS

Shaoping Bian and Jaime Frejlich
Laboratério de Optica, Instituto de Fisica, Universidade Estadual de Campinas - SP

Palavras-Chave: Z-scan, photorefraction, Gaussian beam

The far-field diffraction pattern is derived for a photorefractive crystal under an external applied electric
field in a Z-scan configuration based on the analysis of the propagation of a Gaussian beam wavefront with
spatial phase distortion. The on- and off-axis Z-scan normalized transmittance are calculated by means of
the derived far-field diffraction pattern. A background uniform illumination is used for avoiding the screening
of the applied electric field inside the crystal. The shape of the Z-scan transmittance is dependent on the
intensity ratio between the probe and the backgound illumination. For small photorefractive nonlinearity,
the Z-scan transmittance is similar to that observed for the Kerr nonlinearity. The {on- and off-axis) Z-scan
experiments are carried out with a Ce-doped (0.1wt.%) Srg.s1Bag 3gNbyOs crystal with different external
applied electric field at A = 633nm. The nonlinear phase change is obtained from the best fit of the
experimental data to the theoretical formula. The measured on-axis Z-scan curves show a good consistency
with the theory and demostrate clearly the self-focusing effect in the photorefractive erystal sample. The
effective electro-optic coefficient rsa of the crystal is determined from the on-axis Z-scan experiments which is
in good agreement with the value reported in the literature. Z-scan with enhanced sensitivity can be realized
by detecting the light irradiance at the off-axis positions in the far field. Such a sensitivity enhancement
is interesting for characterizing photorefractive crystals showing a small nonlinearity. However, the off-axis
Z-scan experiment shows a deviation from the theoretical prediction. The reason for this deviation is also
discussed.

(CNPq)
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ANARMONICIDADE DOS MODOS RAMAN DA L-ASPARAGINA
MONOHIDRATADA

Anténio Jeferson de Deus Moreno
Universidade Federal do Maranhdo - Departamento de Fisica
Josué Mendes filho e Francisco Erivan de Abreu Melo
Universidade Federal do Ceara - Departamento de Fisica
José Antonio Sanjurjo
UNICAMP - Instituto de Fisica Gleb Wataghin

Palavras-Chaves: anarmonicidade, pardmetros Raman

Virios modos normais de vibragdo da l-asparagina monohidratada (C,N.Hg0,H-O) apresentam
comporiamento anarmdnico. Todos estes modos pertencem a estruturas ligadas por pontes de hidrogénio.
As larguras de linha e as frequéncias Raman destas bandas s3o ajustadas pelas equagdes

I (M=A1+2/(*- 1)HBl1+3/(e-1)+3/(e- 1)) 1
e

(T) = @ o+Cl| 1+2/(e*-D)|+D[ 1 +3/(e”-1)+3/(e"- 1)’ 2
onde x € y possuem a forma f{ @ /T) e os termos anarmdnicos cubicos e quarticos sdo respectivamente os
coeficientes A ¢ B da equaclio | ¢ C e D da equagdo 2.Estes modos vibracionais apresentam evolugdo lincar
em baixas temperaturas ¢ evolugdes de ordem superiores no limite de altas temperaturas. Uma das causas
deste comportamento ¢ a dependéncia entre as distincias X-H e o valor das distincias H...Y da ponte de
hidrogénio. Outro motivo para as anarmonicidades ¢ a existéncia de mecanismo de acoplamento entre os
estiramentos N-H e O-H com os modos de estruturas do tipo N-H...O e C-O...H.Os elevados valores para as
larguras de linha dos modos de estiramento N-H e O-H sdo produzidos pelas variagBes da constante de
forga K v AB que sdo produzidas pelas flutuagdes das pontes de hidrogénio. Os pardmetros Raman destas
vibragdes foram ajustados satisfatoriamente somente quando foram inclufdas as anarmonicidades de
terceira e quanta ordem. As relagdes B/A e D/C apresentam valores menores do que 0,2. indicando que os
processos de quatro fonons s3o pequenos quando comparados aos processos de trés forons.
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CRISTALIZACAO EM VIDROS FLUOROCLOROINDATOS

Samuel Leite de Oliveira’ | Kalyne Miazato', José Renato J. Delben’, Angela A. T. Delben’,
Younes Messadeq’
' Fundagéio Universidade Federal de Mato Grosso do Sul - MS
Departamento de Fisica
*Instituto de Quimica - UNESP - Araraquara - SP

Palavras-Chave: vidros fluorocloromdatos, estabilidade térmica, nucleagio

Atualmente, os vidros de fluoretos e fluorocloretos tornaram-se de grande importancia, devido ao seu enorme
potencial de aplicages optoeletrénicas ( baterias de filmes finos, dispositivos eletrocrémicos,...) e opticas ( fibras
gpticas utilizadas em telecomunicages, medicina, amplificadores opticos e laseres, dispositivos para conversio de
rddiacio infravermelha em luz visivel, sensores térmicos,.. ).

Uma nova classe de vidros de fluoretos contendo InF; ampliou ainda mais o limite multifénon, passando a
transmitir em maiores comprimentos de onda no infravermelho. A perda optica tedrica, ainda ndo alcangada em
laboratério, ¢ menor que a dos vidros de silica. Pesquisas de novas composigdes e métodos de preparacio vem sendo
desenvolvidas no sentido de reduzir as perdas 6pticas e aumentar a janela de transmisséo.

Pesquisamos a influéncia de cloretos alcalinos em substitui¢dio ao BaF, e SrF, sobre a estabilidade térmica das
composicdes 20ZnF; - 40InF; - xBaF; - ySrF; - zMCI onde x+y+z=40, em mol % ¢ M=Li, Nae K.

Por DSC (Differential Scanning Calorimetry) determinamos as temperaturas caracteristicas T, (temperatura
de transic3o vitrea), T, (temperatura de inicio de cristalizagio) e T, (temperatura de pico de cristalizagio) destas
composigdes. Construimos diagramas de dominio vitreo indicando a estabilidade térmica utilizando resultados de
observagdo visual e os parimetros S = (T,-T XT,-T,)/T, e T,-T,.

As melhores composicdes foram observadas com inclusio de aproximadamente 10% de LiCl e NaCl.
Observou-se pelas caracteristicas térmicas obtidas por DSC que os parimetros de estabilidade térmica utilizados nio
sdo perfeita ou facilmente aplicaveis no caso de cristalizagio niio homogénea.

(PROPP/UFMS)

ESTRUTURA DE VIDROS NIOBOFOSFATOS DE FERRO
J.A. de Magaldes Abreu ,R.S.de Oliveira,J.A.C.de Paiva ,C.A C.A Bezerra* e A.S.B.Sombra

Departamento de Fisica ,Laboratério de Otica niio Linear e Ciencia dos Materiais,Universidade
Federal do Ceara ,Caixa Postal 6030, 60450 Fortaleza ,Ceara ,Brasil
*Centro de Tecnologia ,Universidade de Fortaleza UNIFOR
Fortaleza,Ceara

Palavras Chave:Dieletricos, Condutividade

O estudo das propriedaes de vidros a base de metais pesados como nicbio, titanio etc tem despertado grande interesse
na comunidade cientifica devido a grande potencialidade de utilizagdo destes materiais em dispositivos opto-
eletrdnicos . Recentemente Komatsu* propos 0 uso de vidros contendo microcristais ferroeletricos como um novo tipo
de vidros opticos ndo lineares. Receniemenie nosso grupo de pesquisa ** observou a formaglo de LiNbO; em vidros
niobatos a base de Litio dopados com pequena dopagem de ferro . Pretendemos dar continuidade no estudo deste
problema tentando compreender a real participagiio do ferro na estrutura destes vidros niobatos. Diversos trabalhos
reportados na literatura mostram que o equilibrio Fe** e F¢*' ¢ de fundamental importancia no entendimento da
condutividade nestes materiais. Neste trabalho a serie de vidros nicbiofosfatos [0.1Nb,Os5.0.4P,0s .0.5Li,0]:yFe:04
(¥=0,0.1,0.2,0.3,0.4,0.5) foram preparados ¢ estudados usando espectroscopia infravermelho, difragiio de raios X e
condutividade AC e DC . A condutividade DC mostrou forte dependencia com a concentragio de ferro . Medidas de
perda foram realizadas para o Li;O e P,Os e observou-se que estdo limitadas a 1mol% . Os resultados de Massbauer
mostram que a razfo Fe®' / (Fe** +Fe* ) esia associada diretamente ao mecanismo de conduglo . A absorgdo
infravermelho e a difragiio de raios X indicam que microcristalitos de LiFePO, ¢ formado para amostras com altas
concentragBes de Fe (y=0.4 ¢ 0.5). Esta ¢ uma forte indicagio que O desempenha um importante fator no processo de
condugio.

* T. Komatsu J.Non Cryst. Solids 135(1991)105 **EB de Araujo,JAC dc Paiva ¢ ASB Sombra J.Phys. Condens,
Matter 7(1995)9723
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MODIFIED Ga,S;-La,S; BASED GLASSES FOR 1.3 MICRON Pr* - DOPED
FIBER AMPLIFIER

J.A.Medeiros Neto, N.Aranha and L.C.Barbosa
LMV - IFGW - UNICAMP - P.O. Box 6165 - Campinas - SP - CEP 13081-970
O.L Alves
LQES - 1Q - Unicamp - P.O. Box 6154 - Campinas - SP - CEP 13081-970

Palavras-Chaves: Amplifier, Chalcogenide Glass

The optical properties of prascodymium-doped glasses have attracted considerable attention recently
for their potential application as a 1.3 micron optical amplifier. As a result, novel glass composition are
being developed and assessed. Among these. sulphide glasses based on Ga,S,-La,S, attracted attention as
a promising altemnate host for the rare-carth prascodymium, with quantum efficiencics exceeding 50 % on
bulk sample. In the scientific literature, no reports of a chalcogenide glass based on Ga,8,-La,$, drawn
into fibre form for telecormmunications applications appear. In this paper, we present a modified Ga,S;-
La,S, based glasses, a new technique of fabrication of these glasses and the progress towards the
realisation of single-mode fibre based on this novel system.

( CNPq - CPqD Telebras)

STUDY OF CRYSTALLIZATION IN IRON TELLURITE GLASS USING
IR TRANSMISSION METHOD

R. F. Cuevas; V. C. §. Reynoso and L. C. Barbosa
Universidade Estadual de Campinas, Caixa Postal 6165, 13083-970, Campinas S.P.

Palavras-chave: Nonlinear glasses, glass kinectic crystalization, tellurite glasses

Tellurite glasses have optical non-linearity, high transparency in the visible to IR region and relatively low
glass transition temperature T; is of advantage for the preparation of so-called advanced materials. Crystaflization of
the TeQ,-TiO,-Li;0-Fe;0, glass causes drastic change of transmittance T in the IR transmission spectra. These
change were utilized for investigating the crystallization of glasses when combined with the Johnson-Mehl-Avrami
(JMA) equation. The IR transmission spectra were recorded on a IR spectometer Jasco IR-700 with a small
unpolished sample of 1 mm of thickness. Isothermal annealing of iron tellurite glass was carried vut at different
temperatures above Tg. Since the reduction rate of T is proportional to the degree of crystallization rate it can be
related to the decreased fraction x of T, therefore:

x=[To-TY)/(To-Ty)

where 7o is the original T at the tranmission edge at =0, 7; is the transmitiance at t=i and T is the minimal
transmittance obtained at the final stage of crystallization. In the case of isothermal annealing JMA eguation is useful
for the Kinetic study of crystallization, therefore:

Inf-in(l-x)}=nint+ink
in which » is the Avrami index indicating the mechanism of crystallization and t the time of annealing. The JMA plot
of glass gave the nw 1,0 and 1,5 in the isothermal annealing at 360 °C and 390 °C. These results suggest that the
crystallization is initiated at the surface of the glass sample and proceeds in a two or three dimensional manner by the
diffusion process and indicate that the IR transmission method combined with the JMA equation is very effective for
investigating the kinetics and mechanism of crystallization of a glass sample.

(PADCT, TELEBRAS, CNPq ¢ FAPESP)
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FOTOLUMINESCENCIA DE ESTADOS LIGADOS NA BANDA DE SEPARACAO
SPIN-ORBITA EM PONTOS QUANTICOS AUTO-ORGANIZADOS DE In,Ga,As.

S. W.da s:'t_m‘, Yu. A. Pusep, J.C. Galzerani, D. I. Lubyshev’, P.P.Gonzdles-Borrero”, P. Basmaji’
Umvers.ldad.e Federal de Sio Carlos - Depto. de Fisica, C.P. 676, 13565-905, S3o Carlos-SP -
Instituto de Fisica de S&o Carlos -USP, C.P. 369, 13560-970, Sdo Carlos-SP

Palavras-Chaves: Pontos Quinticos, Separagio Spin-Orbita, Fotoluminescéncia

Pontos Quénticos (QD) auto-organizados de semicondutores sio formados durante o crescimento heteroepitaxial de
cump_ostos com parimetros de rede muito diferentes, como InGaAs/GaAs, AllnAs/GaAs. Até o momento, somente
transiges entre os estados ligados da banda de condug3o € os estados ligados da banda de valéncia foram detoctados
Conn:c!o,emmperfdwammmcaw%QD auto-organizados, o Lempodevidadoselétmnsehumoé
foto-criados tomna possivel 0 uso da Fotoluminescéncia (PL) para o estudo de excitagdes eletrnicas com energias mais
altas.NmMmaHmewWel&ﬁﬂmmﬁMthWqﬂmﬁm
dosQDdeln.Ga,.,AsembebicbsnoGaAs.AsamostrasusadasfommcrscichsporMBEpelométodochStmnski-
Kmstanow'sobrewhstmm.deGaAsonemadonadireﬁo[lll].Asooncenhagﬂadcindiofommchx=0.5el.Os
mdeﬂ.fommmﬂmdosoomenergiasdeexcitadoprérdmaefomdamssunﬂnciaoomaban:h&sq:ﬂmt;ﬂo
spm-orbn._a.OsmdePLd@QDcomconman=0.5elmedidosoomenergiadel.MZeV(préadmoé
monénaa)apresem?mmmvammtelinhaseml.ﬁswel.neV.asmmjsauihﬂmosammbinagbesdos
dﬁumm&a&shgﬁosmhnﬁ&mﬂ@ommmhmmﬁna&smm&wmmﬁuo
ﬁpec&odePLfomdamwnﬂndamdwﬁnhasoﬁgimdasdemombimqﬁadeelamm do estado ligado na banda
deoox_ldl.lcﬂooomhu_mosoonﬁmdosnosaadnsligados de buraco pesado na banda de valéncia. Para determinar as
m@_@mmhmﬂomQDmluﬂammmaMom&eﬂﬁoﬁmMmpmmm
mmmm.Mmmomm{mmmmamm&mmmmem(m
par&mefmsdn“bulk”)pamaammeomx=0.5. Entretanto, um pequeno deslocamento da energia de
reoombmaﬂo.pamaamosuacomx=lfoiemonmdo.Nmm,osvnlommdasewgiasdemmﬁnaﬁo
podemserobudo‘scomousodgmrﬂmeuusqucmnsidemm a tensdo no QD de InAs. Assim, nenhuma infludncia do
tcns!onasencrgna_sderecombm@odoQDdelno,sGao,sAsfni detectada, enquanto que o QD de InAs revelou um
deslocamento de pico de PL, 0 qual pode ser atribuido 20 efeito da tenso.

CORRELATOR PARAMETRICO DE PICOS DE CONDUTANCIA EM
PONTOS QUANTICOS CAOTICOS

Henrik Bruus =, Caio H. Lewenkopf ! ¢ Eduardo R. Mucciolo
= CNRS-CRTBT, Grenoble, Franga -
t Instituto de Fisica, Universidade do Estado do Rio de Janeiro (UERJ)
! NORDITA, Copenhague, Dinamarca

Palavras-Chave: pontos quanticos, caos, bloqueio coulombiano

Uma das principais caracteristicas dos pontos quanticos no regime coulombiano é a existéncia de picos
bastante estreitos e bem separados nas curvas de condutancia versus tensao de base. Neste trabalho nds
propomos que o correlator das alturas dos picos de condutincia em fungao de um parametro externo
genérico pode ser usado como uma ferramenta para o estudo da dindmica cadtica dos elétrons confina-
dos no ponto quantico. Esse correlator pode ser facitmente obtido experimentalmente; sua largura de
decaimento pode ser estimada semiclassicamente e esta intimamente ligada & natureza do movimenlo
eletronico. O limite assintético da curva foi calculado usando a teoria de matrizes aleatcrias e o restante
foi determinado através de simulagdes numéricas. A expressao final é independente de detalhes do
sistema (é universal), unia vez reescalonada apropriadamente. Nos confirmamos os nossos resultados
comparando-os com uma diagonalizagio numeérica exata do bilhar conforme perfurado por uma linha de

fluxo magnético varidvel.

(European Comission e National Science Foundation, E.U.A)
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HIGH INDEX ORIENTATION EFFECTS OF STRAINED
SELF-ASSEMBLED InGaAs QUANTUM DOTS

P.P.Gonzadlez-Borrero, E.Marega Jr., A. C. Notari, D.I.Lubyshev,
E.Petitprez and P.Basmaji
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Matenais, IFSC, USP
CP 369, 13960-970 Sdo Carlos, SP, Brazl

Palavras-Chave: semiconductor, quantum dots, high-index

In this work we report substrate orientation effects on optical properties of self-organized InGaAs QD.
QD structures were grown by MBE on the (100) and (nll), where n is 1, 2, 3, 5 and 7, GaAs substrates
mounted on the same substrate holder. The structure includes 0.56m GaAs buffer, 3 nm In,,Ga,,As reference
quantum well (QW), separated by 100 nm GaAs layer from In; ,Ga,,As QD and 50 nm GaAs cap layer. InGaAs
growth rate was determined by RHEED oscillations as 0.4 ML/s. The growth mode was 2D during the
deposition of the first 7 monolayers and after was transfered to Stranski-Krastanow mode.

PL spectra of reference QW’s in all directions show similar intensity and wavelength peak positions.
Contrary to the QW, the QD shows strong orientation effect in the amplitude, integral luminescence, peak
position and peak shape from PL spectra. We believe that these characteristics are related to the differences
of growth kinectic and defects densities on InGaAs/GaAs heterointerface due to the properties of high index
planes. The 63 and 59 meV PL-FWHM observed in the (100) and (311)B respectively, shows that integral PL
ratio between QD/QW is about 6 in the case of (100) and about 1.5 for (311). QD PL spectra grown on high
index planes have higher intensity and a broader peak due to the wider distribution of dots sizes. We believe
that the presence of high steps density on such surfaces supress the In adatoms migration and reduce the stress-
related defects in the InGaAs/GaAs heterointerface.

{CNPq, FAPESP, FINEP)

ESTADOS ELETRONICOS UNIDIMENSIONAIS EM HETEROJ UNC()ES DE
n — Al,Ga,_,As/GaAs, CORRUGADAS COM DOPAGENS MODULADAS
Salviano A. Ledo
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais
Instituto de Fisica de Sio Carlos - USP
Marcos Henrique Degani
Instituto de Fisica de Sao Carlos - USP

Palavras-Chave: fios quinticos, estados eletrénicos, propriedades eletrénicas

Estudamos os efeitos da corrugagio periédica da interface da estrutura n — Al;Ga,_. As / GaAs na densidade
eletronica ao longo desta interface. A forma geométrica desta interface ¢ do tipo dente de serra. Nas camadas
de inversdo convencionais, os elétrons estao distribuidos nniformemente ao longo da interface plana da hete-
roestrutura, devido a forma dente de serra desta nova estrutura, os elétrons se distribuem de maneira nao
uniforme ao longo da interface, produzindo um gas de elétrons quase-unidimensional. A estrutura que inves-
tigamos possui um periodo de 806 A e uma densidade residual uniforme de impurezas aceitadoras da ordem de
10" cm~3. Calculamos a estrutura eletrdnica do gés de elétrons quase-unidimensional confinado na interface
corrugada em fungio da voltagem aplicada ao gate, da densidade de impurezas doadoras e da temperatura.
As equagdes de Schrodinger e Poisson séo resolvidas autoconsistentemente. O método usado para calcular
a estrutura eletronica deste sistema é baseado na solugao da equagio de Schrédinger dependente do tempo
usando a técnica do Split-Operator. Os resultados obtidos para a densidade eletrénica mostram que, depen-
dendo da densidade de impurezas doadoras, haverd a formagao de um gis de elétrons quase-unidimensional
nas regides concavas ou convexas do GaAs.

(FAPESP, Centro Nacional de Supercomputagio - UFRGS)
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. EVIDENCIA EXPERIMENTAL DA REORIENTACAO DE SPINS NA SUPERFICIE DE
NANOPARTICULAS MAGNETICAS ESFERICAS

Andris Figueiréa Bakuzis', Paulo César de Morais’ e Francisco Augusto Tourinho®
"Departamento de Fisica - Universidade de Brasilia, 70910-900 - Brasilia - DF
{Departamento de Quimica - Universidade de Brasflia, 70910-900 - Brasilia - DF

Palavras-Chave: anisotropia de superficie, ressondncia magnética, nanoparticulas magnéticas

Diversas aplicagdes tecnoldgicas tém surgido de propriedades decorrentes da reducio de uma ou mais dimensdes em
materiais. Além disso, a possibilidade de produgfio ¢ utilizagfio de materiais mesoscépicos tem permitido uma maior
compreensllo dos efeitos decorrentes da redugio da dimensionalidade. Dentre 0s materiais mesoscopicos estlo as
particulas magnéticas (monodominios magnéticos) que dispersas num liquido carreador, na forma de suspensdes
coloidais ultra-estéveis, formam os chamados liquidos magnéticos. Neste trabalho, amostras de fluidos magnéticos
contendo panoparticulas de ferrita de manganés, com diferentes difimetros médios, foram cstudadas por ressonfincia
magnética. A constante de anisotropia magnetocristalina cfetiva de uma particula isolada é obtida cm fungdo da
temperatura ¢ em funglo do difmetro médio. A concentragio de particulas magnéticas suspensas no liquido carreador
foi mantida num nivel (da ordem de 2x 10" particula/cm®) de forma a eliminar a possibilidade de interagio dipolar entre
particulas, Na faixa de temperaturas estudada, a anisotropia magnelocristalina efctiva ¢ diretamentc proporcional ao
difimetro das nenoparticulas, sendo menor em médulo que o valor para o bulk, decresce (em valor absoluto) com o
aumento da iemperatura. As contribui¢des volumétrica ¢ superficial da anisotropia magnélica s3o analisadas
separadamente, permitindo obler 0 comportamento da anisolropia magnélica superficial. Os dados cxperimentais
revelam uma mudanga de sinal para a anisotropia magnética superficial, interpretado como uma mudanca orientacional
dos momenlos magnéticos na superficie da particula. Essa mudanga orientacional, identificada como uma transi¢o de
fase, jé foi obscrvada em filmes magnéticos e pela primeira vez ¢ verificada em nanoparticulas magnéticas esféricas. Os
resultados mostram que a temperatura de transigiio ¢ dependente do diimetro médio das nanoparticulas, ocorrendo a
uma iemperatura maior parn amostras de menor didmetro.

(FAP-DF, PADCT, CNPq)

MEDIDAS DE CAPACITANCIA EM CAPACITORES PREENCHIDOS COM
MISTURAS DE AOT'/DODECANOL/H,0

M. Magalhdes - A.M.Figueiredo Neto
Instituto de Fisica da USP- Departamento de Fisica Experimental

Palavras-Chaves:transigdes de fase, propriedades elétricas

Cristais liquidos liotrépicos so misturas de moléculas anfifilicas em um solvente (em geral dgua) que apresentam
algum grau de ordem orientacional dependendo da temperatura e concentragdes relativas dos constituintes.Em
cristais liquidos liotropicos nemdticos as unidades bdsicas sdo agregados de moléculas anfifilicas, chamadas
micelas. Nessas misturas sdo conhecidas micelas direlas que possucm a regido polar das moléculas anfifillicas
voltadas para o exterior das micelas, em contato com o solvente (4gua), enquanto que a parte apolar estd no
interior das micelas. As micelas reversas s3o aquelas em qQue hi uma inversio da orientagdo das moléculas
anfifilicas. A polarizagio de materiais compostos de virias substincias dependerd da polarizagiio de cada um de
seus componentes. Desta forma a polarizaglo total do material dependerd das concentragdes relativas do composto.
Inserindo misturas de AOT/DOD/H;O em um capacitor, mantende uma diferenga de potencial constante,
poderemos obter medidas de capacitincia em fun¢3o da concentragdo ( 3 temperatura entre 24 - 28°C ). Estas
medidas proporcionam determinar as concentragdes de transigio de estrutums direla - reversa, auxiliando o
mapeamenio em diagramas de fases alravés de observagdo de Lexluras em microscopios dpticos de luz polarizada e
padrdes de difragdo de raios X.Fizemos as medidas de capacitincia em fungdo da razdo K entre a concentragio
molar de dgua ¢ anfifilico (AOT+dodccanol). Ao aumentarmos a conceniragio de dgua, maniendo a de AOT
aproximadamente constante ¢ igual a 20%, o valor de capacitincia aumenta, apresentando um salto quando K = 1.
Neste ponto pode estar ocorrendo uma invers3o na estrutura: passando de uma estrutura reversa para uma direta. As
medidas de capacildncia s¢ mostraram eficientes para a determinagdo da inversdo de estrutura reversa para a
dircta. Devem ainda ser feitas mais medidas relacionando-as 3s medidas de distincia interplanar através de
difragio de raios X. (CNPq)

I AOT= bi -2- etil hexil sulfocssucionato de sédio
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UM CONTADOR DE NUCLEQS DE CONDENSACAO DE NUVENS POR IMAGENS

KLEITON DO CARMO MENDES
Fundagfio Cearense de Meteorologia e Recursos Hidricos - FUNCEME
CARLOS JACINTO DE OLIVEIRA
Departamento de Fisica e Quimica da Universidade Estadual do Cearéd - UECE
MURILO PEREIRA DE ALMEIDA e JOSE CARLOS PARENTE DE OLIVEIRA
Departamento de Fisica da Universidade Federal do Ceara - UFC

A concentragdo de goticulas de nuvens ¢ de fundamental importincia na determinagio das propriedades radiativas das
nuvens, assim como na evolugdio de suas precipitagdes. Medidas de Nucleos de Condensaglio de Nuvens (NCN), que
fornecem considerdvel predicabilidade a respeito das caracteristicas das nuvens, podem ser obtidas por ativagio direta
dos NCN em uma cimara com supersaturagdo controlada. Medidas diretas de NCN podem ser obtidas com um
Contador de Nicleos de Condensagio de Nuvens (CNCN) cujo principal componente ¢ a Camara de Difusdo de
Gradiente Térmico Estitico. Estes contadores sfo uteis para medir as concentragdes de goticulas no intervalo de
supersaturacdo 0,2% até 1,2%. Dois métodos s3o tradicionalmente utilizados na determinagdo da concentragio: a
contagem direta das imagens das goticulas € a medida da luz espalhada pelas goticulas. A contagem direta ¢ feita em
um sistema de video ou em fotografias. Est¢ método tem a vantagem de ser independente dos tamanhos das goticulas.
Contudo, a contagem ¢ enfadonha ¢ consome muito tempo. A medida indireta da luz espalhada pelas goticulas levam
a uma conveniente automagdo. com o custo de introduzir incertezas adicionais: a luz espalhada ¢ proporcional ao
nimero total de goticulas vezes sua seco de choque de espalhamento, ¢ nio somenie a0 nimero de goticulas! Como
consequéncia o procedimento de calibracdo destes contadores ndo ¢ uma terefa simples (de Oliveira, J.C.P. and G.
Vali, 1995). Neste trabalho um novo método de calibragio para os CNCN, assim como um novo contador so
descritos. O novo método utiliza técnica stocistica de processamento de imagens digitais. Neste método as imagens
das goticulas na cdmara de difusdo s3o digitalizadas. As goticulas sio contadas por um algoritmo que conta ¢
classifica circulos pelo tamanho. Este algoritmo ¢ baseado no modelamento de imagens digitais pelo Campos
Aleatérios de Markov. e sua implementagdo utiliza o esquema de Annealing Simulado via as regras de Metropolis
(Carncvali, et al..1985, Metropolis, et al., 1953). Nossa avaliagdio do algoritmo consiste em comparar seus resultados
com a contagem visual das goticulas. Para uma escolha aleatdria de 39 imagens o coeficiente de correlagdo entre os
dois métodos de contagem foi de 0,94. Este novo método dispensa resultados a necessidade de calibrar os CNCN: eles
tornam-se contadores dbsolutos™. Adicionalmente, este novo método, além de contar as goticulas, classifica-as por
tamanho. O novo contador de NCN nio necessita um fotodetetor, desde que ele ¢ um detetor de imagens.

DE UMA MOLECULA A UMA MICELA VIA
PRINCIPIO DE CORRESPONDENCIA

J.N. Maki
Universidade Estadual de Maringa, Departamento de Fisica
A M. Figueiredo Neto
Universidade de Sdo Paulo, Instituto de Fisica

Palavras-chave: “mesophase”, “soliton” e “quanta”.

Construimos um modelo, onde uma caixa unidimensional, com uma particula pontual simula uma molécula.
Enfileiramos idénticas caixas encostadas umas 4s outras, formando uma cadeia de N moléculas. Definimos este
agregado de moléculas como sendo uma micela. Foi postulado que micela ¢ um estado solitdnico. A esséncia do
conceito de soliton é definida como sendo um agregado de N moléculas, tendo uma energia total interna sempre
balanceada pela externa, de modo que seu perfil fisico-geométrica se mantenha sempre invaridvel. Os niveis de
energia que a particula dentro da caixa possa obter simula a forga interna da molécula. Neste modelo, a energia
interna considerada & totalmente cinética. A forga externa sempre compensa todas as forgas internas mantendo
constantemente todas as moléculas enfileiradas. Esta provém do meio denominado cristal-liquido liotrépico onde
sobrevive a nossa micela. As paredes da caixa representam uma terceira forga: a forga efetiva interna de vinculo.
As distincias entre as paredes estdo relacionadas ao comprimento da molécula, portanto, ao grau de liberdade
unidimensional. E justamente nesse grau de liberdade que a dinimica com efeito quanta de energias sc
manifestard, de modo que impega perda de energia por irradiagio, entre tantas outras que possam quebrar o
conceito de estado solitbnico. Como conclusdes deste estudo, os resultados apresentados pelo modelo nos
mostraram um novo caminho e novas concepgdes para desvendar as transigdes mesofdsicas. Elucidou de que forma
a forca de “squeezing” externa atua, dando origem a um efeito “scaling” quéntico. Mais ainda, como as
visualizagdes de auto-similaridades e suas dimensdes fractais ajudam nesse tipo de discernimento tedrico. Enfim,
esperamos, via principio de correspondéncia e técnicas de soliton, que seja possivel desvendar ainda mais outros
efcitos em cristais-liquidos liotrépicos, procurando doravante construir modelos  particularmente mais
sofisticados e realisticos.




A GENERALISED PHENOMENOLOGICAL MODEL FOR FITTING
SHARP PEAKS IN POLYMER ELECTROLYTES CONDUCTIVITY

A.L. de Oliveira and P.R. Silva
Departamento de Fisica, ICEx, UFMG, C. P.702, C.E.P. 30161-970, Belo Horizonte, M.G., Brazil
C.L. Sangiorge* and Q. de (. Damasceno**
Departamento de Quimica* - Departamento de Fisica®*, CEFET, Av. Amazonas 5253, C.E.P.
30180-001, Belo Horizonte, M.G., Brazil
A.L. Silva
Departamento de Engenhania Quimica, Escola de Engenharia, UFMG, Rua Espirito Santo 35, sala
613, C.E.P.30.160-030, Belo Honzonte, M.G., Brazil

Palavras-chave: Phenomenoligical model, lonic Conductivity, Polymer Electrolyte

We propose a generalised phenomenological model which takes as starting poini relaxation time. as i

- 1 L - l
appears in Drude-like modcls. From equation [/ = —2—a(n —n )¥" +—b¥’. where F is the Gibbs frec encrgy. a
p

and b are constants. 1 is the sall concentration. n* its critical conccntration. ¥ is the amplitude of instability mode
and p is any whole or not whole posilive number > 2. and considering the Landau-Khalatinikov

OF

GQualion.—dt—= —I' — where G is a constant. we have arrived. after some algebraic manipulations. 10 the

following final equations: p = p.(7) + k(]‘)(n - n'). for n>n". and p=p.(T)+k(T)p- 2)(n° - n)_

for n<n' . where p is the global resistivity and p; is the resistivity of the cryvstalline phase.
Our model fits well resolved sharp peaks in conductivity versus salt concentration diagrams for polymer
electrolvics we have studicd. (FAPEMIG. FINEP. CNPg)

B

RAMAN SCATTERING STUDY OF
MCIO/POLY(ETHYLENE GLYCOL - 400) DISTEREATES

C.1L. Sangiorge " and O. de O. Damasceno **

*Depanamento de Quimica - ** Departamento de Fisica, CEFET, Av. Amazonas 5253, CEP.
30180-001, Belo Horizonte, M.G., Brazti..
A.L. Silva
Departamento de Engenharia Quimica, Escola de Engenharia, UFMG, Rua Espinto Santo 35, sala
613, C.E.P.30.160-030, Belo Horizonte, M.G., Brazil.
MA. Pimenta, RA. Silva and A.L. de Oliveira
Departamento de Fisica, ICEx, UFMG, Caixa Postal 702, 30161-970,
Belo Horizonte, M.G_, Brazil

Palavras-chave: Raman Scattering, MCIO4/Poly(Ethylene Glycol) Distereates

We show and discuss in the present work Raman scailering data we have obtained in studying uncomplexed
poly(ethylene glycol-400) distercate (PEGD) samples and PEGD - MCIO, complexes at different salt concentrations
where M = Li. Na.

In both cases: (i) widc peaks we have observed at about 300 cm™ are originated by a superposition of host
polvymer acoustic vibration modes. The gradual broadening they suffer by increasing sall concentration is an
indication of transition to statcs of higher degrees of conformational disorder: (it) three bands. centred respectively al
460cm™. 624 cm and 932 cm™. were attributed to internal vibration modes of perclorate anions. Special care was
used for fitting 932 cm™ bands and i1 was possible to distinguish concentration ranges where there is formation of

ion-pairs.
Bands observed at about 862 cm™ and 864 cm’' respectively for PEGD - LiClO, and PEGD - NaClO
complexes were altributed to “breathing” metal-Oxygen modcs. (FAPEMIG. FINEP. CNPq)
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ANALISE DA TENSAO MECANICA RESIDUAL EM EXAMETILDISSILOXANO
POLIMERIZADO A PLASMA POR REFLEXAQ OTICA

Sheila Maria Del Nery, Rita de Cdssia Domingos, Carlos Eduardo Silva de Amorim,
Rogério Pinto Mota, Maurfcio Antonio Algatti

Departameto de Fisica e Quimica da Faculdade de Engenharia de Guaratinguetd - UNESP
CEP 12500-000 - Guaratingueta , S.P

Palavras-Chave: polimero, tenso mecénica, filme fino

A esiabilidede mecénica (em particular a adesdo) de um polimero orgénico a uma superficie, além de
depender das condigdes de limpeza da superficie, esta intimamente ligada & tensdo residual interna no
polimero, 0 que pode provocar trincas ou deslocamento do filme na superficie; a tensdo tanto dependente
das condigdes de deposigio do polimero ( poténcia elétrica, pressdo ¢ fluxo de vapores e gases no reator),
bem como das condigdes ambientais. Neste trabalho, estudou-se a variagio da tensdo mecdnica em fungio
do tempo de exposigdo do polimero as condigdes atmosféricas. Os filmes finos foram depositados mum
reator cilindrico medindo 40cm de comprimento por 20cm de didmetro; o plasma tomou lugar entre dois
eletrodos circulares e de placas paralelas, alimentados por corrente continua (de 600 a 1000V) e pressio de
operagio de 0,6 mbar a 1 mbar. A espessura dos filmes depositados, medida por microscopia
interferométrica, revelou valores entre 20000 A e 5000 A. As medidas de tensfio mecanica residual interna
no Hexametildissiloxano (HMDSOQ) polimerizado sobre laminulas de vidro de dimenssdes 30x3x0,15
mm? foram feitas através da técnica da deformagdo do substrato, por reflexdio dtica, usando um feixe de
laser de He-Ne incidente sobre o conjunto filme/substrato. A evolugdio temporal de tensdo residual interna,
medida apos a deposigdo, decresceu nas primeiras horas até que passou a se manter constante (6 horas
apés a deposiciio para o filme depositado com pressio de 0,6mbar). Neste intervalo, houve uma queda no
valor medido da tensdo, variando de 7x10’ a 1 x 10’ Pa.
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MATERIAIS SUPERCONDUTORES: BREVE INTRODUCAO E REVISAO

Oscar Ferreira de Lima
Instituto de Fisica "Gleb Wataghin", Unicamp, Campinas, SP

Milhares de materiais supercondutores jd foram identificados, desde a descoberta deste fendmeno em 1911. Nos
dltimos dez anos o estudo de védrias famflias de cupratos de alta temperatura critica (T 2 100 K) 1em dominado a
drea. Nestes novos materiais a ocorréncia de planos de CuO;, em estruturas fortemente anisotrépicas, é geralmente
correlacionada com os altos valores de Te ¢ com 0 mecanismo microscépico da supercondutividade. Suas
propriedades macroscdpicas sao bem similares as dos supercondutores do tipo II convencionais, de baixa T¢; por
exemplo, apresentam o estado de rede de vdriices, cuja dinimica ¢ bem descrita pela teoria de Ginzburg-Landau.
Entretanto, os efeitos devido a flutuagdes térmicas ¢ quinticas s&o relevantes, determinando a manifesta¢io de novas
fases como o liguide de vdritices e o vidro de vértices.

No campo das aplicagdes tecnol6gicas sé receniemente comegaram a ser divulgados resultados concretos,
principalmente envolvendo o uso de jungdes (ex. SQUID) ¢ pequenos comprimentos {( < 10 m ) de cabos para o
wransporte de alta densidade de corrente elétrica ( J, 2 10° Alcm’em T=77K e H< [0kOe ).

Nesta palestra serd apresentada uma introdugio e revisio das principais idéias e falos experimenlais sobre os’
supercondutores, com énfase nos cupratos de alta Tc. Um panorama da pesquisa em supercondutividade o Brasil
também serd apreseniado.

(FAPESP, CNPq)
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VERY THIN Fe/Ni MODULATION MULTILAYER FILMS
UNDER ION IRRADIATION

L. Amaral’, M. E. Bricckmann®, A.Paesano Jr.°, R B. Scorzelli®, T. Shinjo® and N. Hosoito*

*Instituto de Fisica - UFRGS, C.P. 15051 91501-970 Porto Alegre RS, Brazil
*Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, Rua Xavier Sigaud, 150 22290-180 RJ, Brazil
“Institute for Chemical Research, Kyoto University, Uji, Kyoto -Fu 611, Japan

Palavras-chave: FeNi multilayers, ion mixing, Mdssbauer

We investigated the effect of noble gas irradiation on iron-nickel multilayers with total thickness of 10204,
and a very thin modulation A = 3.3A Fe + 1.8A Ni, that means 200x[¢z=3.3A/$s=1.8A) or a nominal
composition Feg ¢sNig3;, The films were irradiated using He, Ne, Ar and Xe ions and doses in the range 10" -
10" ions/cm’. The characterization of the phases present in the as-deposited and irradiated samples was done
using Conversion Electron Massbauer Spectroscopy (CEMS). The as-depasited sample reveals two magnetic
components: the characteristic o-Fe and a second field around 30 T. The Ne irradiations for doses higher than
10" jons/cm’ produce two other components: the first one is an atomically ordered phase, evidenced in the
CEMS spectra by a magnetic field of 29 T and the second one is a non-magnetic phase. The increase of this
non-magnetic phase seems to be saturated at dose of 10" ions/cm®. Mixing with He, even at doses as high as
10" ions/cm?, produce onty a small fraction of the non-magnetic phase. In the case of the irradiation of Ar and
Xe a large distribution of magnetic field are produced. These CEMS resulis of the irradiated samples are in
agreement with those obtained in our previous investigation done on bulk samples at Invar region. A
remarkable effect results when the samples are submitted to a sequential bombardment. For samples previously
implanted with Ne the non-magnetic phase (associated with Ne implantation) is completely destroyed by Xe
jons. On the other hand, when we changed the order of implantation, i.e., the sample is first implanted with
Xe and then bombarded with Ne, no modifications appear in the CEMS spectrum.

(CNPq, FINEP, FAPERGS)

FORMAGAO DE SILICETOS DE FERRO POR REACAO DE FILME FINO DE Fe COM
SUBSTRATO DE St INDUZIDA POR IRRADIACAO DE Xe

Denis Luis de Paula Santos®, Joel Pereira de Souza+, Livio Amaral+ e Henry Boudinov+

*Universidade Federal de S&o Carlos - SP e-mail: ddis@power.ufscar br
+Universidade Federal do Rio Grande do Sul - RS

Palavras-Chave: silicetos, irradiagfio i6nica, filme fino

Apresentamos neste trabalho um estudo da formag8o de silicetos de ferro obtidos por reago de filme
fino de ferro com substrato de silicio, induzida através de mistura por irradisgio iGnica. As amostras
consistiram de filmes finos de ferro com espessurs de 40 nm depositados por evaporagdo de Fe,
mduzida por canhiio de elétrons com uma taxa de deposigdo de 0,1 nm/s, em substratos de Si com
orientaggo (100) ¢ resistividades de 1 QQ.cm a 4 Q.cm. Em seguida as amostras foram irradiadas as
temperaturas de -120 °C, 20 °C, 170 ©C, 220 ©C, 300 °C ¢ 400 °C com feixe de xendnio (Xe*) com
energia de 380 keV, densidade de corrente de fons < 0,5 pA/cm? ¢ doses variando de 0,2 X 1016 em-2
a2 X 1016 cm-2 As amostras foram analisadas com espectroscopia de retroespalhamento Rutherford
(RBS), espectroscopia Massbauer de elétrons de conversiio (CEMS) e difraglo de mios-X (XRD). Sob
irradiaglio i6nica 4 temperaturas abaixo de 160 °C a mistura é governada por mistura balistica na
cascata. Acima desta temperstura os efeitos de difusdo auxiliada por danos de radiagdo passam a
predominar no processo de mistura. Obtém-se as fases Fe3Si, FeSi ¢ B-FeSi, sendo que a ultima delas
¢ a mais ebundante em amostras imadiadas & temperaturas abaixo de 300 ©C. A 400 °C forma-se
adicionalmente a fase o-FeSio . Neste caso as fases mais abundantes sdo as Fe3Si e FeSi. Observou-se
comportamento semelhante do processo de misturas para amostras com substratos de Si com orientagdes
<111> e <100>.
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BOMBARDEIO DE SOLIDOS POR AGREGADOS DE ALTA ENERGIA

K. Baudin®, A. Brunelle’, S. Della-Negra®, D. Jacquef’, P. Hakansson®, Y. Le Beyec®, M. Pautraf’,
R. R. Pinhd", Ch. Schoppmann®
* Institut de Physique Nucl¢aire (IPN), Orsay, Francc: ® Department of Radiation Science, Uppsala
Univcrsily. Sweden: © Physics Dcpartment, PUC-Rio, Brazil;
Physik Institut, Univ. Erlangen, Germany

Palavras-Chave: agregados, valina, carbono, espectrometna de massa, tempo-de-voo

O estudo das colisdes de ions com s0lidos € um lema vasto de pesquisa e de aplicagdes. Projéteis atdmicos de varios
lipos com energias de alguns keV a dezenas de MeV téem sido wiilizados para bombardear diferentes Lipos de alvos
solidos. Os dtomos e moléculas emitidos das superficies, os Quais s30 analisados por meio da espectrometria de massa
por lempo-de-v00, permilem estudar as interagdes fons - solidos. A recente utilizagzo de agregados idnicos de alta
energia permite ampliar este estudo. Por exemplo, feixes de C,, de 4,2 MeV, 10,35 MeV e de 20,2 MeV e de C;, de
202 MeV, produzidos no acelerador TANDEM de 15 MV de Orsay, foram ulilizados para bombardear amostras de
valina e amostras de carbono de diferentes espessuras. Apesar de apresentarem valores de perda de energia muito
proximos, a emiss3o de agregados de valina do tipo (M, + H)’, com M = 117 u, utilizando os feixes de Cyo de 4,2
MeV ¢é uma ordem de grandeza maior que utilizando os fragmentos de fiss3o do ***Cf (100 MeV). Este fato decorre
da proximtdade entre as trilhas de ioniza¢lio produzidas por cada dlomo do agregado no interior do sélido criando
uma regido de alta densidade de energia. A proximidade ¢ relevante para profundidades de até 300 nm, como
resultado do bombardeio de C,o de 10,35 MeV em alvos de carbono.

(CAPES)

ESTUDO DA CINETICA DA TRANSFORMACAO DE FASES EM FILMES FINOS,
ATRAVES DE MEDIDAS DE RESISTIVIDADE ELETRICA IN SITU, DURANTE A
IMPLANTACAO IONICA.
Rosalvo Madrio Nunes Miranda, Marcos Antonio Zen Vasconcellos, Mario Norberto Baibich
Instituto de Fisica, UFRGS
José Anténio Trindade Borges da Costa
Departamento de Fisica, UFSM
Palavras-chave: Implantacdo Ionica, Resistividade Elétrica, Filmes Finos

Foram relizadas medidas de resistividade eléirica, 4 temperatura de 77K, em f{ilmes finos homogéneos
da fase B-NiAl com espessuras de 25; 37.5; 50; 62,5 ¢ 75 nm, duranie a irradiagdo com ions de Ar' com
energia de 120 keV ¢ correntes inferiores a 100 nA/cm’. As amostras foram expostas ao bombardeamento até
doses de 2.5.10'° ions/cm?, e foram analisadas por Difracio de Raios-X, Microscopia Eletrdnica e
Retroespalhamento de Rutherford (RBS).Os resultados da resistividade foram oblidos em um criostato
constituido especificamente para este fim.Todo o conjunto de resultados foi interpretado segundo trés modelos
diferentes. O primeiro destes é o0 modelo de Gibbons de duas fases, na forma originalmentie apresentada. O
segundo modelo ¢ uma modificagdo proposta neste trabalho, onde ¢ considerado um modelo semelhante ao
Gibbons, de trés fases e acrescido de um lermo de dependéncia em profundidade dos aglomerados de danos. O
terceiro modelo é um caso particular da Teoria Estocdstica da Cinética de Modificagdo de Sélidos Irradiados a
Baixas Temperaturas com Particulas Atémicas desenvolvida por Borges da Costa, também com a introdugdo de
uma dependéncia da profundidade dos aglomerados de danos. A analise do conjuto de resultados obtidos sugere
que:
* As transformagdes de fase de resistividade induzidas por irradiagio estio relacionadas 4 deposi¢do de
energia e produgdo de defeitos na amostra.

*  As tranformacdes provocadas pela irradiagio sugerem uma estrutura nos aglomerados de danos.

* A andlise dos resultados revela ser indispensavel a inclusdo da dependéncia em profundidade dos efeilos
de irradiaciio para a descrigiio completa dos fendmenos cbservados.
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FIBRAS DE LiNtO; COMO PONTA DE PROVA EM OTICA DE CAMPO
PROXIMO DE ALTA RESOLUGAO

Francisco E. G. Guimardes, Marcello R. B. Andreeta, Frederico Dias Nunes, Anténio
Carlos Hernandes
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais
Instituto de Fisica de Sao Carlos — USP

Palavras-Chave: Otica de campo préximo, pontas dticas, "laser heated growth”

O velho sonho de se obter informagao do mundo submicroscépio por meio de luz de determinada freqiiencia
tornou-se realidade nesta década através da ética de campo préximo. Isto sé foi possivel devido ao avanco
da tecnologia de produgdo de pontas de provas ultra finas a base de fibras ¢ticas acopladas a um microscopio
de varredura do tipo tunelamento (STM). Estes novos microscépios Gtices de campo préximo por varredura
(SNOM) possibilitam imagem, espectroscopia de alta resolugio (A/100) e modificacio de superficie com
comprimentos de ondas no visivel. Visando ampliar os limites de aplicagio do SNOM, este trabalho propoe
0 uso de um novo tipo de ponta de prova a base de materiais cristalinos anisotrépicos, tais como o LiVbO5.
Com estas novas fibras temos a possibilidade de (a) utilizar um método alternativo nao-6tico de controle da
distincia entre a ponta de prova e a amostra por meio da detecgao piezoelétrica da interagao entre as duas
partes, (b) evitar despolarizagao parcial da luz nas pontas, permitindo um melhor contraste de polariza¢do na
detecgdo e formacio de imagem e (c) detectar eletro-oticamente gradientes de campos elétricos superficiais.
Um ontro tipo de aplicagio destas pontas eletro-6ticas seria no campo de processos 6ticos fundamentais
envolvendo o conceito de campo préximo. Dentre as miltiplas aplica¢des, temos a inten¢do de extender
nossos estudos a oOtica nao linear de campo préximo. As pontas de prova monocristalinas de LiNbQ; estio
sendo preparadas pela técnica "Laser Heated Pedestal Growth”. Neste estagio do trabalho apresentaremos
os primeiros resultados envolvendo os parametros de controle da morfologia na preparacao, otimiza¢ao e
caracterizagao dtica e estrutural das pontas.

ROTEADOR E INCORPORADOR DE MULTIPLAS PORTADORAS
PARA REDES OPTICAS PASSIVAS

S. Celaschi, J.T. Jesus
CPqD-TELEBRAS. 13.088-061 - Campinas - SP

G. Nykolak
L.ucent Technologics, Bell Labs Innovations
600 Mountain Ave, Murray Hill, N.J. 07974
Palavras-Chave: Rede WDM, roteador 6ptico, comunicagdes Gpticas

De modo a cxplorar mais efetivamente a banda em torno de 1550 nm oferecida por uma rede de comunicagdes
contendo miiltiplas portadoras 6pticas (rede WDM), torna-se necessdrio adicionar (multiplexar) seletiva e localmente
informagdo nas diversas portadoras 6pticas propagadas, e remover (demultiplexar) esta mesma informagio nos locais
desejados. Dispositivos épticos capazes de realizar estas fungdes sem causar interferéncia entre as portadoras szo
considerados atualmente componentes fundamentais para a implementagao das redes WDM devido a sua capacidade
de reutilizagdo das freqii€éncias épticas. Estes dispositivos sdo conhecidos como ADMs (“Add Dropp Multiplexers) e
tém sido construidos utilizando dispositivos Opticos de tecnotogias diversificadas ¢ caras. As portadores a serem
retiradas em um determinado ponto de acesso devem possuir uma alta razio de rejeigdio de modo a permitir a
reutilizag@o do mesmo comprimento de onda para o transporte de novo fluxo de informagio. Este trabalho descreve a
concepgdo e implementagio de um ADM para miiltiplos comprimentos de onda onde a multiplexagio/demultiplexagio
ocorre sem 0 uso de elementos dpticos discretos ou dispositivos integrados sobre substratos planares. Tal roteador
totalmente fabricado em fibra (reserva de patente solicitada) pode ser usado em cada né de uma rede de miltplas
portadoras onde as fungbes de ADM sio requeridas. Adicionalmente, tais dispositivos sido intrinsccamente estdveis ¢
de baixo custo de fabricagio.

63




CONVERSAO ASCENDENTE DE ENERGIA DO INFRAVERMELHO PARA O AZUL
EM FIBRAS SILICATAS DPOPADAS COM P**

L. H. Acioli, A. S. L. Gomes, Cid B. de Aratjo
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Pemambuco

C. N. Ironside
Department of Electronics and Electrical Engineering, University of Glasgow

Palavras-Chave: fibras opticas, terras raras, conversio ascendente de energia

Neste trabalho esiudamos um novo processo de conversdo ascendente de frequéncia por transferéncia de energia
entre pares de ions de Pr** dentro de uma fibra éptica de vidro silicato. Utilizamos um tnico feixe de bombeamento
no infravermetho préximo (1.064 um) proveniente de um laser de Nd:YAG (ML ou QSML). Realizamos medidas
1anto no dominio temporal quanto no dominio espectral.

Observamos uma emiss3o em = 475 nm da transi¢o do estado *P, para o estado fundamental *H, O
comportamento desta emissdo com a poténcia dec bombeamento foi determinada experimentalmente, obtendo uma
dependéncia quadritica. Também foram observadas as transigdes *P,—°F, (650 nm) ¢ 'D;—°H, (620 nm). Foram
estudados os comportamentos temporais das emissdes em 620 nm e 475 nm, tendo sido medidos tempos de
decaimento de =~ 170 ps e 300 ps, respectivamente. O primeiro ¢ compativel com o tempo de vida de 'D,, enquanto o
segundo ¢ muito superior ao tempo de vida do estado *P,. Mudangas drasticas na dinimica foram observadas quando
a intensidade do laser ¢ superior a uma certa intensidade critica, L, sugerindo que emisso estimulada ¢std presente.
Também foram realizadas medidas usando ambos os feixes infravermelho € o segundo harménico do laser de
Nd:YAG. Apresentamos um modelo para descrever os resultados obtidos em termos de um processo de absorgdo de
dois fétons, seguido de um processo de transferéncia de energia entre pares de ions de Pr'*. O processo proposto pode
ser resumido da seguinte maneira: 2hv + *H, +*H, - 'D, + 'G, = 'D, + °F; + fonons — *H, + P, + fonons.

POLARIZACAO DE FIBRAS OPTICAS, TECNICA DE PREPARACAO E
CARACTERIZACAO

F.C.Garcia', E.N.Hering', L.C.G.Valente',W.Margulis', F.Laurell? K. Kleveby’, B.Lesche’,
1.C.8.Carvalho'
'Departamenio de Fisica, Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro-RJ; *Fysik I, Royal
Institute of Technology, Stockholm, §10044; *Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio de
Janeiro-RJ; *Instituto de Fisica, Universidade Estadual do Rio de Janeiro-RJ

Palavras-Chave: polarizagdo, vidros, optica n3o linear, fibras opticas

E possivel obter campos elétricos permanentes em vidros (polarizagio) através da aplicagdo de campos elétricos
intensos a temperaluras de aproximadamenic 300 °C e posterior resfriamenio na presenga do campo extemno.
Recentemente a observaglo de nao linearidades em vidros nestas condigbes, com x’ comparavel ao observado em
cristais de LiNbQ;, vem atraindo alengdo especial na busca do controle destes efeitos e as possibilidades de aplicagao
em dispositives. Por permitirem longos comprimentos de inicragao com baixas perdas, as fibras opticas sA0 um meio
ideal para observagio de efeito no lineares em vidros, mesmo em condigbes normais. A possibilidade de se obterem
fibras com propriedades no lineares reforgadas €, por tanto, de grande interesse. Ja foi reportado na literatura a
criaglo de x' em fibras até duas ordens de grandeza superior ao obtido por lécnicas puramente Gpticas. Neste trabalho
apresenlamos as técnicas envolvidas na polarizaglo de fibras, incluindo 2 preparagio das amostras ¢ métodos de
caracierizagho. A principal dificuldade 20 s¢ Icnlar polarizar uma fibra dplica € a pequena penetragdo do efeito,
lipicamente tem sido observado profundidades infcriores a 10 pum. Isto obriga que se preparem amostras de forma a
garanlir que a regifo de guiamento esteja muilo proximo da superficie. As trés possibilidades analisadas s2o o uso de
fibras D e o uso de fibras convencionais submetidas a polimento mecanico ou alague quimico. Para prevenir a ruptura
de fibra com a aplicagao de grandes campos ¢létricos, utiliza-se um vidro com aproximadamente | mm de espessura
em série com a fibra, com o arranjo imerso em dleo. O anodo, com o qual a fibra fica em contato. é confeccionado a
partir de 13mina de silicio para garantir uma boa planicidade. Durante a preparagio é possivel momitorar
continuamente o efeito induzido através da bimrefringéncia causada pelo proprio campo de polarizagho.
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ENLACE DE RECIRCULACAO PARA SISTEMAS DE C()MUNICACOES OPTICAS
DE ALTAS TAXAS E LONGAS DISTANCIAS

H.L.Fragnito e C.Mazzali
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - Unicamp - SP

Palavras-Chave: fibras Opticas, comunicagdes opticas, solitons

Apresentamos a implementago experimental de um enlace de recirculagdo de fibras opticas voltado para o
estudo do desempenho de dispositivos e sistemas de comunicagdes 6pticas em altas taxas e longas disténcias.

Nos iltimos anos o campo de pesquisas em comunicagdes épticas vém sofrendo uma sensivel mudanga,
onde a caracterizagdo individual de dispositivos perdev espago se comparada com a andlise de ‘sistemas ¢
configuragdes como um todo. Técnicas de compensaco de dispersdo, propagacgdo solitdnica, sistemas WDM, etc.
possibilitam uma considerdvel sobrevida dos sistemas instalados ¢ permitem uma sensivel elevagldo da capacidade
dos novos sistemas sem a necessidade de uma equivalente melhora nos dispositivos.

O enlace aqui apresentado ¢ formado basicamente por duas secgdes de 25 km de fibras DS (Dispersion
Shifted), € uma sec¢io de fibra convencional, sendo que a utilizagio de cada uma destas secgdes pode ser controlada
em tempo real durante a propagacho do sinal sob andlise, através de um acoplador direcional eletro-Optico em
configuragio Y. Este esquema permite uma grande flexibilidade do enlace, e a inclusfio de dispositivos auxiliares
como controladores de polarizaglo, filtros, amplificadores 6pticos, moduladores, acopladores ¢ até absorvedores
saturdveis, permitem a utilizagio do enlace como uma eficiente bancada de simulagies de sistemas, possibilitando
por exemplo, o estudo dos efeitos gerados pela ASE (amplified spontaneous emission) ¢ pela saturagiio do ganho dos
amplificadores Gpticos.

Apresentamos como primeiros resultados obtidos com o enlace, a propagaciio linear por mais de 400 km
com amplificaglio optica do sinal a cada 25 km, ¢ uma configuragio onde encontram-se acoplados © enlace ¢ um
laser em anel de fibra dopada com é&bio, cuja operagio conjunta desempenha o papel de uma memdéria éptica com
capacidade superior a 600 kbits.

(CAPES, CNPq, CPqD Telebras, FAPESP, FINEP, PADCT)
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AVALIACAO DA TECNICA DE DETERMINACAO DE ESTRUTURAS SECUNDARIAS
DE PROTEINAS POR METODOS DE AUMENTO DE RESOLUCAO.

Rubens Bernardes Filho'? , Lucimara A. Forato', José Dalton da C. Pesséa’, Luiz A. Colnago'”

1. EMBRAPA/CNPDIA, C. P. 741; 13560-970, Sdo Carlos, SP.
2.1QSC-USP, Instituto de Quimica de S3o Carlos, SP.

Palavras-Chave: estrutura de proteinas, aumento de resolugio, espectroscopia infra-vermelho

Apesar de bem conhecida a sensibilidade das bandas de infra-vermelho (1V) as estruturas secundanas de
proteinas (ESP) sua quantificagio apartir do espectro ndo ¢ trivial e apresenta vdrios problemas priticos e
conceituais. Um desses problemas € a grande sobreposido dos sinais de IV na banda de amida I entre 1600 e 1700
cm’! que é a mais usada nestes estudos.

Uma solu¢do encontrada foi usar técnicas para aumentar a resolugdo do sinal e conseqientemente aumentar a
separagdo entre as linhas. Para este fim tém sido usadas: derivadas, deconvolugdo de Fourter e fitting do sinal
original ou deconvoluido. Como a validade destas 1écnicas na quantificacdo tem sido questionada por varios autores,
fizemos uma avaliacio de cada uma dessas técnica. Elas foram aplicadas a cspeciros simulados, uma vez que 0s
espectros reais podem estar distorcidos devido a: ruido, inlerferéncia de solventes, erros instrumentais e n3o se ler
com precisio os valores de altura, dreas, larguras de linhas e forma dos sinais. A conclusdo da avaliagdo dessas
técnicas é que as derivadas nio podem ser usadas na quantificagdo, como sugerida na literatura, uma vez que as
intensidades e 4reas sio altamente dependentes da forma e largura de linha dos componentes individuais do espectro.
S6 devem ser usadas qualitativamente. A deconvolu¢io de Fourier distorce menos o sinal que a derivada. No entanto
a 4rea e a intensidade também nio se correlacionam com o sinal original, quando as largura de linhas sdo diferentes.
O fitting do sinal deconvoluido usando como pardmetros dc entrada o nimero ¢ posiciio dos picos, fornecidos pela
scgunda derivada, apresentou resultado superior a derivada e deconvolugdo isoladamente. No cntanto, esta técnica
est sujeita a influéncia do operador na escolha de pardmetros empiricos que podem ocasionar “overconvolution” do
sinal. O methor resultado foi obtido através do filing do sinal original.

(EMBRAPA)

ESTRUTURAS DE ABZ-PEPTIDEQS EM INTERFACE AGUA-LIPIDIO
Rozane Turchiello!, Maria Teresa Lamy-Frewnd!, Luis Juliano® ¢ Amando Siuiti lto?
{.Instituto de Fisica da Universidade de Sao Panlo. 2.Escola Panlista de Medicina

Palavras chave: peptideos, fluorescéncia, lipidios.

O éicido amino-benzodico ¢ um cromoéforo que wilizamos para monitorar propricdades csiruturais de
peplideos. Em meio aquoso aprescnta um maximo de absorgdo em 310 nm. com midximo de emissio
fluorescente em 396 nm. Embora o cfeito de solvente scja pequeno na absorgdo. a emissdo fluorescente
apresenta significativo deslocamento para 0 azul ¢cm meios apolares: observamos deslocamenios de 5, 6, 9
¢ 12 nm para 0 Abz em benzeno. tolucno. clanol e ciclohcxano, respeclivamente. Examinamos a
fluorcscéncia do Abz ligado ao terminal amino de peptideos da familia das bradicininas. hormonios
biologicamentc ativos em processos relacionados a conrole de pressio ¢ inflamagdes. Um conjunto de scic
peplidcos dessa familia aprescntou espectros similares no que diz respeito a forma de linha ¢ 3 posigdo
especiral. Em cinco deles a inlensidade de fluorescéncia foi drasticamente reduzida devido  presenca da
molécula de elilenodiaminodinitrofenil (EDDNP) ligada a0 terminal carboxila. que age como accitador em
processo de transferéncia de encrgia. suprimindo a fluorescéncia doABZ. Examinamos os peplideos em
presenga de vesiculas de palmitoilolcoil fosfasidilserina (POPS). Em excesso de POPS. verificamos
alteragdes nas posigdes cspectrais, nas intensidades e nas anisotropias dos peptideos. Os deslocamentos
espectrais variaram de 2.4 nm até 9.0 nin. As anisotropias silnaram-se cnire 0,081 ¢ 0.281, sempre acima
dos valores corrcspondentes em meio aquoso, inferiores a (0.040. Nos peptideos sem EDDNP 4 imiensidade
da fluorescéncia aumentou em prescnga das vesicufas, indicando inser¢io do ABZ na bicamada. Dois
fragmentos coin 6 aminoicidos, na maioria polares, tiveram as menores variagdes espectrais. Finalmente.
os tres peptideos 1aiores apresentaram diminuigio na intensidade de fuorescéncia, cim aparente
contradigiio com 0s dados de posigiio espectral ¢ anisoiropia que sugerem penctragio na bicamada. Essa
diminuicdio. porém, podc ser interprctada como resultante de mudangas esiruturais nesses peptideos, tal
que as distancias cnire as suas extremidades diminuirain.

(FAPESP.CNPq. FINEP)
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SURFACTANT/POLYMER COMPLEXES OF NON-IONIC SURFACTANTS AND NEUTRAL
POLYMERS STUDIED BY DYNAMIC LIGHT SCATTERING

Eloi Feitosa, Wyn Brown*and Per Hansion“
.Dept. of Physics, IBILCE/UNESP, Sdo José do Rio Preto, SP, Brazil; " Institute of Physical Chemistry,
University of Uppsala, Sweden.

Here we show result of dynamic light scattering that provide cvidences of complex formation between
the well known micelle-forming non-ionic surfactant pentaethylencglycol mono n-dodecylether (C12E5)
and neutral water-soluble polymer poly(ethylenc oxide) (PEO, MW=6X105). The behavior of the
PEQ/C,,E;s complex is described under changes in concentrations of the individual components at 20°C.
One or two modes of the relaxation time distributions, obtained from the Inverse Laplace Transform
(ILT) of the measured intensity correlation function, are observed depending on the concentrations of the
components or temperature, suggesting the presence of PEQ/C;Es complexes alone or co-existing with
free micelles in solution. At low concentrations of one or both the components there are only complexes
in solution (single-modal distribution); above a certain concentration of polymer or surfactant, free
micelies appear owing to saturation effects, with the complex (slow) mode being dominant. It is shown
that the micellar clusters are formed within the PEQ coil leading to a progressive swelling of the later for
steric reasons. The dimensions of the PEQ/C;;Es complex increase with increasing surfactant
concentration to a value of Ry = 94nm at 3.5 wt% of C3Es. The Ry of pure PEQ coil and C2E;s micelles
are, respectively, 26nm and 12nm. Fluorescence quenching measurements show that the average
aggregation number of Cy;E; micelles increases significantly on addition of PEQ. The temperature of
clouding point (at which the solution clouds) is substantially lower than that for C);Ey in water and is
strongly dependent on the PEQ concentration.

Kye words: Neutral polymer, non-ionic surfactant, polymer/surfactant complex.

Acknowledgment: CNPq, NUTEK, TFR.

Equacgao de “Linkage” entre a liga¢do diferencial de prétons e dgua no
enovelamento de citocromo-c¢ induzido por sorbitol

Alexandre Cesar Dourado Neves, Jodo Ruggiero Neto, Marcio Francisco Colombo

Departamento de Fisica, Laboratdrio de Biofisica Molecular, Instituto de Biociéncias, Letras ¢ Ciéncias Exatas
UNESP-Campus de Sdo José do Rio Preto-SP

E-mail: macgivei@ibilce.uncsp.br

Palavras: citocromo-c, cstado intermedidrio, SVD.

Dados espcctroscopicos de absorgdo optica na regido do visivel do processo desnaturagio do
citocromo-c induzido por pH, em dgua € em concentragdes variadas de sorbitol sdo aprescntados e analizados
com a lécnica computacional de decomposi¢do de valor singular (SVD) e ajuste ndo-linear de modelo de
desnaturagdo envolvendo um estado intermediario. Os parimetros relevantes para a descrigio do processo de
desnaturagdo, K;, n;, K; ¢ ny, isto €, as constanics de cquilibrio entre os estados e o numero de protons
ligados que induzem as transigdes s3o determinados. Estes parimetros permitivam a construgdo das curvas de
distribui¢do das espécies conformacionais nativa (N), intermediania (1) e desnaturada (D) em fungio do pH ¢
da concentragio de sorbitol. Ademais, foi possivel correlacionar os valores de pHgge, para a transi¢io N=>1 ¢
0 pHsoe, para a transigdo I=>D, sendo estes os valores de pH onde metade da transigdo entre os cstados N=>1
¢ |=>D ocormrem, respectivamente, com o potencial quimico da dgua. A dependéncia ¢ linear encontrada cntre
estas varidveis, ¢ ¢ analizada em termos de uma equagéio de "linkage” entre a ligagdo diferencial de protons ¢
moléculas de dgua a proteina. Desta relagdo foram determinadas que a cada préton ligado a0 citocromo-¢ no
processo de desenovelamento, cerca de 20 moléeulas de dgua ligam-se a proteina. Dado que da analise da
dependéncia das constantes de cquilibrio de desnaturagdo do estado N ¢ D envolve cerca de 6 prétons, deduz-
se que cerca de 180 moléculas de dgua ligam-se ao estado desnaturado em relagio ao estado nativo.

Apoio Financeiro: Fapesp, CNPq
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APLICACAO DA CELULA FOTOACUSTICA ABERTA (OPC) NA OBTENCAO DE
CURVAS DE ATIVIDADE FOTOSSINTETICA

Antonio Carlos Pereira
Departamento de Fisica-Centro Tecnol6gico-UFMA
Paulo Roxa Barja, Antonio Manoel Mansanares e Fdson Corréa da Silva
Instituto de Fisica Gieb Wataghin- UNICAMP

Palavras-Chave: fotoacistica, atividade fotossintética, vegetais

Nos altimos anos a OPC 1em sido bastante utilizada em estudos de fotossintese inr vivo e in situ, por ser uma técnica
sensivel € ndo invasiva. Esta técnica permite 0 acompanhamento de processos fisiolégicos de vegetais em diversas
ctapas de crescimento. Neste trabalho monitoramos a atividade fotossintética de trés espécies de eucalipto (urophylia,
grandis e urograndis) e do feijoeiro. O sinal fotoacustico obtido de folhas vegetais, apos absorgio de luz modulada, ¢
a soma vetorial de duas contribui¢des principais: fotobarica e fototérmica. A contribuigdo folobarica é devida a
liberaclio de oxigénio resultante das reagdes fotoquimicas; a fototérmica é produzida por processos de desexcitagiio
ndc radiativa das moléculas. Ambas as contribuigBes geram ondas de pressdo detectadas por um microfone.
Transientes s3o oblidos para diferentes intensidades de luz de excitagdo, através dos efeitos positivo e negativo. O
efeito positivo ¢ observado em frequéncias de modulagio acima de 200Hz, quando se aciona luz branca continua de
alta intensidade (em tomo de 250W/m”) para saturar os centros de reagio da fotossintese, O efeito negativo, obtido
em baixas frequéncias de modulagio (usualmente 17Hz) quando se incide luz adicional saturante, separa a
contribuicdo fotobérica da fototérmica. Os dados obtides permitem construir as curvas de atividade fotossintética e do
sinal térmico em funglio da intensidade tuminosa incidente. Apresentamos dados obtidos em trés espécies de eucalipto
e plantas de feijdo. Utilizamos cinco plantas de cada espécie de eucalipto, nas quais efetuamos medicdes de efeitos
positivo e negativo, submetendo-as a intensidades luminosas entre 6 e 19W/m’. Os dados da atividade fotossintética
do eucalipto sugerem uma discrimina¢@io entre as espécies estudadas. A curva de atividade fotossintética obtida com
amostras de feijio, em intensidades de luz modulada entre 6 ¢ 64W/m®, mostra que O processo de saturaglo
fotossintética desta espécie evidencia-se a partir de 45W/m’.

ESTUDOS CONFORMACIONAIS DO DOMINIO-ANCORA DA PROTpiNA
NEF DE HIV-1 POR NMR BIDIMENSIONAL DE ALTA RESOLUCAO

C.E. Munte, M. Geyer, J. Schorr, R. Kellner*, H.R. Kalbitzer
Max-Planck Institut fiir Medizinische Forschung - Heidelberg - Germany
*Universitit Mainz - Mainz - Germany

Palavras-Chave: HIV-1 nef , NMR, determinagéo estrutural

Nef ¢ uma proteina regulatéria do virus da imunodeficiéncia humana (HIV), essencial 3
sobrevivéncia do virus in vive porém ndo in vitro. Por essa razio Nef representa um possivel alvo
terapéutico: pode ser o responsavel pelo escape do virus ao sistema imunol6gico. Clivagem in vivo da
proteina por protease viral leva a dois fragmentos: o dominio-dncora (2-56) € o bem e_novelado
dominio-central (57-206). Estudos por NMR multidimensional de alta resolucao foram realizados no
dominio-dncora, objetivando a determinagio da estrutura tridimensional do peptideo, em so.lugao e
pH fisiolégicos. Foram identificados os sistemas de spins correspondentes aos amino4cidos na
seqliéncia e seus respectivos deslocamentos quimicos. Quantificagdo dos NOEs e constantes de
acoplamento J foi utilizada para obtengdo de distincias interprotdnicas e ingulos torcionais ¢, usadqs
como restrigdes em programas de dindmica molecular (X-PLOR3.1). Os resultados levam a concluir
que o dominio-ancora consiste de um peptideo praticamente sem estrutura tercidria, 0 que ¢ coerente
com a hipotese de que esse domfnio tenha como fung2o a fixagio da proteina 2 membrana.
Compara¢des com espectros da proteina Nef completa garantem a identidade entre as conformagdes
do dominio-dncora antes e apds a clivagem.
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DISTANCE DEPENDENCE OF PHOTOINDUCED ELECTRON TRANSFER IN
METALLOPORPHYRIN DIMERS

CF. Portela”, J. Brunckova', J.L. Richards', B. Schollhorn”
Y. lamamoto®, D. Magde®, T.G. Traylor’, and C.L. Perrin’
"University of California at San Diego, Department of Chemistry and Biochemistry,
9500 Gilman Drive, La Jolla, CA 92093-0506, Universidade Federal de Pernambuco,
Recife, Brazil, “Universidade de S3o Paulo, Ribeirdo Preto. Brazil

Key Words: electron transfer, porphyrin, fluorescence

In order 10 study the dynamics and mechanism of intramolecular photoinduced electron transfer (PET) reactions, a

series of (Znll-Felll) meso-tetraarylmetalloporphyrin dimers were synthesized and the kinetics of their PET
reactivity were measured. Molecular building blocks were prepared by selective aromalic nucleophilic substitution
of the fluorine atom of tetraarylporphyrins containing a single meso-pentafluoropheny! group. This synthetic
approach enables to make various systematic modifications such as type and length of spacer, metal center, .and
redox poiential difference between donor and acceptor. Symmetric dimers, made of two identical porphyrin rings
covalently linked with a rigid bridge, carry a zinc(Il) and an iron(l1l) as central metals. By using different rigid
bridges such as piperazine, bipiperidine, and piperazine-CgF4-CgF4-piperazine, the edge-to-edge distance between
porphyrins varied from 14.4, 18.6 to 27.3 A respectively. The PET rate constants from the lowest excited singlet
state of the zinc porphyrin to the iron porphyrin(bis-imidazole) were measured in dichloromethane. Fluorescence
quenching showed that the electron transfer rate decreased by a factor of 165 when the distance increased by 13 A.
This slow exponential decay is indicative of a very weak attenuation of the electronic coupling with distance.

(FACEPE, N5F)

SISTEMA COMPACTO PARA MONITORAMENTO “IN VIVO” E “IN SITU” DA
FOTOSSINTESE ( CONSUMO DE CO, E EVOLUCAO DE 0, )

Marcos D. Silva, Luiz Carlos M. Miranda ¢ Luciano G. Oliveira
Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais - INPE
Laboratorto Associado de Sensores € Materiais - LAS
12201-970 Sao José dos Campos, SP, marcos(@las.inpe.br

Palavras-chave; Fotossintese, Fotorrespiragio, Fotoacistica

O monitoramento da fotossintese, biaseado nas medidas de consumo de CO; ¢ cvolugiio de 07 . ¢ de  fundamental
importdncia para os fisiologistas ¢ gencticistas dc vegelais, E a partir do cstudo da atividade fotossimética em
resposta 4 absorgfio de nutricnies ¢ polucntes, intensidade luminosa ¢ condigdes do ar ¢ temperaturi, que novas
variedades, fertilizantcs e pesticidas sdo avaliados. Neste traballio apreseniamos um sistema compacto para inedidas
simultéineas, “in vivo™ e “in situy” da cvolugdio de O, ¢ consumo de CO; duranic a fotossintese. O Analisador de CO,
se baseia na absorgdo do Infra-vermelho (4,26 pm). A cimara ativa, onde circula a mistura Ar + CO; a ser
consunida pelo vegelal durante a folossinlese, tem um orificio em sua parte superior, o qual é selado pela folha
vegetal em esiudo. A radiacio infra-vermelha. que atravessa a cdmara de gis, é detectada por sensores de radiagio
apos passar por filiros de inlerferéncia no comprimento de onda de absorgio do CO3 (4.26 um). Dessi maneira.
duranle a folossinlese, a quantidnde de CO; consumida da cdmara ativa ¢ medida pela vanagio na absorgio da
radiacdo infra-vermelha. O monitor de O consiste de wna célula foloacistica aberta acoplada sobre a folha do
vegetal em estudo. A iluminagdo DC, no pico de absorgiio da clorofila (690 nm) para a indugio dn fotossintese. é
transwmitida através de um cabo optico. que possui wm scgundo ramo, para iluminagio AC, responsivel pela geragio
do sinal fotoacustico. A produgio de O; duranic a fotossintese aumenta a pressio estitica no inlerior da cimara
fotoncistica, variando a sua sesposta proporcionalinentc a quantidade de O gerada.

FAPESP, PIBIC-CNPq
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DESENVOLVIMENTO DE UM TOMOGRAFO DE RMN DE 0,5 TESLA

Henrique Jota de Paula Freire, Rodrigo Villares Portugal,
Edson Luiz Gea Vidoto, Mateus José Martins e Hordcio Carlos Panepucci
Departamento de Fisica e Informatica - Instituto de Fisica de Sdo Carlos - USP

Palavras-Chave: imagem por ressonancia magnética, instrumentagio, informatica médica

Este projeto consiste no desenvolvimento. construgdo, instalagdo e operagdo hospitalar de um tomégrafo de 0.5 Tesla
que ¢ uma evolugdo de um sistema de baixo campo (0,05 Tesla) ja em funcionamento. A instalagio deste novo
tomégrafo em um hospital ¢ uma etapa fundamental para o aprimoramento do projeto devido a participagio do
usudrio final. A evolugdo para o sistema de 0,5 Testa envolve modifica¢des de hardware devido & nova freqiléncia
(21 MHz), e de software devido 4 nova plataforma computacional (IBM/PC-Windows). Os transdutores e o
hardware de controle foram especificados e projetados para realizarem detec¢do em fase-quadratura, significando
uma methora tedrica de 40% na relagdo sinal-ruido comparado com o sistema de deteg3o linear. Simulagdes
computacionais destes elementos sdo realizadas para obterem-se os pardmetros 6timos de construgdo dos mesmos.
Os programas de aquisi¢do e processamento de dados foram implementados num médulo VBX para o Visual Basic,
que testado no sistema atual mostrou uma diminui¢do de 32 para 4 segundos do tempo de processamento dos dados
até a visualizagdo das imagens. Os programas de controle do espectrometro estdo sendo adaptados para a nova
plataforma operacional. A interface grifica com o usudrio, que objeliva proporcionar um ambiente de facil operagio
do tomégrafo, é implementado A partir de um proiétipo especificado no modelo SADT e testado com usuarios finais.
Este utiliza o VBX de aquisic@io e processamento dos dados e coordena as chamadas aos programas de conirole do
espectrdmetro. O sistema de banco de dados para armazenamenlo e gerenciamento dos resultados do tomégrafo
segue 0 modelo relacional e foi especificado no modelo ER estendido. Além do banco de dados, sio desenvolvidos
os aplicativos, formuldrios de consulta e relatérios do sistema de gerenciamento de banco de dados. Qs diversos
médulos de sofiware sdo implementados em C++, Visual Basic e Access. Como resultado deste projeto, espera-se
um aumento da relagdo sinal-ruido, redugdo no lempo de processamento, melhoria da resolu¢io, menor custo e
maior facilidade de operagdo, coasulla aos resultados € manutengéo.

(FINEP, CNPq)

PROPRIEDADES DOS_]METRICAS DE HIDROXIAPATITAS SINTETICAS COM
COMPOSICAO SIMILAR A DOS TECIDOS CALCIFICADOS

Liana M. Oliveira * Maria de Fatima T. Gomes*** Vera Salim**, Neuman S. Resende**,
Ricardo Lopes*, Alexandre Malia Rossi***
* Programa de Engenharia Nuclear, COPPE/UFR]
** Programa de Engenharia Quimica, COPPE/UFR]J
*¥* Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
Palavras-Chave: dosimetria, hidroxiapatita, RPE

Radicais CO,* existentes como impurezas (2-4%) na fase mineral de ossos e dentes (hidroxiapatita, HAp) sdo
decompostos pelas radiagdes ionizantes em radicais O e CO,. Estes grupos possuem grande estabilidade 2
temperatura ambiente, sendo por isto, propostos como como indicadores de doses em acidentes radiolégicos e na
datagdo geol6gica. A delerminagdo da dose acumulada em amostras naturais €, entretanio, dificultada pelas variagdes
da concentragdo de CO;” e pela complexidade do espectro de Ressonancia Paramagnética Eletronica (RPE).

Neste trabalho sintetizou-se hidroxiapatitas (Cao(PO,)(OH),) dopadas com fons carbonatos em diferentes
concentragdes, e caracterizou-se o material sintetizado com Iécnicas 1ais como 2 Difragiio de Raios-X, Especiroscopia
do Infravermelho, TPD e anélise qufmica elementar. O malerial sintetizado foi irradiado em uma fonte de Co™ (taxa de
dose de 0.1093 Gy/min) e estudado por RPE. O espectro de RPE das amostras irradiadas indica a formagdo de
espécies CO, com simetria axial (g = 2.0025 e g = 1.9975) e ortorrémbica (g = 2.0032, g = 2.0018 e g = 1.9975),
situadas em sitios de OH ¢/ou PQ,” da HAp e com estabilidade comparével a dos radicais CO,” criados pela radiagdo
na HAp bioldgica. Irradiagdes com doses aditivas indicam que os sinais de RPE destas espécies nio saluram no
intervalo 1 - 4k Gy, podendo ser delectados em amostras irradiadas com doses inferiores a I Gy. Os resultados obtidos
sugerem que hidroxiapatitas sintéticas apresentam propriedades dosimétricas similares as dos tecidos calcificados,
podendo ser um material aliernativo para a dosimetria pessoal.

(CNPg)
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ELECTRON SPIN RESONANCE SPECTROSCOPY OF MAJOR INTRINSIC
PROTEINS OF LENS RECONSTITUTED IN LIPID VESICLES

G.ilza M.P. Prazeres,
Instituto de Biofisica-UFRJ and Departamento de Quimica-UFMA
Marilia P. Linhares,
Instituto de Fisica-UFRJ
and Paulo M. Bisch
Instituto de Biofisica-UFRJ

Falavras-Chaves:: ESR, reconstituted vesicle, lens proteins

Major intrinsic protein (MIP) is a 26-kDa protein expressed exclusively in the plasma membranes of
vertebrate lens fiber cells where it compnises over 60% of the membrane protein. Hydrophobicity plots
predicted that MIP is an integral membrane protein with cytoplasmic amino and carboxyl termini and six
bilayer-spanning domains. At least one of the membrane-spanning domain is amphipathic and can to
form a hydrophilic pore. MIP reconstituted inlo liposomes exhibits voltage-dependent channels
permeable 10 ions and small molecules. In planar lipid bilayers, MIP forms single channels of various
conductances (up 1o 3 nanosiemens) and a weak selecuvity for anions. We are investigaling MIP channels
of chicken lens incorporated into phospholipid vesicles using Electron Spin Resonance (ESR). The
methodology used is the following: I- isolation and punfication of MIP, 2- reconstitution of purified MIP
into phospholipid vesicles, 3- ESR spectroscopy of vesicles using nitroxides spin labels. We used fatty
acid nitroxide spin probes (doxil-stearic acid) incorporated in vesicle to monitor the lipid portion, and
nitroxide-containing maleimide derivative for the protein. The method gives information about structural
changes in lipid bilayer and the formation of lipid domains around the channel. The conformation
changes related with MIP biological activity is investigated using both changes on the lipid bilayer or
directly .

PREFERENTIAL BINDING OF TERTIARY AMINE AMPHIPATHIC DRUGS TO
NEGATIVELY CHARGED MEMBRANE LIPIDS

Sénia R. W. Louro, Celia B. Anteneodo, Eliane Wajnberg
Departamento de Fisica — PUC-RIO, Instituto de Biofisica — UFRJ,
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas — CBPF, RJ

Key-words: spin labels, biomembranes, chlorpromazine

A wide class of drugs possesses an amphipathic character, with aromatic rings in the hydrophobic region, and a
tertiary amine in-the polar head-group. Both polarity and ¢lectrostatic potential influence the ionization state of their
molecules (positively charged or ncutral). The acidic polar head-group of spin labeled stearic acids (SASL) also
presents icnization equilibrium. The ESR spectra of SASLs in membrane bilayers are sensitive to their ionization
state (neutral or negatively charged). In this work they are used to obtain information on the extent of influence of
ncgatively charged lipids on the inleraction of tertiary amine drugs with membranes. Chlorpromazine and dibucaine
in their positively charged form, with membrane binding constants differing by a factor of 8, were used to titrate
stearic acid spin labeled cgg lecithin liposomes. The ESR spectra were analyzed to obtain drug induced changes in
the dynamics and in the fonization state of the stearic acid. The concentrations of membrane bound drugs were
abtained spectrophoiometrically. The results show that the determinant factor of stearic acid ionization state is the
drug concentration in the membrane, and not in aquesus solutian. A value of the order of 10° M™' is estimated for
drug/stearic acid binding constant in the membrane. This indicates that the affinities of drug molecules for the
negatively charged lipids arc two orders of magnitude greater than those for uncharged lipids. Electrostatic surface
membrane potentials at stearic acid sites are calculated using the drug induced shift of the ionization constant.
Surface charge densities at stearic acid sites are estimated using the Poisson-Boltzmann approximation for the
potentials, They are ten times higher than those experimentally obtained, under the assumption of uniform surface
distribution of drug molecules. This also reveals the preferential distribution of drug molecules around stearic acid
sites.

(FINEP, MCT, CNPq)

71




STRUCTURAL PROPERTIES OF CHARGED LIPID DISPERSIONS

Karin A. Riske', Shirley Schreier’, Mario J. Politi? and M. Teresa Lamy-Freund!
'Instituto de Fisica and 2Instituto de Quimica, USP-SP

Key Words: DMPG, ESR, light scattering

The thermotropic behavior of negatively charged dimyristoylphosphatidylglycerol (DMPG)
dispersions in aqueous medium was studied by light scattering and electron spin resonance (ESR) of spin
labels incorporated in the lipid phase. The gel-liquid crystalline transition temperature could be well
monitored by ninety degree light scattering measurements at 280 am. A sharp decrease in light scanering
indicates the temperature of phase transition. This optical effect can be attributed to changes in the refractive
index of the suspensions due o a decrease on the bilayer density. The main transition temperature was found
10 be highly dependemt on the DMPG concentration and the sample ionic strength. However, a second
temperature transition was monitored by light scattering for DMPG dispersions at low ionic strength. For
temperatures above that second transition temperature the sample turned as turbid as it was at the gel state.
This effect was only partially explained by refractive index variations. That second transition was much
broader than the main lipid phase transition, and not completely reversible. Phospholipids and cholesterol
spin label derivatives, incorporated in the lipid phase, could only monitor the main structural transition,
snggesting that the second temperature transition, observed by light scattering, could be attributed to an
increase in the size and/or molecular weight of the DMPG vesicles and not to a bilayer structural change. This
was confirmed by the Zimm plot analysis of the light scattered at different angles.

(FAPESP, CNPq and FINEP)

ESTUDO DA DEPENDENCIA DE K, ,(0) CHONDROITIN-SULFATO/Ca*? E O GRAU
DE IONIZACAO EM DIFERENTES FORCAS IONICAS

Cecflia C. M. dos Santos"?, Marcelo A. Fossey', Joio Ruggiero Neto'
1- Departamento de Fisica, IBILCE/UNESP, Sdo José do Rio Preto, SP
2- Instituto Adolfo Lutz, Laboratdrio 1, So José do Rio Preto, SP

A ligagdo do fon Ca'* ao polissacarideo chondroitin-sulfato A (um copolimero alternado 4cido B-
glucuronico-[1—3]-N-acetil-B-galactosamina-4-sulfato-[1+4], CHS) ¢ investigada com
diferentes forgas i6nicas. S#o analisados dois graus de ionizagéio (o) diferentes do poliacido:
a~=1.0 e o =0.56. A interagdo do calcio com o polieletrolito é medida utilizando o indicador
metalocromico tetrametilmurexida (TMM) e o método espectrofotométrico utilizado é o de dois
comprimentos de onda (método da razio), sendo as medidas realizadas a temperatura de 25°C. Os
resultados, apresentados na forma de isotermas de Scatchard, indicam uma forte dependéncia
entre a constante de associagdo aparente K, (0) do calcio ao CHS com a forga idnica, tanto na
forma parcialmente ionizada (a;=0.6) quanto na forma totalmente ionizada do poliacido (a=1.0),
indicando que a interagdo ¢ principalmente de origem eletrostatica em ambos os casos. E também
analisado o numero de sitios de ligagdo.(n) ocupados pelo ligante (Cn+2), verificando-se que n
cresce com o aumento da forga idnica para a;=1.0, ¢ se mantem praticamente constante para
a;=0.6. Os dados experimentais sdo analisados usando os modelos tedricos de condensagio de
contraions ou modelo de Manning de duas variaveis (CC) e o modelo de cela, que envolve a
solugdo de equagdo de Poisson-Boltzmann (EPB).

Palavras-chave: polieletrélitos, polissacarideos, chondroitin-sulfato
Apoio Financeiro: Fapesp, CNPq ¢ Fundunesp
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DISTRIBUICAO ESTATISTICA E TAXAS DE COLISAO DE MOLECULAS
ADITIVAS EM LIQUIDOS COMPARTIMENTADOS (MICELAS DE SDS).

Antonio José da Costa Filho!, Otaciro Rangel Nascimento! e Barney L. Bales?

1-Departamento de Fisica ¢ Informética , IFSC, USP.
2- Department of Physics ans Astronomy, California State University at Northridge.
Palavras-Chave: Marcador de spin, micelas de SDS, taxas de colis3o.

Introduglio: Um aspecto importante de liquidos compartimentados é sua habilidade em concentrar
moléculas aditivas em volumes efetivamente pequenos, o que aumenta a taxa em que essas moléculas
encontram uma as outras. Em principio, a taxa de colisdo entre duas moléculas aditivas pode ser monitorada
através da medida de alguma quantidade que se altere durante a colisfo. Na préitica, como as colisbes sio
muito frequentes, uma técnica rdpida de medida é necessdria, e apenas duas 18m sido desenvoldidas:
“quenching” da fluorescéncia e relaxaglio de radicais livres estaveis estudada por RPE.
Materinis e Métodos: O modelo fisico empregado neste problema utiliza uma solugfo diluida de radical
nitréxido hidrofébico (indicador), na presen¢a ¢ auséncia de uma concentrag3o varidvel de moléculas
paramagnéticas (alargadores). Neste caso utiliza-se Cu”™. Medidas anteriores de RPE em banda X (9GHz)
desse tipo de sistema foram feitas por Bales ef al '. Neste trabalho sfio apresentadas as medidas de RPE
realizadas em banda L (1,3GHz) do sistema de micelas na presenga do radical nitréxido ¢ CuSO,.
Resultados e Conclusfio: As medidas em banda L possibilitam a determinag3o do parimetro hiperfino A,
com muais precisdo, j4 que o efeito do alargamento da linha pelo “g-shift” fica minimizado para esta
frequéncia de microonda. Os resultados experimentais concordam com a teoria apenas quando assume-se a
existéncia de repulslio eletrostatica entre fons Cu'" posicionados na mesma micela. Esta energia de repulsio e
a frequéncia de troca entre o radical nitréxido e 0 Cu” sio determinadas e comparadas com os da ref. [1],
corroborando ¢ evidenciando as suas conclusdes.
[1]) Bales,B.L;Stenland,C. J. Phys.Chem.,1995,99,15163.

(FAPESP,CNPq)

DNA AND PLPC CONCENTRATED SOLUTIONS:
A SAXS STUDY OF INTERACTING SYSTEMS
V. Castelletto, R. Itri and L.Q. Amaral, Instituto de Fisica, Universidade de Séo Paulo

Keywords: Concentrated Solutions - DNA-PLPC-SAXS

Results obtained by small angle X-Ray scattering (SAXS) in systems with interactions are presented,
with emphasis on information obtained from both the particle form factor P(q) and interference
function S(q). DNA solutions are studied' in the isotropic (I) phase in the semidilute regime until the
I-cholesteric phase transition. The interference peak position g, as a function of concentration fits an
universal curve with exponent 1/2 for an effective rod length L=340A . The form factor of the DNA
fragments is obtained from the less concentrated solution, where imterference effects are not present
in the measured range, and it is in good agreement with the B form of DNA. The interference curves
for the more concentrated solutions are experimentally derived by dividing the corrected SAXS
curve by the particle form factor. The Indirect Transformation Method in Reciprocal Space is used to
get the desmeared SAXS curve. Modeling of the interference peaks with Gaussian functions
compares well with recent theories for interparticle interactions on solutions of rodlike
polyelectrolytes. The peak broadening B expressed as BL in function of concentration also fits
universal curve with exponent 1/2. The fitting shows that the short-range order for rods in the
semidilute region has a correlation length slightly above first neighbors. In the case of
inhomogeneous globullar micelles as PLPC (palmitoyl lisophosphatidil choline) it is also possible to
obtain® the particle distance distribution function p(r) for lower concentrations. For higher
concentrations the SAXS curve is fitted to the smeared product P(q)S(q), with S(q) calculated in the
mean spherical approximation. The lipid system PLPC/water is an example of isotropic solution
leading to a cubic phase. Analysis of SAXS in terms of P(q) and S(q) show that the micelle form
remains stable and with small anisotropy. This is in contrast with detergent/water systems, where
there is micellar growth and the isotropic solution leads to an hexagonal phase.

I-V.Castelletto,R_Itri and L..Q. Amaral, Macromolecules 28, 8395 (1995). 2- R Itri and L.Q. Amaral,
J. Applied Cryst. 27, 20 (1994).3- R. Itri and L.Q. Amaral, Phys. Rev. E47, 2551 (1993).
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ESTUDO COMPARATIVO DA INFLUENCIA DO DECANOL E DA TETRACAINA EM
MICELAS DE SLS
Cildine Verénica Teixeira, Rosangela ltri e Lia Queiroz do Amaral
Departamento de Fisica Aplicada, Instituto de Fisica, Universidade de S3o Paulo
Palavras-chave: lauril sulfato de sddio, tetracaina, espalhamento de raios-X

Sistemas micetares formados por lauril sulfato de sédio (SLS)/agua/decanot vém sendo estudados e suas transigdes
de fascs comparadas com previsdes tebricas, porém cstas lidam apenas com sistemas binarios, nfo sendo capazes de
prever o comportamento induzido por um terceiro componente. J4 foi visto que a introdugdo de decanol ao sistema
SLS/4gua induz o crescimento micelar ¢ a0 mesmo lempo pode estar sendo responsivel por uma mudanga na
flexibitidade das micelas. Estudos comparativos estdo sendo feitos com o intuito de comparar os efeitos causados
pela adigdo do decanol com a agfio obtida pefa introdugdo de um outro componente ao mesmo sistema, no caso a
tetracafna (TTC). Os nossos estudos estdo sendo feilos através da técnica de espalhamento de raios-X a baixos
dngulos, complementada pela técnica fotogrifica de Laue, a qual indica que, 4s concentragdes estudadas (10%
SLS/agua - fragdo molar TTC/SLS= 0,01-0,20) as amostras estdo na fase isotropica. As curvas de espalhamento
foram analisadas através da modelagem do produto do fator de forma micelar pela fungdo de interferéncia. A estas
concentragdes, o pico da funcdo de interferéncia coincide com o zero do fator de forma, de modo gue a curva da
intensidade espalhada exibe apenas esta ultima fungio. A partir das curvas obtidas vemos que a introdugdo da
tetracaina est alterando 2 forma das micelas de SLS, o que pode ser verificado pelo alargamento do pico, o qual
representa o fator de forma micelar. Esse alargamento pode ser também verificado nas fotografias obtidas pelo
método de Laue, onde se observa um pico definido para a fase com fragdo molar TTC/SLS= 0,01 ¢ um pico largo ¢
quase difuso para concentragio maior de TTC (fragdo molar TTC/SLS= 0,20).

MOLECULAR REPLACEMENT AT ITS LIMITS?
THE STRUCTURE DETERMINATION OF T.cruzi g-GLYCERALDEHYDE-3-
PHOSPHATE DEHYDROGENASE, 12 MONOMERS IN THE ASYMMETRIC UNIT AND
41% DATA COMPLETENESS AT 3.5 A RESOLUTION

\Beatriz G. Guimardes ,"*Dulce H. F, Sowza, "Wanda D. P. Jesus and ‘Glaucius Oliva
1. Instituto de Fisica de Sdo Carlos, USP, Cx.P.369, 13560-970, Sao Carlos, SP,
2. Instituto de Quimica de Sdo Carlos, USP.

keywords: T. cnizi g-GAPDH, x-ray diffraction, AMoRe

Recent developments in the software tools available for the Molecular Replacement Technique (AMoRe, Navaza, 1994,
Acta Cryst. A50, 157-163) have dramatically improved the efficiency and speed of the calculations, making possible to
explore a very large mumber of potential solutions, even in the limits of partial search models and incompleteness of
diffraction data In the search for crystailization conditions of the trypanosomal enzyme gGAPDH, a crystal form was
obtained belonging to space group [4, with very large cell parameters a=b=307.93 A, c=119.82 A and diffracting to low
resolution (3.5 A). The crystal has 12 monomers per au., Vo= 3.035 A’ dahon” and 59.5% solvent. High sensitivity to
radiation and lack of isomorphism between different native crystals, resulted in severe limitations in data collection. Data
was measured using synchrotron radiation source at station BW6 at HASYLAB-DESY. From the seven crystals used, only
two could be merged after imtegration. Merging of the 35139 measured reflections resulted in 29097 independent
reflections (41% completeness), Rpep= 12.1%. The structure was solved with program package AMoRe, usmglhc
tetramer of 7.cruzi gGAPDH determined from another crystal form (space group P1, 2 tetramers per a.u., diffraction limit
2.8 A) as model. 250 peaks from the rotation function had to be included to find the correct solution, highlighting the
importance of assessing a large mumber of possible sohutions. The structure was refined to 3.5 A resohution using non
crystallographic symmetry.

(OMS, PADCT/SBIO , CNPq, FAPESP and FINEP)
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Refinement of Beta Lactoglobulin Structures.
Igor Polikarpov, Sharon Brownlow' and Lindsay Sawyer'.

LNLS- C.P. 6192-CEP 13081-970-Campinas
t Biochemistry Dept., University of Edinburgh, EH8 9XD, UK

Bovine beta lactoglobulin (BLG) is a small globular protein of the lipocalin family. When exposed to pH's in
the region 7 to 8, it undergoes a confomational change (termed the Tanford transition). At each side of the
transition, it crystallizes in a different lattice form. Lattice Y crystals arc grown in the region of the pH 7.8 and
lattice X crystals grow at pH’s below 6.9. The crystal structure of the BLG in a number of different crystal
forms has been solved. However, refinement of the structures has proved problematic.

We used data from a crystal of spacegroup Pl with the cell parameters a=37.8 A b=496 A =566 A
alpha=123.4° beta=97.3° gamma=103.7° and one ditmer per unit cell.

The structure has been re-solved with molecular replacement and refined using XPLOR to an R-factor of
19.4% ( free R-factor 24.8%) against all data between 8 to 1.8 A.

Another crystal form of the BLG (lattice Y) was successfully refined at the same time in an independant way.
This belongs to a spacegroup C222, with the cell parameters a=82.4 A b=55.4 A ¢=66.4 A and a monomer per
asymmetric unit. The model was refined with PROLSQ. The water molecules were inseried with use of ARP.
Current R-factor of the siructure against all the data between 14.0 A t0 2.03 A equals 18.3% (R-free=29.1%).
At present the model contains all 161 residues exept five residues at the C-terminus (residues 157-161). There
are 55 waters in the structure. :

Comparision of these two structures sheds some light on the nature of Tanford transition. The non-
crystallographic dimer of the low pH model (lattice X) can be superimposed with the crystallographic dimer of
the lattice Y by a rigid body rotation of oneof the monomer of the dimer by 11°. This brakes a number of
hydrogen bonds on the monomer-monomer interface and forces some of the carboxyl groups to be exposed to
the solvent.

CIRCULAR DICHROISM AND STRUCTURE PREDICTION OF 28 PLANT
STORAGE PROTEIN FROM BRAZIL NUT

l.l'.gnez Carac:elli ."?Norma Bianca S. Cretelli, and 'Wanda D. P. Jesus
1. Instituto de Fisica de 5_;50 Carlos, USP, Cx.P.369, 13560-970, Sio Carlos, SP;
2. Instituto de Quimica de Sdo Carlos, USP. ’

keywords: albumin 2S, circular dichroism, o-helical

Tht_: seed storage proteim of most dicotyledonous plants contain two major protein classes, globulins and albumins
w}u.ch are distinguished on basis of _solubﬂity. These proteins are expressed during seed development as precursors:
w.!hjch undergo co- and'post-tmnslalmnal modification prior to deposition in protein bodies. The albumins are a
dwer§e group of proteins, usually _soluble in water, with coefficients of approximately 2S and some are ri;;oir::
cysteine. The ;S sulp_hu.r-nch proteins from the Brazil nut (Bertholletia excelsa H.B.K.) are members of the water-
soluble aIbumm ﬁachgn of seed storage proteins hall-marked by their sedimentation coefficient of 2S and a variabl
large subunit each derived from a single polypeptide precursor by internal cleavage. The protein was punified usi ]
pltocedl_.ue described by Ampe ef al. (Eur. J. Biochem. 159, 596-604, 1986), with some modifications Cir::ﬂga:
?;h;‘o::um 'ES}:\D) muclasu.remems were done with water dissolved protein, using a Jasco J700 spectropolarjméter with a
oo The e results were analyzed by the Perczel and Fassman method (Perczel et al., Protein Eng. 4 (6), 669-679
) secondary structure prediction, based on the consensus of 8 methods and the independent prediction f
reverse tums, suggests the protein to be largely a-helical in nature, indicative of a bundle structure (Gangn er al Xg(

Reunifio Anual SBBq, 1991). our results, showing an a-heli i ]
v o o 19 » showing an a-helix content of about 87%, are in good agreement with the

(CNPq, FAPESP and FINEP)
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LIPID FLUIDITY OF ENVELOPE AND INTERCELLULAR MEMBRANES OF
STRATUM CORNEUM

Antonio Alonso', Nilce Correa Meirelles? and Marcel Tabak’

'Instituto de Fisica “Gleb Wataghin” e ’Instituto de Biologia, Universidade de Campinas e
*Instituto de Quimica de S#o Carlos, Universidade de S3o Paulo, SP.

Palavras chaves: stratum corneum, EPR, spin label

The stratum comneum (SC), the uppermost skin layer, is major barrier 10 body water loss and influx of external
substances. This vital property of SC is almost entirely attributable to the interceliular lipids. We have extracted
the lipids of intercellular membranes of SC with chloroform/methanol mixtures, which accounted for about 15%
of the dry weight of SC. The spin label electron paramagnetic resonance (EPR) was used (o monitor the
molecular dynamics of lipids and their thermotropic behavior in vesicle preparations, intact SC and extracted
residues of SC (containing covalently bound lipids - comeocyte envelope). Comparing the fluidity in these three
samples it is seen that the vesicles are more fluid and the envelope membrane are less fluid than the intact SC
membranes. The rotational comrelation time of the probe l6-doxylstearic acid reveled a membrane phase
transition at about 54°C for the three systems. For vesicles and intact SC the calculated activation energies for
rotational diffusion of 16-doxylstearic acid changed of about 7.5 Kcal/mol, a1 temperatures below 54°C, to about
9.5 Kcal/mot in temperature range of 54-90°C. The activation energy for the lipid bilayer of coneocyte envelope
changed of about 9.5 Kcal/mol below the phase transition to about 4.7 Kcal/mol above the transition. Qur results
give a better characietization of the fluidity of SC, the main parameter involved in the mechanism that controt
the permeability of different compounds through skin.
(Support: CNP,)

PROPRIEDADES FiSICO-QUIMICAS DE VESICULAS
DE DODAB SONICADAS A BANHO

Benatti. CR * e Miola, L.**
* Depto. de Fisica, ** Depto. de Quimica e Geociéncias
IBILCE - UNESP - S. J. do Rio Preto / SP

Palavras-Chave: vesiculas, viscosidade, condutividade e absortividade

A estruttura de bicamada lipidica, tipica de membranas biologicas, pode ser obtida utilizando apenas
moléculas anfifilicas naturais ou sintéticas, gragas a natureza hidrofébica das mesmas. O agregado
formado pela hidratagio de anfifilicos (i6nicos ou nio-i6nicos) com duas cadeias, em geral forma
vesiculas com caracteristica que dependem do método de preparagio. Utilizamos sonicagéo a banho
para o preparo de vesiculas unilamelares de Brometo de Dioctadecildimetilamonio (DODAB), as
quais, apos preparadas foram estudadas através da aplicago de varias técnicas como: absortividade,
condutividade e viscosidade, que puderam forneceralgumas propriedades fisico-quimicas dessas
moléculas. Os estudos das vesiculas foram, na maioria das vezes, feitos em comparagio com suas
solugdes ndo sonicadas. Através do grafico da absortividade verificamos que com o tempo de
sonicagdo os anfifilicos se rearranjam em diferentes estruturas sob efeito das ondas de ultrasson. A
condutividade apresentou-se maior para a solugdo sonicada do que para a ndo sonicada, mostrando
que a solugdo sonicada apresenta-se provavelmente de forma esférica. Resultados que foram melhor
entendidos apos experimentos de viscosidade. Através destas variadas técnicas, podemos afirmar
que as estruturas das vesiculas nas solugSes sonicadas a banho e ndo sonicadas é provavelmente de
bicamada unilamelar diferindo apenas no tamanho e geometria.

Apoio: FAPESP

76




ESTUDO COMPARADO DE FIBRAS MUSCULARES

ATRAVES DE RMN IN VIVO DE *P E HISTOLOGIA
Ana Carolina de Mattos Zeril, Maria do Rosdrio Zucchil, Tito José Bonagamba!, Tania de Fdtima

Salvini2, Hordcio Panepuccil, Edson Luiz Gea Vidoto!, Alberto Tanmis!, Cldudio César Morini2.
'Instituto de Fisica de Sao Carlos, Universidade de So Paulo, Caixa Postal 369, CEP 13560-970, Sio
Carlos, SP. *Departamento de Fisioterapia e Terapia Ocupacional,Universidade Federal de S3o
Carlos,Cx. P. 676, Sao Carlos,CEP 13565-905, SP.

Palavras Chave: ressonincia magnética in vivo de *'P, lesdo muscular, miisculo esquelético.
Sinais de lesfo muscular aparecem nos musculos esqueléticos de camundongos submetidos a exercicios fisicos
extenuantes. Neste trabalho monitoramos a relagfio entre as mudangas no metabolismo de fésforo em diferentes periodos
apds o exercicio, utilizando espectroscopia por ressonincia magnética nuclear in vivo (RMNiv) de *'P, e a incidéncia de
lesfio nas fibras musculares utilizando anélise histolégica. Camundongos foram exercitados em uma esteira com velocidade
de 14m/min em dois periodos de 3 horas com um intervalo de 30 minutos entre eles. Os masculos do membro posterior
direito foram analisados 0.5, 3, 5, 8 e 15 dias ap6s o exercicio. Os espectros de RMNiv mostram a concentragio relativa
dos diferentes metabdlitos fosforados. A analise dos espectros de RMNiv em fungfo do tempo apés o exercicio mostram
mudancas nestas concentragdes, principalmente na linha correspondente ao fésforo inorgénico (Pi), que apreseniou um
méximo entre 3 ¢ 5 dias. Apés a andlise por RMNiv, os animais foram sacrificados e os musculos sofeus retirados para a
andlise histolégica. Esta andlise consistiu na determinagfio da porcentagem de fibras lesadas, que mostrou uma alteragdo
em fungfio do tempo apds o exercicio fisico, apresentando também um méximo entre 3 ¢ 5 dias. Esta excelente correlagio
entre os resultados de RMNiv e andlise histolégica em todos os periodos apés o exercicio, indica que a RMNiv de *'P pode
ser empregada para o estudo in vivo da recuperacfio de lesBes musculares apds exercicio intenso. Além da atividade fisica,
outros fatores tais como os horménios tiroideanos, tém papel essencial na regulagdio dos misculos esqueléticos. No
hipertiroidismo hd aumento do nimero de fibras de contrag¢do répida e no hipotiroidismo ha aumento de fibras de contraco
lenta. Nos dois casos ocorrem alteragdes morfologicas e metabélicas, embora as possiveis correlagdes entre essas alteragdes
¢ 0 processo de transformagio das fibras no estejam ainda devidamente esclarecidas por RMNiv.
{CNPq, FAPESP)

AGGREGATION OF WATER SOLUBLE PORPHYRINS AND ALBUMIN IN AQUEOUS
SOLUTION: RESONANCE LIGHT SCATTERING STUDIES

Tania Toyomi Tominaga, louri Borissevitch, Hidetake Imasato and Marcel Tabak
Instituto de Quimica de Sdo Carlos, USP, Sdo Carlos, SP, Brasil

Keywords: resonance light scattering, water soluble porphyrins, aggregation.

The importance of porphyrins in medicine is due to their application as labels in fluorescence, radiology and
Magnetic Resonance Imaging cancer detection and as photosensitizers in photodynamic therapy of cancer. Aggregation
phenomena can play an important role in physico-chemical propertics and photophysical behavior of porphyrins in
model systems and in the organism. The aggregation changes quantum yiclds of fluorescence and triplel states of
porphyrins and hence their efficacy as fluorescence labels and photoactive compounds in cancer therapy. There is a
smail amount of data on the aggregation of waler soluble porphyrins in the presence of microheterogeneous biological
systems,

In the present work we usc the resonance light scattering, which is an extremely sensitive and selective
method to detect the aggregate formation. 10 siudy the aggregation of water soluble porphyrins TPPS4 and TMPyP
(PPh) in the absence and presence of bovine serum albumin (BSA). We observe two types of aggregation: thc BSA
aggregates around the porphyrin molecule when [PPhY[BSA] < 1 with aggregation numbers depending on the
concentration and spacial conformation of BSA molecule, and PPh aggregates on the surface of the BSA molecule at [
PPhY[BSA] 21. The aggregation number depends on PPh structure and charge. Thus TPPS4 forms aggregates with
aggregation number =10 at pH 4.5 and =3 at pH 8.5. TMPyP does not form aggregates. These data correlate well to our
optical absorption and fluorescence measurements.

{Support: CNPq. FINEP, FAPESP)
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RECONSTITUICAO DE FILMES LIPIDICOS EM BALANCAS DE LANGMUIR.

Madrcia Cristina Lima Amorim
Gilberto Weissmiiller
Paulo M. Bisch
Programa de Biofisica Celular e de Sistemas
Instituto de Biofisica Carlos Chagas Filho
Universidade Federal do Rio de Janeiro

Palavras Chaves: Balanga de Langmuir, Filme lipidico e pressio lateral.

Pretendemos analisar as propriedades termodinimicas de diferentes filmes lipfdicos e a modificagdo destas
propriedades na presenga de protefnas de membrana. Fazemos também a transfer@ncia de filmes lipidicos para
suportes sélidos para a sua poslenior caracterizagio.

A deposigio de lipfdios sobre uma subfase aquosa forma uma camada monomolecular de lipidios na interface
dgua-ar chamada filme de Langmuir. A vaniagio da pressao lateral exercida sobre este filme em consequéncia da
compress&o ou expansio da barreira € detectada num sensor de pressiio que nos fornece uma Isoterma pressdo
lateral versus drea. Através desta isoterma podemos estudar, por exemplo, a formagio de dominios hpfdicos ¢ a
influéncia de protefnas sobre as propniedades do filme. A Balan¢a de Langmuir permite também a manipulagio
necessdria por exemplo, para a ransferéncia de filmes lipidicos para suportes sélidos. Usando esta técnica
analisamos a influéncia de protefnas de membrana, tais como a perforina, sobre diferentes filmes de lipidios
puros ou misturados.

A Balanga de Langmuir permite uma andlise quantitativa da interagiio de proteinas com a membrana, de acordo
com a composigdo lipidica do filme. O conhecimento detalhado dos processos celulares, dos mecanismos
moleculares envolvidos ¢ das propriedades fisicas e fisico-quimicas das membranas, sio essenciais no
aperfegoamento de estudos farmacolégicos e imunolSgicos, como por exemplo no desenvolvimenio de novas
drogas ¢ vactnas.

APOIO: UFRJ, FUIB, CNPq

Efeito de Agua na Despolimerizagio e Hidrolise do RNA
Renato César Caetano e Marcio Francisco Colombo

Departamento de Fisica, IBILCE/UNESP, Sio José do Rio Preto SP.
Palavras Chaves; cinética, RNase, RNA

A estrutura nativa de uma proteina em solugdo, € determinada pelo balango entre as
interagdes dos aminoacidos com o meio aquoso e das interagdes entre 0s proprios
aminoacidos. Estas mesmas interagdes, e particularmente a interagdo da enzima e substrato
com o solvente, devem contribuir energicamente para a ativagdo, equilibrio conformacional
e com ligantes, uma vez que ha diferentes graus de hidratagio da proteina ¢ dos ligantes que
estdo envolvidos na reagdo da catalise enzimatica. Os calculos de velocidade inicial foram
realizadas ajustando-se a variagdo da densidade optica em 300 nm versus tempo, por
regressdo linear. Para cada experimento cinético, a velocidade inicial foi obtida usando os
valores de abosrgdo em 300 nm no intervalo de tempo entre 1 e 5 minutos. Estudos recentes
mostraram que quando a RNase A ¢ ensaiada com RNA e sacarose, ha um decréscimo de In
Km, indicando que ha uma maior afinidade da enzima pelo substrato; nesta reagdo, houve a
liberagdo de aproximadamente 102 moléculas de agua. Quando a mesma enzima foi
ensaiada com 2°3’citidina monofosfato ciclico e sacarose, nota-se que o parimetro Km
praticamente ndo se alterou e que ndo houve liberagio de agua para a solugdo. Esta
diferenca do nimero de moléculas de agua envolvidas em cada passo da reagio,
provavelmente, esta relacionada com a especificidade da reagdo de clivagem e ndo
especificidade da reagdo de hidrélise.

|_Agoio Financeiro EAPESP
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CARACTERIZACAO FiSICO-QUIMICA E ESTRUTURAL DA LECTINA DA
SEMENTE DE JACA (ARTROCARPUS INT EGRIFOLIA) UTILIZANDO
TECNICAS DE MARCADORES DE SPIN E DICRO{SMO CIRCULAR

Joselaine Ap. M. M. Marega, Leila M. Beltramini e Otaciro Rangel Nascimento
Departamento de Fisica e Informatica , [FSC, USP.

Palavras-Chave:Ressonincia Paramagnética Eletrénica, Dicroismo Circular, Lectina

Objetivos:O propésito deste trabalho ¢ estudar, através das técnicas de EPR e Dicroismo Circular, as
mudangas conformacionais que ocorrem na prote[na quando esta ¢ submetida a diferentes condigdes fisico-
quimicas e a agio de agentes desnaturantes fisicos (temperatura).

Materiais e Métodos: A leclina ¢ purificada usando a técnica de Cromatografia de afinidade em Sepharose
D-Gal apartir do extrato bruto da semente de jaca.

Depois de purificada € concentrada, a amostra utilizada para as medidas de EPR ¢ colocada para dializar
durante 24 horas em pH determinado e em seguida deixa-se incubar por 48 horas com o marcador
Isotiocianato-Tempo. :

Resultados: As medidas de EPR realizadas mostraram que o marcador de spin lsotiocianato-Tempo liga-se a
jacalina em pelo menos trés sitios distintos que mostram diferentes tempos de correlagéo rotacional.

Através das medidas de Dicroismo Circular pudemos observar a desnaturago da proteina como um processo
irreversivel quando esta é aquecida. Usando amostras diluidas em tampdes com pHs que variam entre 4.0 e
9.0, foi possivel observar mudangas na estrutura secunddria, j4 que a atividade dtica cresce unifomemente
com o pH na regido em tomo de 203nm.

Conclusfio: A anilise dos resultados sugere claramente que ocorrem mudangas conformacionais com a

varia¢do da temperatura e mudangas no pH.
(CNPa)

INTERACOES MAGNETICAS NOS SAIS DE COBRE-DIPEPTIDEOS
GLI-TRP:Cu* E TRP-GLI:Cu®'.

Antonio José da Costa Filho!, Otaciro Rangel Nascimento! e Rafael Calvo?

1-Departamento de Fisica € Informética , IFSC, USP.
2- Departamento de Fisica, Faculdade de Bioquimica e Ciéncias Biolégicas, INTEC, UNL.
Palavras-Chave:Ressondncia Paramagnética Eletrdnica, sistemas cobre-dipeptideos,
interagdo de troca.

Objetivos: Derivados metalicos de aminoscidos podem ser usados como modelos simples para estudar o
comportamento de fons metélicos presentes em metaloenzimas, coenzimas e proteinas. Em metaloproteinas
observa-se que, em geral, os fons esido situados em posi¢Bes nas quais ocorrem fenémenos importantes
relacionados 4 sua fungdo bioldgica. O principal objetivo dessas investigagdes ¢ avaliar as magnitudes dos
parimetros de acoplamento entre centros paramagnéticos (via interagdo de troca) e relaciond-los com os
caminhos quimicos de supertroca.
Materiais ¢ Métodos: Foram feitas medidas de RPE, 4 temperatura ambiente, usando-se duas frequéncias de
microonda: 9 ¢ 35GHz em monocristais dos complexos de Cobre(Il). Tanto a simetria local vista pelo metal
quanto a interagdo de troca entre os centros paramagnélicos sio obtidas pela andlise dos espectros utilizando-
se a Hamiltoniana de Spin adequada.
Resultados: O tensor giromagnético reflete a estrutura cristalina e as propriedades eletrBnicas dos fons
Cobre(ll). A variagdo da largura de linha observada ¢ atribuida as interacBes magnéticas, sendo estreitadas
pela interacdo de troca entre os fons de Cobre. Considerando a ressonéncia colapsada por interagdo de troca,
avaliamos o parimetro de troca J entre ions ndo-equivalentes em uma cadeia de spin.
Conclusio: De posse do tensor giromagnético ¢ larguras de linha determinamos as propriedades eletrbnicas
¢ a magnitude das interagdes magnéticas, bem como a possibilidade de transferéncia eletrénica.

(FAPESP)
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ESTUDOS DE NITROSIL HEMOPROTEINAS DESNATURADAS POR RPE

O.C. ALVES' e E. WAJNBERG?
! Universidade Federal Fluminense - RJ
? Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas - RJ

Palavras-chave: Nitrosill-hemoproteinas, desnaturagdo, conformagdes

O 6xido nitrico (NO) se liga reversivelmente nas hemoproteinas com o ferro na forma Fe'? em atmosfera
anaenébica, € ¢ usado como um possivel modelo para a ligacdo do oxigénio, com a vantagem de poder ser estudado
por RPE, uma vez que o grupo NO apresenta um elétron desemparelhado. O estudo do processo de desnaturagio das
proteinas, através do qual a molécula perde sua fungio, é importanie na compreensio das forgas que estabilizam as
moléculas na sua conformag2o nativa. O conhecimento da estrutura eletronica do ion Fe ¢ essencial para a
compreensdo da base estrutural do mecanismo de agdo da proteina. Utilizando um espectrOmetro d¢ RPE
" convencional podemos obter informagdes sobre a estrutura da hemoproteina de duas maneiras: através da
dependéncia com a temperatura do tempo de relaxacdo spin-rede e da dependéncia com a temperatura do préprio
espectro de RPE. A investigacio do mecanismo de relaxagio spin-rede de NO-hemoproteinas desnaturadas nos
fornece informagdes sobre excitagdes e dinfimicas de sua estrutura rompida, que podem ser comparados com os
resultados para as estruturas nativas, visando um maior conhecimento da relagio estrutura-fun¢do destas proteinas.
A anilise da dependéncia com a temperatura do espectro de RPE de diferentes amostras de HBNO € MbNO (nativa,
desnaturada, liofilizada e em glicerol) nos indica as diferentes conformagBes destas hemoproteinas e os parimetros
termodindmicos de equilibrio entre as mesmas. O funcionamento de uma protcina pode também ser estudado em
funcio de sua dinimica. Em hemoproteinas estes estudos s3o realizados através de experimentos de fotodissociagio.
A cinética de fotodissociagio e recombinacio de nitrosil hemoproteinas pode ser feita através do monitoramento da
intensidade do sinal de RPE. Neste trabalho apresentaremos os resultados destes experimentos comparando-0s com
os das amostras nativas, discutindo a importéncia da estrutura nativa no processe de ligacio Fe-NO.

SORGAO DE COBRE EM FOLHAS DE CHA PRETO

I.P.B.Lopes, M.G. de Oliveira, R.P. de Carvalho
Dep. Fisica - ICEx, Universidade Federal de Minas Gerais - Belo Horizonte, MG

Palavras-chave: biossorgao, cobre, ressonancia paramagnética

A biossorgédo consiste na sorgdo de ions metdlicos a partir de solugdes aquosas por sorbentes
derivados de material biolégico, vivo ou seco. Esludos de biossorgdo visam estabelecer o
comportamento sortivo das biomassas para diversos materiais, para uso em filtros de despolui¢do
industrial e recupera¢do de metais.

Estudamos a biossorgao de cobre em folhas secas de cha preto (Thea sinensis). Medidas de
concentragdo do metal feitas por Espectroscopia de Absorgdo Atdmica mostram uma sor¢io efetiva,
provavelmente devida a um fendmeno de adsor¢ao, onde o ion metdlico ocupa silios na parede das
células da biomassa.Para esclarecer o tipo de vizinhanga do ion adsorvido foram feitas medidas de
Ressonancia Paramagnética Eletrdnica em amostras de T. sinensis camegadas com cobre. Os
espectros obtidos sdo tipicos de ions de cobre em sitios de simetria quadratica planar, com quatro
vizinhos idénticos ou diferindo dois a dois. Os elementos mais provaveis como vizinhos sao 4
oxigénios, 4 nilrogénios ou 2 oxigénios e 2 nitrogénios.A dessorgdo do cobre feita em meio acidico
mostra que é possivel recuperar parte do metal e que o remanescente conserva a vizinhanga descrila
acima. O tratamento da biomassa em meio basico modifica a vizinhanga dos ions sem provocar
dessorgéo.

Concluimos que folhas de 7. sinensis podem sorber ions de cobre, que ocupardo sitios bem
definidos nas paredes das células da biomassa, e que esses ions podem ser parcialmente recuperados
com tratamento Acido.

(FINEP, CNPg, Fapemig, PRPq-UFMG)
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DOSIMETRIA POR RPE DE FRUTAS IRRADIADAS

Edgar Francisco O. de Jesus * ; Alexandre da Malia Rossi ** ; e Ricardo Tadeu Lopes.*
*Laboratério de Instrumentag@o Nuclear COPPE/UFRJ- CP 68509 Rio de Janeiro CEP
21949-900 ; ** CBPF- Rua Xavier Sigaud 150, Urca Rio de Janeiro CEP 22290-180

Palavras Chave:RPE, Irradiagiio de Alimentos, Dosimetria.

Nos dltimos anos, Ressonincia Paramagnética Eletrdnica tem sido muito utilizada para a identificacdo e a
dosimetria de alimentos irradiados, através dos radicais produzidos nos alimentos pela radiagdo, existindo
atualmente protocolos para identificacio ¢ dosimetria de um grande numero de alimentos, principalmente
para os que contém matriz sélida (ossos em carne, espinha em peixes, etc.). A presenca de Agua tem sido
apontada como um fator de limitagio para a aplicagdo da técnica, pois como os radicais livres s3o altamente
realivos, em meio aquoso eles se recombinariam rapidamente ndo permitindo sua detecgdo, 0 que tem
impedido que a RPE seja utilizada de modo eficiente na identificagiio e dosimetria de produtos como frutas e
legumes Neste trabalho apresentamos estudos realizados em frutas (papaias, mangas, bananas, péra ¢ maga),
que possuem alto teor de umidade. Nestas amostras, através da liofilizacio da polpa a baixa temperatura,
procura-se remover a dgua dos tecidos sem provocar danos a parede celular. As amostras sio estudadas per
RPE antes ¢ apds as irradiagdes para obter-se as linha devidas aos radicais introduzidos pela radiagio. Nas
amostras nio irradiadas a remogdo da umidade provoca o aparecimento de uma espécie paramagnética (A)
com fator g de 2.0033. Nas amostras irradiadas além desta espécie pode-se observar o aparecimento de duas
linhas (B) distanciadas de 6 mT. Alguns autores sugerem que esta espécie é de fato um triplete [01,02] (com
interagdo hiperfina de 3 mT). As amostras liofilizadas de papaias foram submetidas a irradiagdes com doses
sucessivas entre 100 e 1500Gy. Observou-se que a intensidade pico a pico das linhas da espécie (B) variam
linearmente com 2 dose nesse intervalo.

(01} de Jesus, EF.O; Rossi, AM. and R. T. Lopes, R.T.(1995); “Influence of Sample Treatment on ESR
Signal of Imadiated Citrus™; Applied Radiation and Isotopes, aceito para publicagio

[02) Raffi, J.J., and Agnel, J-P.L. (1989) “Eletron Spin Ressonance identification of irradialed  fruits”.
Radiat. Phys. Chem. Vol. 34 No. 6, 891-894

PHOTOINHIBITION AND TEMPERATURE DEPENDENCE IN
PHOTOINDUCTION CURVES OF EUCALYPTUS PLANTS
AS STUDIED BY THE PHOTOACOUSTIC TECHNIQUE

P. R. Barja, A. M. Mansanares, E.C.da Silva
Instituto de Fisica Gleb Wataghin, UNICAMP,
CEP 13083-970, Campinas, Sdo Paulo, Brasil

Keywords: photoacoustics, photosynthesis, open photoacoustic cell

In the last fifteen years, scientists have used the photoacoustic technique in the study of vegetable systems Using
the open photoacoustic cell (OPC), one can measure photosynthethic parameters as oxygen evolution and energy
storage for in vivo and in situ samples (plant leaves). Our experimental setup includes a‘Xenon arc lamp, a
monochromator and a chopper to provide modutated light, used to induce photosynthesis reactions; a halogen la:_np
provides strong light for photosynthesis samration. Experimental results suggest that temperature has a major
influence on the photosynthetic induction curves for eucalyptus plants. Our study also shows the observation of the
photoinhibition phenomena through photoacoustics. Photoinhibition, in this case, is stimulated by exposure of the
sample to excessive irradiance. Photoacoustic measurements performed in three different species of Euc:_zb:pms
planis previously dark adapted at different temperatures show the influence qf the tcmpct_‘atyre in the
photosynthetic induction curves. The experimental data for each measurement were adjustecl by a logistic S-sha;_)ed
curve. For the three species studied (£.grandis, E.urophylla ¢ E urograndis), the characteristic um% tin, for wlpch
the photobaric signal reaches half of the steady-state ievel, was shorter for 10°C than. for 25_ C. A possible
explanation for this behavior would be the lower coupling between the electron transportation chain and. the ATP
synthesis cycie at low lemperatures. This lower energy transfer 1o the ATP cycle could accelerate l_he }n‘d_ncugn
process. Incidence of background saturating light of various intensities allows the study of phmomhlbmpn in
eucalyptus plants. Measurements show that the photosynthetic activity decreases after exposure to fifteen minutes
of saturating light; this photoinhibition depends on the saturating light intensity. From data we conclude that the
response of the cucalyptus plants to strong irradiance connotes a kind of stress. The authors thank professors
A .C.N.Magalhiies and P.C.A. Alves for the discussions and CNPq, for financial support.
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POROUS GLASSY CARBON FOR BIOMATERIALS APPLICATIONS
M. G. Rodrigues*, R. L. Zimmerman*, D. Ha**, G. M. Jenkins** and H. Maleki**
*University of Sdo Paulo, Ribeirdo Preto, SP 14040-901 Brazl
**Alabama A&M University, P. O. Box 1447, Normal, AL 35762 USA

Key Words. Carbon, Polymeric Carbon, Drug Delivery

To produce glassy polymeric carbon (GPC) a liquid resol (C,Hz0,) is converted to fully cured phenolic
in (C;Hs0) by heating to 200 °C. This resin further transforms without disruption into polymeric pure carbon
; heating in inert gas. The transformation from an electrically insulating resin to a conductor occurs for heat
t temperatures (HTT) between 500 and 575 °C. For HTT around 700 °C, the material is porous (density
.4) and permeable with hardness approaching that of diamond. At higher HTT, up to 2800 °C, the GPC retains
permeability, its mechanical and electrical properties, and is completely impermeable. The biocompatible
of GPC together with its porosity makes it an ideal material for dual purpose prosthesis and drug delivery
e. We have measured by Nuclear Reaction (NRA) and Chemical Analysis the impurites (O and H) and the
ibility of sequestering Li in the pores of GPC prepared with various HTT.

is work has been supported by FAPESP, CNPq and CAPES and by the Center for Iiradiation of Materials at
A&M University)

NITROSIL HEMOPROTEINAS: UM ESTUDO POR EPR EM BANDA Q

Marco Flores, Eliane Wajnberg e George Bemski
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas - RJ

Palavras-Chave: nitrosil hemoproteinas, epr, subestados conformacionais

As hemoproteinas representam um grupo de protefnas de grande importancia para os bidlogos e fisicos,
transformando-se em moléculas modelo da biofisica. Tém sido estudadas intensamente por EPR em banda X na
forma nitrosilada, tendo pouca informagdo de medidas em banda Q, onde a resolugdo do espectro é melhor. Os
espectros EPR em banda Q de Nitrosil Hemoglobina (HbNO} e Nitrosil Mioglobina (MbNQ) foram estudados em
fungdo da temperatura, na faixa entre 19 K e 200 K. Encontrou-se que 0s espectros de ambas protefnas nitrosiladas
apresentam dois tipos de mudangas em fung¢do da temperatura. A primeira pode ser associada a existéncia de duas
espécies -paramagnéticas, uma com simetria rombica e outra com simetria axial. E a segunda, é observada pelas
variagdes nos valores dos fatores g e as larguras de linhas; para a espécie rombica associada 2 variagdo de orientagio
do ligante Fe-NO e para a axial como 2 variago na distincia entre Fe e N da histidina préxima (E7). Ambos tipos de
mudangas espectrais foram reproduzidas computacionalmente. As mudangas foram correlacionadas com subestados
conformacionais, tomando o modeto minimo proposto por Ansari como modelo padrdo. Também estudou-se a
dependéncia com a temperatura da relaxag3o spin-rede para MbNQ, usando 0 método de saturagdo de onda
contfnua. Os resultados foram ajustados usando dois modelos: T* e ™7, obiendo-se n=2.7 e A=28 cm’' para a
componente rdmbica, e, n=3.2 e A=35 cm’' para a componente axial. Os resultados podem ser correlacionados as
mudangas entre duas geometrias em equilibrio, sem poder distinguir o tipo de processo, no primeiro caso a0 modelo
de wnelamento entre dois estados localizados (TLS) € no outro ao cambio na orientagdo do ligante da heme.

(CAPES. CBPF)

82



A TERMODINAMICA DE NAO EQUILIBRIO APLICADA AO PROCESSO DE
SEDIMENTACAO

Francisco José Pereira Lopes - Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
Maria Célia Pires Costa - Universidade Federal do Maranhio
Paulo Mascarello Bisch - Instituto de Biofisica - UFRJ

Palavras-Chave : sedimentagdo, equilibrio, termodindmica.

O processo de sedimentaglo em ultracentrifuga tem s¢ mostrado uma impo::tamc lécniga de separagio ¢
determinagiio do peso molecular de macromoléeulas, tendo o auge de sua aplicagiio ooomdo na década de
sessenta. Atualmente, a evolugio tecnolégica e o consequente aprimoramento de equipamentos tem
contribuido de maneira decisiva 3 uma sistemaética reutilizagdo desta u?mica. o

No presente trabalho aplicamos o formalismo local da termodinimica de nio_-oqullibno, de tal forma a
obtermos uma descrigio maternatica um tanto quanto mais geral ¢ dotada de. maior grau de precisdo do que
a conhecida formulagfio matem4tica do processo de sedimentagio, desenvolvida por Svendberg, na_fonpa de
uma equagio diferencial. Assim obtemos uma equagio allu-nativa_capaz de dt".'s‘u-cve: o eq}ullhno de
sedimentagdo, sendo escrita numa forma mais conveniente, no sentido de permitir uma inédita solu.gﬂo
analitica, que também ¢ apresentada. Sendo tal solugdo obtida na forma de uma ?quagio algéhn-m,
podemos, a partir desta, descrever o processo de sedimentacdo basadqs nos parimetros _de_ma:or
conveniéncia, de acordo com as condigdes experimentais de aplicagdo da teoria, tais como a distribuicdo da
densidade de massa ou densidade molar, bem como a fragio de massa ou a fragio molar. A equacio
algébrica obtida nos permitc também descrever o gradiente de pressdo camo fungio do campo de
centrifugagio ¢ das concentragdes. Podemos também descrever a \’aar_mﬁo do mc{ima}lc de
compressibilidade da solugdo, restrita a0 caso de solugdes formadas por um unico soluto, ou seja, sistemas
de dois componentes.

(CNPg)

LIGHT-DARK ADAPTATION OF BACTERIORHODOPSIN IN PURPLE
MEMBRANES IS CHANGED BY DIPYRIDAMOLE

Galina P. Borissevitch’, louri E.Borissevitch’ and Marcel Tabak*
1-Instituto de Fisica de Sio Carlos USP, 2-Instituto de Quimica de Sio Carlos USP - SP

Palavras-chave: bacteriorhodopsin, light-dark adaptation,dipyridamole

Bacteriorhodopsin (bR) is a unique protein present in purple membranes (PM) of halophilic bacteria
Halobacterium salinarium. Its chromophoric group, retinal, exists in two conformationat states: 13-cis- and all-
trans-. Dark adapted (DA) bR contains equimolar quantities of both retinal conformations while in light adapted
(LA) bR only all-trans retinal is present. The process of light adaptation is reversible.

The process of dark-light adaptation depends on the phase state of the membrane. In PMs parily
solubilized by detergents or dehydrated the depth of cis-trans transformations of retinal is decreased and a certain
amount of 13-cis retinal is always present in LA PM.

Recently we have shown that the well-known vasodilator and antitumor drug coactivator dipyridamole
(DIP) binds to mode! membrane systems (detergent micelles, lipid Langmuir monolayers, lipid vesicles) and
changes their phase state.

DIP incorporation into PMs is confirmed by the pK, shift of its protonation towards higher pH values
which is characteristic for binding with negatively charged systems and by its fluorescence spectra which are
similar to those observed in anionic SDS micelles at pH<5.0 where almost all the bound DIP is protonated. At the
same pH the bR dark adaptation in PM was accelerated. The depth of the transformations controlled by the pesition
of the absorption maximum and its amplitude increases with the increase of the DIP concentration.

This indicates that protonated DIP bound to PM changes the primary photoprocesses in bR manifested

macroscopically as dark-light adaptation. We consider this effect to result from phase changes in the purple
membrane induced by DIP incorporation.

(Support: CNPg, FINEP, FAPESP),
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MONOCAMADAS DE LANGMUIR DE FOSFOLIPI DIOS-ANESTE SICOS
LOCAIS CO-ESPALHADOS

Ailton Cavalli’, Galina Borisseviich', Marcel Tabak’ e Osvaldo N. Oliveira Jr.’!
1- Instituto de Fisica de S3o Carlos USP,
2 Instituto de Quimica de Sdo Carlos USP, SP

Palavras chaves: Anestésicos locais, lipidios, monocamadas de Langmuir, cospreading

Estudos da interagfio entre fosfolipidios e anestésicos locais vem sendo realizados por vérias técnicas, para
se entender o mecanismo da anestesia. A técnica de Langmuir, na qual uma camada monomolecular de
materiais anfifilicos é formada sobre uma subfase aquosa, € uma alternativa atraente por possibililar controle
molecular. Neste traballho apresentamos uma compara¢io entre dois conhecidos anestésicos lacais: tetracaina
(TTC) e dibucaina {(DIB), que formam monocamadas estdveis quando misturados a fosfatidil colina (DPPC),
em solugdes de cloroférmio. Medidas em pH 4,6,11 e com forga ionica da subfase constante em 10 mM de
Na’ foram realizadas. Os objetivos s3o: i) estimar a localizagdo da droga com relagdo 4s cadeias de
hidrocarbonos; ii) investigar a afinidade entre o anestésico local e o DPPC. Tais informagdes podem ser vitais
para a compreensdo do bloqueio do jmpulso nervoso causado pelos anestésicos.
(suporte: CNPq, FAPESP, FINEP, CAPES)

ESTRUTURAS DISSIPATIVAS EM CELULAS DE DIALISE : ANALISE E
TRATAMENTO DE IMAGENS

Katya Maria Oliveira de Sousa,Gilberto Weissmiiler, Paulo M. Bisch
Instituto de Biofisica Carlos Chagas Filho
Universidade Federal do Rio de Janeiro

Palavras Chaves: estruturas dissipativas, osmocentrifuga¢do, andlise de imagens

Sistemas longe do equilibrio termodindmico podem apresentar transi¢des de um estado desordenado para um
estado de auto-arganizagiio temporal e/ou espacial denominado de estrutura dissipativa. As células de Bémard
¢ a reaglo Belousov-Zhabotinsky sdo exemplos cldssicos destas estruturas discutidas amplamente na literatura.
Recentemente foi mostrada a formagdo de estruturas dissipativas em experiéncias de osmocentrifugagio em
células de diatise. Experimentos de osmocentrifugaco zonal de amostras de hemoglobina em gradiente de
densidade apresentaram cstruturas espago-temporal bem definidas. Neste trabalho analisamos
quantitativamente a formagio das estruturas dissipativas obtidas nestes experimentos. A metodologia consiste
de: 1) produgio d¢ membranas assimétircas de acetato de celulose; 2) montagem de células de didlise; 3)
obtengdo de gradiente de densidade (Ficoll-Sacarose); 4) osmocentrifuga¢io zonal de amostras de
hemoglobina; 5) tratamento matemitico das imagens fotograficas obtidas a partir dos experimentos. O
tratamento matematico permite separar o efeito de difusdo do processo de formacio das estruturas. Pode-se,
entdo estimar o coeficiente de difusfio da hemoglobina, a posiglo das estruturas ¢ os fluxos no interior da célula
de didlise. Os resultados demonstraram que: 1) o alto valor encontrado para o coeficiente de difusdo indica que
existe um acoplamento entre processo difusivo ¢ a sedimentacfio das particutas de proteinas; 2) as posigdes das
bandas ndo variam no tempo, entreétanto suas intensidades relativas diminuem, tendendo a uma situagfio onde
os padrdes desparecem; 3) conseqlentemente os fluxos formadores das estruturas diminuem em funglo do
tempo, provaveiménte levando o sistana para um estado de equilibrio.

Apoio: CNPq
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ESTUDO DA TRANSFERENCIA DE ELETRONS ENTRE MOLg’:CULAs ORGANICAS
USANDO ESPECTROSCOPIA DE FLUORESCENCIA

Nilva Lucia Lombardi Sales
Grupo de Biofisica, IFSC, USP, SC
Palavras-Chave: transferéncia de elétrons, flucrescéncia, porfirina/quinona

Existe um interesse de se simular a reag3o de fotossintese em laboratério devido 4 sua importincia na natureza.
E uma das etapas mais importantes deste processo ocorre quando uma molécula de clorofila absorve energia
luminosa (do sol) e transfere elétrons para outras moléculas. Esta fase é conhecida como transferéncia de
elétrons. Como se sabe, a transferéncia de elétrons é um processo que compete diretamente com a
fluorescéncia. Assim, podemos estudar em laboratério esta etapa da fotossintese usando a técnica de
espectroscopia de fluorescéncia. Além da técnica, ainda € preciso escolher moléculas que fagam o mesmo
papel da clorofila. No nosso caso. usamos fitalocianinas, porfirinas e quinonas que s3o moléculas orgénicas
encontradas na natureza e que, como a clorofila, também sao corantes.
Nosso objetivo entdo ¢ o estudo da supressio de fluorescéncia devido a transferénica de elétrons: usando as
fitalocianinas e as porfirinas como doadores de elétrons e as quinonas como aceitadores. O processo serd
estudado tanto em solugdo como em meio polimérico. O estudo das solugdes é melhor para o aprendizado das
técnicas por ser um sistema de preparagdo facil e rdpida. J4 o estudo dos filmes apesar de ser mais lento, ¢
também mais interessante por ter aplicagdes na 4rea de eletrénica molecular. Os dados obtidos neste projeto
serdo analizados segundo modelos de de supressfo de fluorescéncia j4 existentes na literatura.
Até o momento ja ajustamos o modelo de Sterm-Volmer para os dados obtidos em solugdes de fitalocianina
(PC) com dicloro-dicianobenzoquinona (DDQ) e de Zn-tetrafenilporfirina (Zn-TPP) com duroquinona (DQ).
Em filmes j4 temos dados da Zn-TPP com os dois aceitadores (DDQ e DQ) e estamos estudando estes dados
com base nos modelos de distribuigdo aleatéria das moléculas no meio polimérico.

(FAPESP - CNPq)

PAPEL DAS CAPSULAS DAS ALGAS NEPHROCYTIUM LUNA TUME
SPONDYLOSIUM PANDURIFORME NO TRANSPORTE DE MOLECULAS:
UM ESTUDO COM RPE.

Cristina Souza Freire Nordij, Marina Silveira) e Qraciro Rangel Nascimento |
1-Departamento de Fisica e Informatica , IFSC, USP.
2- Laboratorio de Microscopia Eletronica, Instituto de Fisica-USP/S3o Paulo.

Palavras-Chave:Ressondncia Paramagnética Eletrénica, transporte de moléculas, cdpsula
algal.

Objetivos:O propésito deste trabaiho ¢ estudar o sistema de transporte de moléculas através da capsula das algas
Nephrocytium lunatum e Spondylosium panduriforme,. utilizando-se a técnica de RPE e diferentes marcadores de
spin.
Materiais e Métodos: As algas sdo cultivadas axénicamente em meio WC, sob condigdes controladas de
temperatura, iluminago e ciclo claro-escuro. Os marcadores de spin utilizados foram: Tempo, Tempol, Tempone,
Tempamina ¢ Fenil-Imidazolina. A utilizagao desses marcadores permite a observa¢do dos tempos de decaimento
do sinal paramagnétice dos mesmos, ou seja. a redugio da intensidade do sinal por ter permeado para o interior da
célula e ter sido rdpidamente metabolizado. Também foram feitas medidas de RPE com todos os marcadores e as
células algais sem cdpsula, as quais foram retiradas com ultrasont.
Resultados: Os resultados mostraram que os tempos de permeagiio dos marcadores de spin utilizados através das
cépsulas algais foram de ordem de magnitude diferentes, para ambas espécies de algas estudadas. As células sem
c4psula apresentam a mesma ordem, mas com tempo de permeagio menores.
Conclusio: A andlise dos resultados sugere claramenie que a estrutura da cpsula mucilaginosa é capaz de fazer
diferenciacdo de tempo de trénsito entre os diferentes marcadores.e portanto podemos correlacionar o tempo de
permeagdo com o grau de hidrofobicidade dos marcadores de spin.

(CNPq)
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INTERACTION OF CHLORPROMAZINE AND TRIFLUOPERAZINE WITH IONIC
MICELLES: STUDIES OF FLUORESCENCE EMISSION AND OPTICAL ABSORPTION

Wilker Caetano and Marcel Tabak
Instituto de Quimica de Sao Carlos, USP, C.P. 780, Sio Carlos, SP, Brasil.

[Palavras-Chave: phenotiazines, micelles, optical absorption, drug-micelle interaction

Chlorpromazine (CPZ) and trifluoroperazine (TFP) are phenotiazine derivative drugs used in medicine as efficient
tipsycotics. In the last 10 years, a lot of studies of the interaction of phenotiazine drugs with models of natural and
artificial membranes have been made with different techniques, but the mechanism of the action of the drug at the
molecular level remains still to be understood. In the present work studies of optical absortion and fluorescence emission
lof TFP and CPZ as a function of pH in homogeneous solutions (buffer) and in ionic micelles was made.
Spectrophotometric titrations allowed the values of pKa of TFP and CPZ in zwitterionic micelles of N-hexadecyl-N,N,
imethyl-3-ammonio- | -propanesulfonate (HPS), cationic micelles of cetyltrimethylammonium cloride (CTAC) and
ionic micelles of sodium dodecylsulfate (SDS) to be obtained, The values of pKa of the TFP and CPZ in buffer are
respectively 6.8 + 0.7 and 9.3. These values change respectively to 3.6 £ 0.6and 83+ 1in HPS 40 mM; 1029+ 03 and 7
I in CTAC 80mM, to 44 £ 0.4 and 10 £ 1 in SDS 100mM. Measurements of fluorescence emission for the
determination of these pKa values were not made due to the time dependent changes of emission. These time dependent
changes are probably a result of TFP and CPZ photodecomposition. TFP association constant values (K,") at pH 5.0 in
he micelles was also estimated. The K," values obtained in HPS, SDS and CTAC are respectively 674 1 10, 389 1 40
and 326 + 27 M. Our results suggest only a small dependence of the phenoliazine association constants to the micelles
ith the charge and a great hydrophobicity of TFP and CPZ. The results suggest also that TFP is more hydrophobic than
CPZ, having a greater change of pK associated with the medium.

Support: FAPESP, CNPq, FINEP.

DETERMINACAO ESTRUTURAL DA ANIDRASE CARBONICA BOVINA
Regiane Burger, Ignez Caracelli, Glaucius Oliva & Wanda D. Perussi de Jesus
Departamento de Fisica e Informatica, Instituto de Fisica de S3o Carlor-USP
Palavras Chaves: anidrase, cristalografia e estrutura \

A anidrase carbonica é uma enzima que catalisa a reagdo de hidratagio do CO,. e esta
presente em bacténias, vegetais, vertebrados e invertebrados. A proteina foi purificada no laboratorio
do Prof. Amaldo Simdes (Dep. Bioquimica, Faculdade de Medicina de Riberdio Preto, USP). Os
experimentos de cristalizagdo foram feitos a 18 °C, e os cnistais foram obtidos utilizando a técnica de
hanging drop. A solugdo do pogo foi variada de 53 a 56% de 50mM TRIS saturado com sulfato de
amonia, pH 7,75 4 8,0. Os dados que originaram o modelo final da proteina, foram coletados
utilizando-se um detector de area (difratdmetro automatico R-Axis 1IC) monitorado por um
computador da Rigaku, mostrando que a proteina cristalizou no grupo espacial monoclinico C2 com
0s seguintes parimetros: a=127,80 A, b=48,74 A, ¢=9873 A e b=122,5°. O processamento dos
dados coletados fomeceu um conjunto de dados com uma resolu¢do de aproximadamente 2,54 e
uma completeza de 70%, com R =7,48%.. A estrutura foi resolvida pelo método de substituigdo,
utilizando a estrutura da Anidrase Carbdnica Humana, a 1,54 A de resolugio. O refinamento foi
realizado utilizando o pacote de programas X-PLOR, com Rg,=20,6%. Observou-se que existe a
coordenagdo tetraédrica para o ion zinco, com uma molécula de dgua e trés histidinas participando
da coordenagio, como apresentado na estrutura da enzima humana. Foi proposto um modelo tedrico
para a ligagio do inibidor pindoxal fosfato 3 enzima bovina, através de estudos baseados em
interagfes com o residuo K169, utilzando o programa DOCK3.5. (FAPESP)
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SPREADING OF GIANT VESICLES ON PROTEIN-COVERED SUBSTRATES
BY FINGERING: A REFLECTION INTERFERENCECONTRAST
MICROSCOPY STUDY

Gilberto Weissmitler', Toni J. Feder’ , Erich Sackmann®
Instituto de Biofisica Carlos Chagas Filho' - UFRJ
Technical University of Munich? - Germany

Palavras Chaves: RICM, Spreading, viscous fingering

The spreading of simple pure liquids and polymer solutions on solids has gained much aitention in
recent years motivated mainly by the important role wetting phenomena play in technical processes.
Wetting phenomena involve interesting and rich physics, yielding important insights into interfacial
interactions, hydrodynamic instabilities and viscous fingering. The spreading of giant vesicles of
neutral phospholipids on avidin-covered solid substrates is studied by reflection interference contrast
microscopy (RICM). Contact formation, bilayer-substrate separation distances and edge profiles are
evaluated. The spreading occurs in twe steps: advancement of lobes of average thickness _70 nm by
fingering, sometimes followed by thinning to _30+10 nm, determined by interfacial forces, and resulting
in a pancake-like shape. The average advancement speed of the fingers appears constant at early times
(0.2 um/s) and slows down at a later stage. Locally the bilayer advances stepwise owing to
discontinuous water expulsion. The spreading is impeded by pinning centers resulting in fjord
formation. The vesicle spreading is tentatively interpreted in terms of the classical theory of viscous
fingering.

Apoio: CNPq
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Emissfo visivel e infravermelha do defeito Yb*'/CN em KI e KBr

Antonio Carlos de Castro, Maximo Siu-Li, Antonio Carlos Hernandes, José Pedro Andreeta
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de Sao Paulo

Palavras-Chave: halogenetos alcalinos, defeitos, terras raras

Cristais de KI e KBr dopados com Yb*/CN" apresentam uma forte emissio visivel acompanhada de emissio
vibracional. Os cristais foram crescidos pela técnica de Czochralski, em cadinkos de alumina de alia pureza e
almosfera inerte com concentragdo nominal de 1% de KCN e 0,5% de YbCl; ou YbBr;. Com bombeio em
350,7nm, além da emissdo eletrdnica do ion Yb®', observa-s¢ uma forte emissio assimétrica entre 450 a 700nm,
com intensidades maximas em 530 para o KI e 540nm para o KBr, 3 temperatura ambiente. A temperatura de
100K estes picos deslocam-se para 544 e 556nm, respectivamente, e sofrem um estreitamento ( 9% no Kl e 30% no
KBr) que revela uma banda menos intensa em tomo de 490nm . Nesta temperatura, a emissio apresenta quatro
regides com comportamentos distintos quante ao tempo de decaimento. Para o KBr, o tempo de decaimento ¢
0,35ms em 3500nm, aumenta para 0,75ms em 540nm, diminui para 0,66ms em 590nm e volta a crescer para
0,73ms em 700nm. A temperatura ambiente hd um minimo em 460nm {20ps) e um miximo em 600nm {50us). A
emissdo vibracional mostra uma estrutura em que o nimero de bandas resolvidas diminui com ¢ aumento do
pardmetro de rede. A temperatura do nitrogénio liquido, o KBr mostra picos em 2060 ¢ 2075cm”, enquanto no KI 3
emisso vibracional ¢ bastante simples, com apenas um pico resolvido em 2058cm’'. Nio sdo obscrvadas as
transiches que indicam acoplamento com os niveis libracionais, preseates na emissio do defeito em KCl, indicando
que, no Kl e no KBr, as moléculas de CN' comportam-se como rotores quase livres. No KBr, os dois picos
correspondem aos ramos R e P do acoplamento vibracional-rotacional. No KlI, estes dois ramos nio estio
suficientemente separados ou alguma perturbagdo permite a emissdo intensa do ramo Q. Este comportamento das
moléculas de CN” em Kl também ¢ observado na absorgo [Seward, W.D. e Narayanamurty, V. - Phys.Rev. 148,
463 - (1966)].

FAPESP, FINEP, CNPq e CAPES.

PRODUCAO DE FRAGMENTOS NEUTROS E CARREGADOS NA COLISAO
COM ATOMOS DE HELIO DE H," (n=3-11,impar) A 60keV/u

Neide Gongalves, Hugo Luna, Mario Barbatti,Ginette Jalbert, Nelson V.de Castro Faria
IF-UFRJ
Michel Farizon, Bernadette Farizon ¢ Michel Gaillard
[PN-Lyon (Franga)

Palavras-chaves: agregados, multifragmentagdo, produgio

A detecio evento a evento de todos os fragmentos. inclusive neutros, provenientes da colisfio de um dado
H," (n=3-1|.impar) com um dtomo de hélio, permite a descriglio completa do processo de fragmentagio.
Uma medida deste tipo foi realizzda no IPN-Lyon, que possui uma fonte de agregados de hidrogénio. O
hidrogénio, resfriado por hélio liquido. expande-s¢ adiabaticamente no vicuo e o agregado obtido é
bombardeado por elétrons dando origem a agregados neutsos ¢ carregados. Estes bltimos sio acelerados e
separados cm massa, sendo, em scguida, de novo acelerados num pds acelerador RFQ. Tendo em vista o
modo de produgdio e a estrutura do RFQ, o feixe é pulsado. Cada cluster que s¢ quebra numa colisio Unica
com hélio, parte integrante dc um jalo de gis a pressio controlada, tem seus fragmentos carregados
defletidos por um campo magnélico e detetados simultaneamente por detetores de barreira de superficie, A
experiéncia € controlada e analizada por um sofisticado sistema eletrénico rdpido em que um bastidor
CAMAC e um micro Macintosh siio pegas importantes. Por exemplo, na quebra do Hs', trés detclores
fixos registram simultancamente H', H," ¢ H;" e um quarto delctor mével registra o Hs" incidente. Os
neutros (H.H+H,H,) silo detetados por um outro deltctor, onde se observa picos de diferentes cnergias.

As segdes de choque de produgiio de todos os fragmentos foram extraidas ¢ particularidades relacionadas a
estnitura dos agregados foram observadas. Entretanto, embora o agregado H,” seja fonmado por um carogo
de Hy' cercado por moléculas de hidrogénio, o fragmento carregado mais provivel ¢ o Hy', sendo a
produgio de H' pequena e a de H," dominanie somente no caso do Hs".
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IONIZACAO MULTIPLA EM COLISOES DE fONS DE H' E He** COM ATOMOS DE
GALIO

M. M. Sant'Anna
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catolica do Rio de Janeiro — RJ

K. Lozhkin, C.J. Patton, P. McCartney, M.B. Shah, J.Geddes e H.B. Gilbody
Department of Pure and Applied Physics, Queen's University of Belfast, UK.

Palavras-Chave: ionizago, gilio, colisdes

Foram medidas segBes de choque de ionizagdo multipla de gilio por projéteis de H' ¢ He?’ na faixa de energia de
35-360 KeViamu. As medidas foram realizadas utilizando o acelerador Van de Graaff de 2 MV da Queen’s
University de Belfast. Foi utilizada uma técnica de feixes cruzados incorporando espectroscopia de tempo de vdo e
contagem em coincidéncia dos produtos da colisdo. Para a detecgo dos fons de recuo de galio foi utilizada uma
multiplicadora de particulas ¢, para o feixe principal, um copo de Fadaray. O feixe de gilio atdmico foi obtido por
evaporagdo em um forno previamente desenvolvido naquele laboratério € j4 utilizado para a produgdo de outros
vapores metilicos. Nele o gilio € colocado em um recipiente de alumina cercado por uma pequena folha de tintalo,
enrolada, a qual € aquecida fazendo-se passar por ela uma corrente da ordem de dezenas de ampére. O gilio no
recipiente cercado pela folha de tintalo ¢ entdo aquecido. Para garantir que a intensidade do feixe de gilio
permanega constanie ele € interceptado (depois da regido de colisZo com o feixe principal) por um feixe de elétrons
de energia constante ¢ os fons de recuo desta colisdo sfo também detectados em um outro detector. As segies de
choque relativas a formagdo de Ga' ,Ga”' ¢ Ga®' sdo analisadas dentro do modelo de particulas independentes. E
mostrada também a possivel relevincia de processos de duas etapas onde, apds uma primeira ionizagio ( ou
ioniza¢do com excitagdo ou ainda dupla excitagio ), segue-se a ejecio de outro elétron em uma transico auger. Os
dados sdo ainda comparados com outros obtidos anteriormente utilizando vapores metdlicos de ferso e cobre.

(CNPg)

INVESTIGATION OF THE FOURIER SPECTRUM OF “CH;0H FROM 25 TO 350 CM"'
USING THE “RITZ” PROGRAM

J.CS. Moraes® D. Pereira® A. Artemio ®, G. Moruzzi®, F. Strumia®, B.P. Winnewisser 4 M
Winnewisser ° I Mukhopadhyay © and P.K. Gupta

? Depto de Fisica e Quimica, UNESP-Ilha Solteira, b Depto de Eletrénica Quantica, UNICAMP;
¢ Dipartimento di Fisica dell’Universita di Pisa-Italia; 4 Physikalisch Chemiches Institut der
Justus-Liebig-Universitiit, Giessen-Germany; © Laser Programme, Centre for Advanced
Technology, Indore-India

Key Words: *CH;0H; Assignments; Fourier Transform

The “RITZ" program has been used for the investigation of the absorption spectrum of the YCH,OH isotopomer of
methanol from 25 to 350 cm™. This allowed us to assign some perturbed level sequence which could not be followed by
the Taylor expansions used in a previous program. Altogether, almost 14.000 lines have been assigned in the investigated
region, and the energies of 3370 levels have been evaluated. We observed an already known state mixing and found
evidence for two more state mixings not observed previously. Taylor expansion coefficients for evaluating the energies of
the levels involved in the transitions are also given. All of the lines presented here comespond to transiotions involving
torsionally excited levels within the ground vibrational state.

(CNPq, FAPESP, FUNDUNESP)
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UM NOVO ESPECTROMETRO DE MASSA DESTINADO A REALIZAR MEDIDAS
DE MULTICOINCIDENCIA

Arnaldo Naves de Brito(PQ,), Marco Aurelio Aguiar de Moraes (IC), Jodo Bartolomeu P. de
Andrade (IC), Amauri de Oliveira Albuguerque(IC)
Departamento de Fisica, Universidade de Brasilia

Palavras - Chave : dissociagdo , espectro,multi coincidéncia

Moléculas de uma determinada amostra gasosa podem ser ionizadas utilizando-s¢ um feixe de

elétrons, raio laser ou radiagdo sincrotron devidamente monocromatizada. Apds excitagdo fragmentos
moleculares sio formados apartir de dissociagbes idnicas intrinsecamente relacionadas ds energias (eV) da
fonte de excitagdo. Acelerando e detectando sucessivamente esses fons € possivel construir-se um espectro de
massas por tempo de v8o que por sua vez € caracteristico da amostra podendo nos informar os canais de
dissociagdo (orbitais atdmicos e moleculares ) envolvidos no processo. A técnica por noés utilizada ¢
denominada “Photo Electron Photolon Photolon Coincidence” (PEPIPICO) ¢ permite a detecgdo
correlacionada do ,“ start event “ ( elétron ejetado na ionizagfo) com os sucessivos “ stop events “ ( ions de
diferentes reagBes carga /massas dissociados). Isso € possibilitado pela disposi¢do de duas placas delectoras de
multicanais ( Multi Chanel Plates ) com suas faces delectoras mutuamente voltadas para si . Ambas as placas
estdo conectadas a um cartdo de aquisicdo de dados FLY T.D.C. (Time to Digital Converter ) , que no
presente espectrometro permite uma resolugdo de tempo de até 1.10” segundos.
Neste trabalho nos vamos apresentar um novo espectrometro de massa que foi desenhado e construido na
Universidade de Brasilia. Os elementos §ticos-eletrdnicos neste espectrdmetro foram desenhados tendo em
mente ficil alinhamento quando acoplado 4 uma linha de luz sincrotron. A resolugio de massa deste
espectrometro esta programada para 140 a.m.u. Detalhes do desenho do espectrdmetro serfo apresentados.

(CNPq)

CARACTERIZACAO ESPECTROSCOPICA DO AZULENO
Janir S. Hickmann " * e Raul Riveros *

" Departamento de Fisica e Quimica - CCET - Universidade de Caxias do Sul - RS
' Instituto de Fisica - Universidade Federal do Rio Grande do Sul - RS

E-mail: JANIR@IF.UFRGS.BR

Palavras-chave: azileno, espectroscopia, laser

O azuleno {CioH;z) é um hidrocarboneto extraido das flores da camomila (marricdria chamomilla) de imeresse
cientifico devido as suas propriedades curativas ¢ medicinais. Quando dissolvido em ctanol, apresenta virias
bandas de absorgdo na regido do visivel e UV (274, 340, 579, 632, 659 e 665 nm). D¢ particular intcresse é a
banda de 340 nm pois possibilita a excitagio do azuleno utilizando-se um laser de nitrogénio N3 (337 nm).
Neste 1rabalbo, esiudamos o espectro de fluorescéncia do azuleno bombeado por um laser de N», bem como a
possibilidade de invers3o de populagiio ¢ a sua utilizagio como laser de corante.

(Apoio Financciro. FAPERGS, UFRGS ¢ UCS)
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Theoretical Investigation of Secondary-Electron-Production Cross Sections
for Electron Impact Ionization of Water Molecules

Ronaldo S. Barbieri' & Débora Coimbra*

* Departamento de Quimica - UFSCar
? Departamento de Fisica - UFSCar
Palavras-Chave: doubly differential cross section, water

. In this work, we usc a semi-empirical model described by Rudd, in 1991, that provides analytical
Wmfmﬂzemgiymdauhlydiﬂhmﬁalmmﬁons[l].nwasmmﬁdtympbyedforﬂe[l]md
Hy[),2] targets by Rudd and coworkers. The first attempt to apply such a model to targets containing more than
me.shgnmmadcbyNogueimctaLB],mlws,formolecnlax nitrogen. As in the case of He and H,, model
paremeters for N, were obtained by fitting to experimentally avaliable data from Goruganthu et al (4], Here, we
m@emmmwdhmmow.mmmmwmgw&pmdmofm
secno_nsforejecﬁonofelecironsﬁomwatetvaporwﬂlbepmvided. Experimental results measured by
Bqlmndeh&;.Rndd[S]nnd Holtman et al[6] were used for fitting, for ejection angles from 15° to 150 °, at
pugnmymgofso-moow.memlgeofmmdmymmisﬁmnZthomaugyethtothe
prmary one mumus the first ionization potential of the target.

[1] M. E. Rudd, Phys. Rev. A 44, 1644 (1991).
{2] M.E. Rudd et al, Phys. Rev. A 47, 2922 (1993).
[3])J. C. Nogueira et al., Bras. J. Phys. 28, 14(1995).
[4] R. R. Goruganthm et al, Phys. Rev. A 35, 540 (1987).
[5] M. A. Bolorizadeh et al, Phys. Rev. 4 33, 882 (1986).
[6] K. W. Hollman et al, Phys. Rev. 4 38, 3299(1988).
(CNPg®)

EFEITOS DE SATURACAO NA EMISSAO DE ELETRONS EM COLISOES DE HE® EM
VARIOS ALVOS

A.C.F.Santos, F. S. Jords, M.M. Sant’Anna , W. S. Melo* G. M. Sigaud e E. C. Montenegro
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro — RJ

Palavras-Chave: colisdes atdmicas, caspide,saturaco

Os espectros dos elétrons emitidos a 0° em colisdes fon-dtomo apresentam um pico caracteristico chamado
clspide, centrado em torno da velocidade do projétil. Estes elétrons estdo em estados de baixa energia no continuo
do projétil e seu comportamento cinemitico ¢ fortemente influenciado pelo potencial do projétil. Estes elétrons
podem ser provenientes do alvo (captura eletrénica ao continuo do projétil), mas quando o projétil possui elétrons, a
maior contribuicio d cuspide a estas velocidades vem da perda eletronica . Estes elérons do projétil sdo emitidos
preferencialmente a 0°. Foram medidos espectros de clétrons na regido da cuspide em colisdes de ions de He'a 2
MeV em He , Ne, Ar, Kr, Xe, O; ¢ N;. Observamos um efeito de saturagio na dependéncia do namero de elétrons da
cuspide com o nimero atdmico Z do alvo. Este efeito ja foi observado [1] na dependéncia da segdo de choque total
de perda cletrdnica de fons carregados em gascs nobres ¢ estd presente nos cilculos em primeira ordemn para a
contribuigiio da intera¢do clétron-elétron.

[1] A.C. F. Santos, M.M. Sant’'Anna, W. §. Melo, G. M. Sigaud ¢ E. C. Montencgro NIMB 99(1995)46-49

s[nstituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense
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ESPALHAMENTO REATIVO PARA SISTEMAS QUAI?RI—ATOMICOS
UTILIZANDO COORDENADAS HIPERESFERICA

Mdnica Wolf Cadilhe, Joaquim José Soares Neto,
Annibal Dias de Figueiredo Neto e Tarcisio Marciano da Rocha Filho

Departamento de Fisica - UnB
email: marciano@helium.fis.unb.br

Palavras chave: coordenadas hiperesféricas, espalhamento, semi-classico

O estudo de processos de espalhamento reativo em sistemas moleculares tem recebido muito
interesses por varios pesquisadores. Os métodos de estudo desses problemas se dividem em duas
grandes classes: os métodos independentes do tempo, baseados na obtencdo de estados
estacionarios de espalhamento, e os métodos dependentes do tempos, que estudam o processo de
espalhamento pela evolugao temporal de um pacote de onda espalhado. Entretanto, os sislemas
estudados se restringem a moléculas com dois ou trés atomos. Trabalhos com quatro dtomos tém
se restringido ao esludo de apenas alguns graus de liberdade sendo os demais congelados. Neste
trabalho estudaremos o processo de esplhamenio reativo em uma molécula quadri-atdmica
utilizando uma aproximag3o semi-classica, o que nos permitira levar em consideragdo todos os
graus de liberdade envolvidos. Dos doze graus de liberdade envolvidos trés correspondem as
coordenadas do centro de massa da molécula. Os nove graus de liberdade restantes séo descritos
através de um sislema de coordenadas introduzido por Ohm e Linderberg: os trés angulos de Euler
com relagio aos eixos principais de inércia mais uma coordenada radial e cinco angulares. As
equagdes de movimento de Hamillon s3o entdo obtidas apés varias simplificagbes realizadas
através de calculo simbélico. Estudamos entdo o espalhamento reativo de Ho por O5. A resolugdo
das equagdes de Hamilton & feita utilizando-se um método desenvolvido por um dos autores (A.D.
Figueiredo Neto), Codutti e Brenig, que permite um controle do esforgo computacional com relagio
a precisdo desejada e A ordem do método de resolugdo empregado. (CNPQ)

CHARGE PRE-EQUILIBRIUM CONTRIBUTION TO THE STOPPING POWER
OF FAST IONS

L.F.S. Coclho
IF-UFRJ

Palavras-Chave: pre-equilibrium, channeling, stopping power

When a fast alomic beam, in a well defined charge state, incides upon a solid target it acquires an effective
charge ¢g(z). A model proposed by Brandt ef al,' based on the dynamical screening model, gives ¢(z) =
goe~ /Y 4 qoo(1 — €~¥%/¥), where oo is the equilibrium screened charge. For small energy losses one may define
a decay length I,; = v/k. Although more complex expressions could be employed,? the exponential dependence
is a good approximation and has been employed in the literature.® We propose here a method for estimating A
by measuring the energy losses of two different initial beams. For instance, if He* and He*t beams traverse
a target with thickness L, their respective average energy losses being called AE(He*) and AE(Hett), the
charge pre-equilibrium effect may be given by r = (AE(Hett) — AE(Het))/AE(He**). Assuming now L
much larger than l,, one obtains

r = (290 + Ileg/ (293, L).

We employed this result to the stopping power of 2.5 MeV Helium ions channeled in the < 100 > direction
of a 6700 Athick silicon target, recently measured by Pimentel, Acquadro and Donangelo.* At this energy goo
is nearly equal to 2, leading to I., equal to 500 Angstrons. There is a 10% uncertainty arising, mainly, from the
graphical presentation of the data. A simpler model, proposed by Santos ct al® led* to & value of 640 A.

1) W. Brandt, R. Laubert, M. Mourino and A. Schwarzchild, Phys. Rev. Lett. 30 (1973) 358.
2) N.E.B. Cowern, P.M. Read and C.J. Sofield, Nucl. Instr. Meth B 12 (1985) 43.
3) B. Rosner, D.P. Almeida, L.F.S. Coelho, E.C. Montenegro and A.G;. de Pinho, Nucl. Instr. Meth. B 42
(1989) 325.
4} L. M. Pimentel, MSc Thesis, IF-UFRJ (1996).
5) J.H.R. dos Santos, J.H.R. dos Santos, H. Boudinov and M. Behar, (1994) unpublished
(FINEP, CNPq)
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LASER MULTIPHOTON STUDY OF GASES AT LOW PRESSURES
A.O. Toledo, V.H Baggio-Scheid, A.C.Oliveira and A.M.Santos
Intituto de Estudos Avangados -CTA - Séo José dos Campos - SP

Palavras-chave: photoionization, laser, plasma

Laser photoionization of gases has been a subject of intense theoretical and experimental study. There is a particular
interest of late in using laser-produced plasmas for elemental and molecular analyses of various sample media.
Among the attractive features of laser produced plasma methods are direct sampling with minimal media and speed
of analysis. In this work, the results concerning the laser photoionization of He, Ar and SF, in sub-atmospheric
pressures are presented. A static gas cell was used. In this way the neutral particle density could be calculated very
accurately from measurements of pressure and temperature. The plasma was produced by a pulsed XeF-excimer
laser ( A, = 309 nm, E, = 15 mj, t, = 10 ns ) focused by a quartz lens in the middie of the cell. Two copper .
electrodes placed in the center of the cell were used to monitor the plasma. The current was measured as a function
of the filling gas pressure The collected charge was, then, calculaled from the time integral of the current. The total
charge ranges from 107" C at 10 mbar to 10" C at 107 mbar. Despite the significant differences in the
photoionization threshold energies of Ar and He, there is only a slight dependence of the total collected charge. The
abrupt decrease of the collected charge for SF, at pressures higher than 1 mbar indicates that recombination due to
attachment dominates against diffusion loss. In the case of SF; beside the photoionization there is also
photodissociation. This was investigated with a time of flight spectrometer, with wich the fragments of SF,, SF, and
SF; were observed.

10NIZACAO DO ATOMO DE He POR IMPACTO DE ELETRONS

Amdlia L. Monzani®, Luiz E. Machado®, Lee Mu-Taot
*Universidade Federal de Sdo Carlos - Depto. Fisica - Sdo Carlos - SP
tUniversidade Federal de Sdo Carlos - Depto. Quimica - S&o Carlos - SP

Palavras-Chave: ionizagio, ondas distorcidas, se¢do de choque triplamente diferencial.

Estudos de processos de ionizagdo por impacto de clétrons s3o imporiantes para a compreensio do problema
fundamental de particulas interagindo via for¢as de Coulomb. As chamadas Segdes de Choque Triplamente
Diferenciais (SCTD) déio informacfics sobre processos (e, 2¢) para estados finais contendo dois elétrons do continuo.
O tratamento tedrico de processos (¢, 2e) ¢ dificil porque nio hi uma solugdo analitica para a fungdo de onda para
dmselétmnsmovendo—secmumwmpodeCoulomb Em particular, quando estes processos ocorrem proximos 2o
limiar de ionizaglo, efeitos de correlagdo (pds-colisdo) s3o mais evidenciados.
Neste trabalho apresentamos nossos resultados de SCTD para ionizaciio do dtomo de He por impacto de elétrons
com energias incidentes de 64.6, 100 ¢ 200 eV. Os célculos foram realizados para a geometria coplanar simétrica,
onde os trés elétrons do continuo estdo num mesmo plano ¢ os dngulos 0, ¢ 0, das diregdes dos elétrons finais
(relativamente 3 direc3o de incidéncia) sdo iguais. As funcdes de onda dos elétrons do continuo foram determinadas
usando 0 Método Variacional Iterativo de Schwinger com a truncagem nas expansdes das fungdes em | =10 ¢
m__=10. OsdemmsdemmnzdeuanﬂgiofommMMusandooMamdeONhlestomdas Os resultados
para a energia incidente de 200 eV sdo mais satisfatbrios que aqueles de energias mais baixas. E possivel que isto se
deva ao fato de que em nossos cilculos ndo foram incluidos os efeitos pos-colisdo, que sdo mais importantes para
(CNPq)
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SECOES DE CHOQUE DE DISSOCIACAO
DE AGREGADOS DE HIDROGENIO

Hugo Luna, Neide Gongalves, Ginetie Jalhert e Nelson V. de Castro Faria
IF-UFRJ
Bernadette Farizon, Michel Farizon e Michel Gaillard
IPN-Lyon {Franga)

Palavras-chaves: agregado, dissociagio, segdo de choque

Utitizando a fonte de agregados rdpidos do IPN-Lyon foram medidas se¢Ses de choque de dissociagdo dos .
agregados H," com n=3-15 (impares), 19, 21, 25, 27 e 31 ¢ velocidade de 2,4 a.u. em colisdo com dtomos de
hélio. Antes de alingirem o alvo, os agregados passam entr¢ duas placas paralelas, sendo defletidos
periodicamente por um campo clétrico aplicado a estas placas atingindo assim um detetor de monitoragem. O
alvo é composto de um jato de hélio a pressio controlada (Baratron), montado num gonidmetro de precisfo. As
secdes de choque sido obtidas a panir de dados de fragio transmilida de agregados em fungiio da pressio de
hélio, sempre em regime de colisdo unica. Na tabela abaixo s3o apresentadas as segdes de choque medidas o,
em unidades de 10™"°cm’ :

n 3 5 7 9 Ll 13 15 19 21 25 27 3l
O4 264 | 438 | 804 | 1031 | 1294 | 1587 | 1832 | 20.53 | 23.68 | 2868 | 30.30 | 37.03

Como esperado, a segdo de choque de dissociagdo cresce com a massa do agregado. Embora previstas em
nossos cilculos de estrutura, feitos por mélodo ab-initio € base gaussiana, nio foram observados efeitos de
camadas. Tais efeitos, que sdo refacionados ao pequeno salto (~ 0.t eV) entre camadas “aberias™ e “fechadas™,
sio provavelmente cscondidos pela variedade de parimetros de impacto envolvidos na colisdo. Para n>9, a
segdo de choque de dissociagiio cresce proporcionalmente a n, parecendo indicar que a molécula de H; contribui
de forma equivalente independeniemente da posigdo em que se encontra no agregado.

INVESTIGATION ON THE GROUND VIBRATIONAL STATE OF “CD,0H
BY INTRACAVITY STARK SPECTROSCOPY

J.C.S. Moraes
Departamento de Fisica e Quimica - UNESP - Campus de Ilha Solteira

D. Pereira
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”- UNICAMP

G. Carelli, A. Moretti and F. Strumia
Dipartimento di Fisica dell’Universita di Pisa-ltalia

Key Words: l:‘CDJOH, Intracavity, Stark Effect

The present here the results of an investigation of FIR absorption spectrum of "“CD;OH by Intracavity Stark
Spectroscopy. We use an optically pumped hybrid waveguide FIR laser with CH,F; as FIR active molecule and “CD,0H
as molecule to be studied. We observed 3 absorption lines of >CD,OH using 3 different lines of CH,F,. An absorption
line is assigned as E, symmetry (n,K,J)) : (1,4,18}—(1,5,18) and iis frequency is measured as 63.08631 cm” with a

precision of a few parts in 107; a tentative assignment is given for one of two other absorption lines observed.

(CNPq, FAPESP)
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DETETOR DE FOTONS DE ANIQUILACAO UTILIZANDO UM FOTO-DIODO IHIBRIDO
1. Pepe
Institluto de Fisica - UFBa

Palavras-chave: deletor, foto-diodo hibrido, contagem de fotons

Historicamentc a contagem de fotons ¢ feita com auxilio de detelores de cintilagio, acoplados édlicamientc a foto-
multiplicadores (PM). Entretanto, a cstrutura interna (catodo. dinodos c anodo) de tais transdutorcs, impossibilita o
scu bom desctnpenho quando da presenga de campo magnético. Esia suceptibilidade ¢ wais sentida, s o campo cm
questdo Mz um dngulo ndo nule com o cixo geoniétrico do PM.

O nosso trabalho consistiu do descuvolvimento de um novo lipo de detetor de fotons. baseado num foto-diodo hibrido
{PDH). Um foto-diodo hibrido ¢ composto por um foto-diede de silicio, ntontado num cucapsuiamento § vicio, em
face de win foto-catodo. Os folons que clicgam a superficic do folo-catodo, sio convertidos em clétrons. Uma vez. que
esles escapam 4 superficic do foio-catodo, cles sTo acelerades por wma alta tensio, indo sc chocar contra o foto-diodo
de silicio.

Esic lipo de transdutor ¢ anligo na concepgio (anos 50), mas novo na sua implementagio, gragas a0 avangos
teenoldgicos dos scmicondulores.

Durante esle descnvolvimento comparamios o desempenho dos PDH cm selagio a diferentes PM's (ex. triodo
Hamamatsu R4406 ou ainda o PMT finc mcsh R2490, dilos mcnos sensiveis a canipe magnético externo). Podemos
afinar que cm presenca de campo os PDH apresentam performances superioresos mclhores PM's.

Entretanio, uma desvantagem dos PDH's sobre os 'M's ¢ seu baixo ganho de corrente. da ordem de 2E3, cin relagio a0
ganhodc 1E7, caracteristico da maioria dos PM.

Esta dificuldade pude ser superada pela utilizagho de diferentes pré-amplificadores. Uma possibilidade de solugio ¢
um pré-amplificador ripido, baseada cin amplificador de video monolitico AD9618, de fabricagio Amalog Dcevices.

[ I

UM ESTUDO COMPARATIVO ENTRE ALGORITMOS PARA A _
RECONSTRUCAO DE IMAGENS DE UM MINITOMOGRAFO APLICADO A
FiSICA DE SOLOS

Paulo Estevao Cruvinel! e Gilmar Cagdo Ribeiro?
(1) EMBRAPA-CNPDIA, Rua XV de Novembro 1452, S3o Carlos SP
(2) UFSCar-Computagio, Rodovia Washingtom Luiz Km 235, Sao Carlos SP

Palavras-Chave. tomografia, imagem, minitomografo

No presente trabalho é apresentado um estudo comparativo entre algontmos para_a recons.lmqﬂo de
imagens de solos, a partir do uso do minilomégrafo do Centro Nacnonf:l de Pesquisa ¢ -Desenvol\-umenfo de
Instrumentacio para a Agropecudria (CNPDIA) da EMBRAPA, consu!emndo as técnicas de retroprg;ecao
filtrada ¢ a de reconstrugio algébrica modificada com interpolacdo Spllne._Os resyllados forafn anahsadqs
em fun¢io da qualidade das imagens geradas e com o conhecimemq do ruido de imagens oblidas, & partir
de padrdes conhecidos, pdde-se estudar a adequabilidade dos algonlmos- para aplicagées em tomografias
de amostras de solo. As imagens foram obtidas com uma resolugio espacial F!e; 2mn214clom 60 amostras por
projegdo ¢ ingulo de 3 graus entre projegdes. Utilizou-se uma fonte de Americium ( ..Al;m) com tempo de
contagem de 10 segundos por amostra. Resultados mostram uma melhor adequab_llldade ds questdes
relacionadas ao contraste das imagens reconstruidas com o algoritmo baseado na léc:.ucas de reconstrpt;do
algébrica modificada com interpolagdo Spline, quando comparado aos resultados_obhdos com o.algonlmo
de retroprojegio filtrada. Entretanto, o tempo de processamento, avaliado em eqmp.amenlos
compulacionais com mesmo desempenho, para a reconstmcﬁo_ das imagens com o algoritmo de
relroprojegdo filtrada foi de aproximadamente 60% menor que o utilizado pelo outro algoritmo.

(EMBRAPA-CNPDIA, UFSCar e CNPg)
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Accumulation Points in Parameter Lattices of the Hénon Map

Marcus Werner Beims and Jason Alfredo Carlson Gallas
Instituto de Fisica, Universidade Federal do RGS - Brasil

Palavras-chave: Sistemas Complexos, Sistemas Dinamicos, Dinamica e Caos.

We compute bifurcation cascades for the Hénon map when both parameters of the mode] are varied
simultaneously along certain algebraic varieties. These varieties form the boundaries between domains
of parameters producing stable motions of different periodicities in phase space. The varieties of the
cascades beginning with the lowest possible periods, 1 x 2™ and 3 x 2", generate two families of parabolic-
like curves that intersect in parameter space. The infinite points composing such intersection define a
nonlinear lattice. Lattices like this are typical in parameter space of dynamical systems when two for
more] bifurcation cascades of periods k; x 2™ and k; x 2" overlap. A recent work {1] has shown that
vertices forming such nonlinear lattices are defined by very special entities: “units” in specific number
fields. The precise analytical determination of the ground field and unit for each vertex becomnes then a
central problem for those wishing to understand the specific algebraic towers Jeading to the characteristic
accumulation points which mark the transition from algebraic to transcendental numbers or, in equivalent
languages, from regularity to chaos, from periodicity to aperiodicity. The computation of units defined
by irrationalities of high degree is a quite difficult problem. Here we report [2] accurate numerical
approximations of such numbers which (i) throw light in the metric properties of a dynamical system under
the simultaneous variation of two parameters and (ii} provide input data for the analytic determination
of the number-theoretic nature of the intersections.

1. J.A.C. Gallas, Physica A 222, 125-151 (1995); Applied Physics B 60, S-203/S-213(1995), Festschrift
H. Walther.

2. M.W. Beims and J.A.C. Gallas, Preprint HLRZ 9/1996.

(FAPERGS, CESUP-UFRGS)

CAOS NUM EXPERIMENTO HIDRODINAMICO SINTONIZADO

Alberto Tufaile
José Carlos Sartorelli
Whilk Marcelino Gongalves
Instituto de Fisica-Universidade de S3o Paulo

Palavras-Chave: caos, bolhas, mapas.

Em sistemas hidrodinimicos, orde ocorre estiramento e compress3o das linhas de fluxo, temos sensibitidade
ascondiqﬂ&éhﬁciaisqupodewexpﬁwdapelaworiadoczos. Desenvolvemos o experimento mostrado na
figura l,ondetemosumbico(a),queborhﬂhaaremumasoluqﬂodcglicerinaeaguz_nchnqo&umtul?ode
vidro(b).Ofeixeiascr(c)édmviadopelamssagemdasboﬂlaseavariaﬁoda.u-nensndadedofeueé
detetada pelo fotodiodo (d), cujo sinal ¢ transmitido a um microcomputador para aquisico dos tempos ¢ntre
as bothas. Uma onda senoidal gerada por um autofalante (e), altera o circuito das linhas de fluxo nasolu@,
modificando o intervalo de tempo entre as bolhas, em funglo da frequéncia da onda. Otivemos séries
temporais e mapas de primeiro retorno, os mapas estio mostrados nas figuras 2a, 2b e 2c em que s¢ nota a
dinAmica do experimento em fun¢io da frequéncia da onda gerada. (CNPq ¢ Fapesp)
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COMPORTAMENTO COMPLEXO NA EXPERIENCIA DA TORNEIRA GOTEJANTE.

Reynaldo Daniel Pinto
José Gustavo Marques da Silva
José Carlos Sartorelli
. Instituto de Fisica da Universidade de S&o Paulo

Palavras-Chave: complexidade, leis de escala, intermiténcia.

A torneira gotejante apresenta uma grande diversidade de comportamentos [1]. Estudamos a transigio de um atrator
periédico para um toro T2 em altas e decrescentes taxas de vazio, de acordo com uma bifurcacio de Hopf [2]. Apés um
travamento de periodo 5, este toro T> comega a perder a fase intermitentemente. Penna et al. [3), sugerem que a
torneira gotejante seja um sistema critico. Nossas tentativas de calcular o expoente de Lyapunov nlo foram conclusivas
devido 2 alta sensibilidade do algoritmo a0 ruido. Apesar dos cilculos da dimensfo de correlagio ndo convergirem, a
dimensfio do sistema calculada usando o método dos falsos vizinhos ¢ finita ¢ igual a 3. Neste trabalho, vamos mostrar
os resultados obtidos com um método alternativo de caracterizagio. Em sistemas cadticos, a distincia entre dois pontos
inicialmente préximos evolui exponencialmente. Verificamos que a evoluclo da distincia entre pontos proximos possui
fortes componentes periédicas para todos os atratores estudados. Calculamos, entfo, a distincia entre 2 pontos,
escolhidos aleatdriamente no atrator reconstruido, e entre suas iteradas sucessivas, obtendo assim, uma nova série para
cada par de pontos iniciais e verificarros novamente a ocorréncia de componentes periddicas. No espectro de poténcias
médio destas séries, observamos leis de escala, que parecem nflo depender da dimensio de reconstrugio, € cujos
expoentes variam de acordo com o tipo de comportamento qualitativo observado nos mapas de primeiro retorno.
Estamos procurando associar os comprimentos caracteristicos das leis de escala observados com o comprimento
caracteristico da intermiténcia das perdas de fase do sistema. (CNPq ¢ Fapesp)

(1] J. C. Sartorelli, W. M. Gongalves ¢ R D.Pinto, Phys. Rev., E49 , 3963 (1994);
[2] R. D. Pinto, W. M. Gongalves, J. C. Sartorelli ¢ M. J. de Oliveira, Phys. Rev., ES2, 6892 (1995);
[3]T. J. P. Penna, PM. C. de Oliveira, J. C. Sartorelli, W. M. Gongalves ¢ R. D. Pinto, Phys. Rev., ES2, 2168R (1995).

OPERADORES MAGNE‘TI_COS PARA PROCESSOS ESTOCASTICOS DE
REACAO E DIFUSAO NA REDE

J. Ricardo G. de Mendon¢a e Mdrio J. de Oliveira
Depto. de Fisica Geral do Instituto de Fisica da Universidade de Sio Paulo

Palavras-chave: processos estocasticos, teoria do magnetismo

Neste trabatho mostramos como se podem construir operadores de evolugiao temporal para
processos estocdsticos de reagdo e difusdo na rede. Introduzindo espagos lineares apropriados na
descrigao de sistemas classicos de particulas interagentes, escrevemos a equagiao mestra como uma
“equagdo de Schrodinger” em tempo imagindrio, cujo “hamiltoniano” derivamos. O método exposto
é facil de usar e bastante geral, uma vez que permite obter corretamente os operadores para processos
de N espécies interagindo através de colisdes n-drias, com n < N arbitririos.

E claro que a construgao dos operadores é a parte ficil do problema, a parte dificil sendo
a determinagao de seus autoespectros. Aqui é que surge a relagiao entre a fisica dos processos
estocasticos e a do magnetismo, uma vez que muitos dos processos mais estudados tém por operadores
de evolugio, considerando-se tranformagoes de similaridade nio-locais, hamiltonianos conhecidos da
teoria do magnetismo, como por exemplo o ferromagneto de Heisenberg para o processo de exclusio
simples simétrico. Dessa forma, técnicas previamente desenvolvidas no contexto magnético, como
argumentos de Goldstone, “ansatz” de Bethe e fermionizagdo, se aplicam. Damos como exemplo o
operador de evolugdo de um processo de adsorgao e dessorgio de dimeros com relaxacao difusional,
que em determinada regido de seu espago de parimetros é exatamente soltivel em termos de férmions
livres.

(CNPq)

97



COMBINACOES DE MAPAS DIFEOMORFICOS

Alberto Tufaile
José Carlos Sartorelli
Whilk Marcelino Gongalves
Instituto de Fisica-Universidade de Sdo Paulo

Palavras-Chave: recorréncia, endomorfismo, difeomorfismo

O experimento da torneira gotejante [1, 2] ¢ um sistema dindmico com varios graus de liberdade, mas que para baixas
vazdes, permite uma analise através de equagdes de recorréncia com poucos graus de liberdade. As séries de evenios
temporais, 1, obtidas experimentalmente, sio formadas com os tempos entre gotas sucessivas. Obiendo dados numa
regio onde a frequéncia média ¢ por volta de 10 gotas por segundo, construimos mapas de primeiro retorno
tridimensionais nas varidveis ty, th+] € tp+2. Nas projecdes dos mapas tridimensionais nos planos ty tp+] €ty Upss.
ajustamos paribolas 3s curvas obtidas. Desta mancira determinamos numericamente os coeficientes a ¢ b dos
submapeamentos de difeomorfismos do tipo mapa de Henon f{z, y. a. b), que simulam a dinimica do atrator,
combinados com uma recorréncia tinear g(x.c). que di a evolugdo do atrator para valores préximos do ajuste, conforme
o sistema de equagdes:
f. Xprl =azp(l-Zp+l Y +¥yn:  Yn+1=bzg

B Zn+] =C€Xn
Observamos que o coeficiente a é aproximadamente 600 vezes o coeficiente b, cuja magnitude permite a aproximago
do difeomorfismo por um endomorfismo [3], do tipo mapa logistico. (CNPq e Fapesp)
1. Shaw, R_,“The dripping faucet as a model chaotic system™, Aerial Press(1984).
2. Sartorelli, J.C., Gongalves, W. M., Pinto, R.D., Phys. Rev., E49, 3963(1994).
3. Mira, C.,"Chaotic Dynamics”, World Scientific(1987).

Dynamical Evolution and Generalized Quantum Thermostatistics
. Pennini', A.R. Plastino’? and A. Plastino’

'Departamento de Fisica, Universidad Nacional de La Plata,
Casilla de Correo 727, La Plata 1900, Argentina.
“Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas ( CBPF )
Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, 22290-180, Rio de Janeiro

Palavras-Chave: Quantum Dynamics - Generalized Thermostatistics.

We discuss some intcresting peculiaritics of Tsallis' quanium thermostatistics in relation with dynamical evolution,
with particular emphasis on the cut-off condition question. The existence of special dynamical states that do not
appear in the Boltzmann-Gibbs thermostatistics is analyzed in detail. We consider a set of relevant observables that
close a Lic semi-algebra with the Hamiltonian of the system. The expectation values of these observables verify a
closed system of linear ordinary differential equations of motion. This sysiem of equalions can be sotved analytically
and we can emplov. at cach time L. the associated expeclation values as constraints in order to construct the
maximum entropy statistical opcrator. We prove that the time derivative of the entropy associated with this density
matrix vanishes. The cquations of motion verified by the Lagrange multiplicrs associated with the relevant operators
arc obtained. We prove that the time dependent Tsallis maximum entropy statistical operator constitutes an exact
solution to von Neumann equation. We show that these time dependent density matrices admit, as particular cases,
thermally frozen states. Thesc states constitute dynamical gencralizations of the thermally frozen states introduced by
Tsallis in the context of the canonicai ensemble. For these frozen states. the density matrix reduces 10 a projector
operator onto a pure state. It is shown 1hat some regions of the Lagrangc-mudtipliers space are {orbidden. The
concomitani scts of Lagrange multipliers can not be physically realized. In this sense. dynamical generalizations of
the forbidden states introduced by Tsallis tn conncection with the canonical ensemble, are given here, We show that
the temporal cvolulion docs not alter the nature (forbidden, frozen or active} of the dynamical stales.

{ CONICET and CNPq)
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ALGORITMO PARA A ESTIMATIVA DE EXPOENTES DE LYAPUNOV A
PARTIR DA FUNCAO DE DENSIDADE DE PROBABILIDADE.

N. N. Oiwa, N. Fiedler-Ferrara.
Instituto de Fisica da Universidade de Sao Paulo CP 66318 - CEP 05389 970.

Palavras-Chave: caos, algoritmo de contagem de caixas, expoentes de Lyapunov.

Uma das maneiras para se caracterizar a Datureza cadtica de fenémenos fisicos € estimando-se o espectro
de expoentes de Lyapunov. Contudo, os métodos disponiveis para o cilculo dc:\s expoentes a pa,rti_r d_e
séries temnporais consomemn muito tempo de processamento, dificultando a andlise sistematica de sinais
experimentais. N

Em contraste com os algoritmos existentes, quc estimam os expoentes de Lyapunov valendo-se de médias
temporais, propde-se um método alternativo para o célculo dos expoentes a partir da fungio de densidade
de probabilidadcs associada ao atrator. Essa fungio de densidade de probabilidadesﬁé representada por um
conjunto de caixas cobrindo o atrator e a probabilidade de cada caixa ¢ dada pela razio do nimero de pontos
contido nela mesma pelo nimero de pontos do atrator. Utilizou-se um algoritmo baseado no trabalho de
Friedman et al. {ACM Trans. Math. Soft. 3, 209 (1977)) para efetuar a cobertura do atrator. Contudo,
modificou-se o algoritmo de Friedman et al. de modo que as caixas tenham sempre o mesmo tamanho. Os
expoentes de Lyapunov sio calculados a partir dos autovalores da Jacobiana estimada da evolugdo temporal
dos pontos contidos nessas caixas.

Os resultados obtidos mostram que o novo método posgui relativamente a alguns aspectos um desempenho
superior ao dos métodos disponiveis (Sano-Sawada, Phys. Rev. Letters 55, 1082 {1985): Eckmann et al..
Phys. Rev. A34, 4971 (1986); Brown et al., Phys. Rev. A43, 2787 (1991)). particularmente no que diz
respeito ao tempo de processamento.

(CNPq)

BOND STABILITY CRITERION IN CHAIN DYNAMICS

Gonzalez J A. and Oliveira F. A.
Centro Internacional de Fisica da Matéria Condensada - UnB

Keywords: bond stability, chain dynamics

The problem addressed in this communication is that of understanding the larger bond extensions found in
the break of an anharmonic chain under stress. The result of exiensive simulations in Lennard-Jones Chains
shows that a bond must be extended to a considerable fenght before it breaks[1). this large healing capacity of
the lattice delays the process of fracture[2]. In this communication we show that the large healing capacity of
the lattice is quite general non-linear phenomenon and dependes on the correlation of adjacent particles. We
shall prove the existence of an unstable stationary equilibrium solution that is critical for the process of
fractures. We consider a solid chain under stress as a metastable state of equilibrium, in analogy with the more
familiar case of supersatured vapor. Fracture at the failure threshold corresponds to a metastability limit, or
spinoidal, just as in the nucleation theory at the point of critical supersaturation.

We discuss the cxistence of an unstable stationary cquilibrium solution that plays the rolc of acritical sced
for the process of fracture. We obtain the critical extensions valucs for the stability of the chain. We verify

through computer simulations that the critical bond lenghts are within our theoretical limits [3] .
References

[1]1F. A. Oliveira and P.L. Taylor, J. Chem. Phys. 101 10118 (1994),
[2] 8.8. Brenner, in Fiber Composite Materials (America Society for Metals, Metals Park,
Ol1,1965)

[3]1 F.A. Oliveira and J. A. Gonzalez . Physical Review B - 10 be published.
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BIFURCACAO INSTACIONARIA DE UM FLUIDO EM ROTACAO ESTUDADA POR
SIMULACOES NUMERICAS AXI-SIMETRICAS

M.B. Lacerda Santos® e J.N. Sorensen®

* Departamento de Fisica, Universidade de Brasilia, 70910-900 Brasilia, D.F.
*Department of Fluid Mechanics, Technical Univ. of Denmark, 2800 Lyngby, Dinamarca

Palavras chave: fluido em rotagao, escoamento instacionario, bifurcagio de Hopf.

O problema cléssico de um fluido viscoso girando dentro de uma cavidade cilindrica fechada tem atraido renovado
interesse nos ultimos anos, em razio de este ser um sistema adequado para se estudar rotas para o caos e turbuléncia.
No estudo aqui focalizado, apresentar-se-4 resultados de simulagdes do escoamento de um fluido em rotaglio dentro
de uma cavidade cilindrica parcialmente aberta, obtidas através de solugo numérica das equagBes de Navier-Stokes
dependente do tempo ¢ com simetria axial. A configuragdo estudada consiste de um recipiente cilindrico que contém
o fluido. Esle € posto em rotagio por um disco em contacto com a superficie do liquidoe, girando a velocidade angular
constante. A novidade aqui ¢ que o disco ndo cobre inleiramente a superficie do liquido, deixando parte da mesma
livre. Do ponto de vista de aplicagdes, portanto, vale ressaltar que a configurago estudada € similar a de um arranjo
Czochralski para crescimento de cristais, embora efeitos térmicos nio tenham sido incluidos, Num tal arranjo, o
escoamento ¢ forcado pelas rotagdes do cristal, aqui representado pelo disco. Como no caso da cavidade fechada,
para unia certa taxa de rotagdo critica o regime estaciondrio no é mais atingido. O estudo focaliza a ocorréncia
dessa primeira transicdo para a instacionaridade, ao considerar casos de cavidades com maior ou menor superficie
livre disponivel. em fungfo do raio do cristal, para uma razio de aspecto fixa. Seguindo a evolugdo lemporal de um
pequeno numero de variaveis dinamicas arbitrariamente escolhidas, parametrizadas pelo nimero de Reynolds,
tocaliza-se cssa primeira bifurcagdo de Hopf para uma dada série de cavidades com diferentes graus de abertura. As
simulagdes realizadas nessc trabalho demonstram que a presenga de superficie livre leva a importantes alteragdes na
iransicdo para escoamento dependente do 1empo, quer na locatizagdo da mesma, quer na dinimica das oscilagdes.
{Apoio parcial: CNPq)

A RELACAO ENTRE A INTENSIDADE DA IMPUREZA E A MEDIDA DO
CAOS NA PROPAGACAO DE PORTADORES

Paulo E. de Brito, Jorge A. Gonzalez e Hugo N. Nazareno
Centro Internacional de Fisica da Matéria Condensada - Universidade de Brasilia - DF

Palavras-chave: localizac#o dinfmica, caos

Foi estudado a propagacio de portadores em super-redes unidimensionais, um modelo ‘tight-
binding’ com um potencial de impureza em cada sitio que segue o0 seguinte mapa:

Yor1 = K Y, (1Y), ¢ 6, =6, ¥y

OmmuﬁHMMaml@omhdmﬁmmammmm
com redes infinitas. )

A medida do caos foi feita através do expoente de Lyapumov em fungfio de j; determinando
diferentes regimes de propagacfio para diferentes sistemas cadticos. Omodeloaqmcons:dcmdchan
uma classe intermediéria entre quasi-periédica ¢ completamente estocisticos.

Anavésdaanéhsedosdmsmgéummmdaduo,émvelmowmpmdo
sistema: quando havera localizagio ou propagaciio, em uma forma esbogada.

Foi construido um diagrama de “transicio de fase" no espago de dois parimetros ( b, g, ).
Caracterizando os diferentes regimes de propagacio (balistico, superdifusivo, difusivo , subdifasive ¢
lm)wabmmmﬂmmamwﬂmadomdcmhudﬁzmas
propriedades fisicas destes sistemas.

Aplicando um campo elétrico dc na rede, obteve-se que quanto maior a intensidade do campo,
maior a localizaglo, podendo haver casos de ressonfincia entre dois sitios.
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PROPAGACAO DE DANOS NO FERROMAGNETO DE POTTS BIDIMENSIONAL
COM CAMPOS EXTERNOS

Laddrio da Silva’, Francisco Antonio Tamarit® e A glaé Cristina Navarro de Magalhdes'
!Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas ( CBPF/CNPq )
Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, 22290-180, Rio de Janeiro, Brasil
*Facultad de Matematica, Astronomia y Fisica, Universidad Nacional de Cordoba
Haya de la Torre y Medina Allende S/N,Ciudad Universitaria, 5000 Cordoba, Argentina

Palavras-Chave: Transigdes de fase dinamicas, ferromagneto de Potts, propagagio de danos

Recentemente tem havido um crescente intercsse no estudo de Iransigdes de fase e expoentes crilicos
dindmicos. Uma das técnicas largamente empregada em tal estudo é a propagagio de danos, que envolve a
comparagio da evolugiio temporal de duas ou mais copias de um dado sistema sujeito a0 mesmo ruido térmico.

Em nosso trabalho analisamos o comportamento dinamico do ferromagenio de Potts com q=3 estados com
Ou sem campo externo na rede quadrada. Utilizamos o método de propagagio de danos onde as varidveis de spin
sdo atualizadas sequencialmente scgundo a dinamica de “heat-bath”. Obtivemos, em auséncia do campo externo,
trés regimes onde a distincia de Hamming para longos tempos apresenta comportamentos distintos, a saber: i) é
nula para altas lemperaluras (T2T)): ii) lem um limile ndo-nulo independente do dano inicial para temperaturas
intermediarias (para T2ST<T)): iii) apresenta um limite que depende do dano inicial para baixas temperaturas (T
STz). Usando propriedades de escala de 1amanhos finilos oblivemos estimativas para as temperaturas de transicio
Ty & Tz, bem como para os expocntes criticos dinamicos zj € z7 associados aos tempos de relaxagdo. Nossa
eslimativa para Tz ¢ consisienic com a igualdade To=T,, onde T¢ € a temperatura critica esidica. Tal como ocorre
no ferromagneto de Ising, verificamos que os parimetros de ordem decacm, para tempos curlos, € nas
tempcraturas de transigio Ty e Tz. com expoenies & que diferem do conhecido expoente /v da magnetizago.
Observamos que a aplicagio de um campo magnético uniforme nio destréi nenhuma das duas ransigdes, ao
Passo que a transicdo em T, ¢ aniquilada por um novo tipo de campo que desempenha o papel de um campo
conjugado (similarmenic ao caso do modclo de Ising estudado anteriormenie).

( CBPF/CNPq)

PROPAGACAO DE DANO NO MODELO DE HOPFIELD ULTRA-DILUIDO

Criso zgowo Rodrigues da Silva ', Ladério da Siva® e Francisco Antonio Tamarit'
Universidade Federal de Alagoas Dep. de Fisica, Campus A.C. Simdes,
Cidade Umversnana Tabuleiro do Mantins, Maceio, Alagoas, Brasil
’Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas ( CBPF )
Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, 22290-180, Rio de Janeiro, Brasil
“Facultad de Matematica, Astronomia y Fisica, Universidad Nacional de Cordoba,
Haya de la Torre y Medina Allende, S/N , Ciudad Universitaria, 5000 Cordoba, Argentina
Palavras-Chave: Modelo de Hopfield, Ultra-diluigdo e propagagio de dano

Neste trabalho, estudamos uma extensio do Modclo de Hopfield ulira-diluido que apresenta uma estrutura bastante
complexa nos atralores de reconhecimento. Através de simulagdo numérica. u~ando a técnica de propagagdo de dano
com uma dinimica paralela, medimos a distincia de Hamming (dh) entre duas configuragdes que evoluem com a
mesma sequéncia de nimeros aleatérios. Apesar da aparente dificuldade na implementagiio de tais redes em um
computador, devido a condigio imposia i conectividade: C << InN e C >>1 (ultra-dilui¢io) secndo N o tamanho da
rede e requerer neste limitc uny niimero muilo grande de neurdnios, trabalhos realizados com pequenos valores de C
e grandes redes. porém finitas, tem sido bem sucedidos. Mostramos que para conectividades finitas o sistema
apresenia trés regimes dislintos. a saber: um regime onde cxiste somenle pontos fixos (dh = 0) para a. < o (C), um
regime intermedidrio onde existe uma mistura de ciclos de diferenies periodos e também caos para o, (C)< u < ay,
(dh = 0 ¢ cresce monotonamente) ¢ por Ullimo um regime onde s6 exisle caos (dh = O ¢ constawie) para & > ay. E
interessanie relatar que @, coincide numericamente com o = 2/x € que 0 regime onde sb existe ponlos fixos tende a
dcsapareoer quando aumentamos a conectividade (o, (C—%) = 0), o que {oi previsto analiticamentc por Derrida et
al'. Recentementc foi proposto um campo conjugado capaz de quebrar a transicdo dindmica presente, por exemplo,
no autdmato celular de Domany-Kinzel. modelo de Ising ¢ Polts em duas dimensdes. Aplicamos esie campo no
modelo de Hopficld ultra-diluido ¢ calculamos numericamente a susceptibilidade de dano.
(1] Derrida B., Gardner E. and Zippelius A. Evrophys. Leit.. 4 (1987) 167

(CBPF/CNPq)

101




ESTIMATIVA DAS DIMENSOES GENERALIZADAS D, E DO ESPECTRO
DE SINGULARIADES f(a) A PARTIR DE UM ALGORITMO DE

CONTAGEM DE CAIXAS MOVEIS.

N. N. Oiwa, N. Fiedler-Ferrara.
Instituto de Fisica da Universidade de Sao Paulo CP 66318 - CEP 05389 970.

Palavras-Chave: fractal, dimensdes generalizadas, espectro de singularidades.

Recentemente foram desenvolvidos diversos algoritmos para estudar a natureza fractal de indmeros
fendinenos fisicos. Contudo. em geral cies nio sdo representados por fractats simples. tal como o conjunto de
Cantor. Eles apresentam dinensées generalizadas, como no caso do atrator de Feigenbaum. Sao conhecidos
como multifractais e podein ser caracterizados utilizando-se as dimensées generalizadas de Renyi Dg e o
espectro de singularidades f{a).

Eutretanto. geralmente é dificil estimar Dy e f{a) nos algoritmos baseados em métodos de contagem
de caixa (Block et al.. A42. 1869 (1990)) porque eles sio mnito sensiveis & posi¢io das caixas que cobrem
o atrator {Yamaguti. dissertagao de mestrado. USP (1992)). Estimamos D, e f(a) utilizando um nove
algoritine que contorna esse problema.

O método baseia-se 1o algoritmo proposto por Friedman et el. (ACM Trans. Math. Soft. 3, 209 (1977)).
Nesse algoritmo o atrator é coberto por caixas de tamanhos diferentes. Nés o adaptamos para cobrir o
atrator utilizando caixas com o mesmo comprimento. A rotina é recursiva e os dados estio esiruturados
segundo uma 4rvore binaria. Nesse método as caixas que cobrem o atrator movem-se no espago. Assim.
otimiza-se o nimero de caixas. Calculam-se as dinmensoes generalizadas de Renyi D, a partir do histograma
da quantidade de pontos pelo niiero de caixas. A transforinada de legendre do par (g. Dy}, através de um
ajuste quadratico no grafico ¢ x (g — 1) Dy, nos da o espectro de singularidades f(a).

Aplicamos o métedo ao conjunto de Cantor, atrator de Feigenbauni. mapa de Hénon e ao fluxo de Loanz.
As curvas D, e f{a) sao estimadas nesses objetos fractais e os resultados sio comparados com aqueles obtidos
com o método de Block et al. e cilculos semi-analiticos. O método proposto mostrou-se mais preciso quando
comparado coin o algoritmo de Block et al. (CNPq)

TRANSICAO DE FASE EM AUTOMATO CELULAR COM SIMETRIA
"UP-DOWN?”

Ténia Tomé e J. R. Drugowich de Felicio
Instituto de Fisica, Universidade de Sao Paulo, Sio Paulo, Faculdade de Filosofia Ciéncias e
Letras de Ribeirdo Preto, Ribeirao Preto

Palavras-Chave: autémato celular, imunologia, fendmenos criticos irreversiveis

Recentemente introduzimos (1] um autémato celular probabilistico, definido numa rede quadrada. para descr-
ever uma parte do sistema imunoldgico. O autémato evolui no tempo de acordo com dinamica estocdstica
definida por regras locais que possuem simetria "up-down”. Coustruimos dinimica subjacente 4 dinamica
original, da qual obtivemos relevantes resultados. Um dos resultados importantes provenientes desse proced-
imento esti relacionado com a formagéo de ordem nesse autémato. A dindmica subjacente se identifica com
o problema da percolagao por sitios. A partir dessa identificagio obtivemos resultados exatos para o modelo
e também o limite inferior para o valor do pardmetro critico, o qual estd relacionado com a probabilidade de
percolagao critica. Esses resultados sio verificados tanto nas analises de campo médio dindmico quanto nas
simulagdes numéricas. Enfocamos também o problema relativo & determinagio da classe de universalidade do
modelo. Uma das abordagens para o estudo da universalidade em transigoes de fase cinéticas é a concernente a
um formalismo, que se assemelha ao utilizado na andlise de fendiuenos criticos em equilibrio, mas considerado
em outro nivel descritivo. Para certas categorias de modelos de rede definidos por dinimicas irreversiveis. tam
sido feitas conjecturas a respeito das classes de universalidade. Uma dessas é a conjectura "up-down” [2]. A
andlise que procedemos para esse autémato indica que o modelo pertence i classe do modelo de Ising em duas
dimensdes. Este resultado corrobora a conjectura "up-down ™.

[1} T. Tomé and J. R. Drugowich de Felicio. Phys. Rev. E (1996).

{2] G. Grinstein, C. Jayaprakash and Yu He, Phys. Rev. Lett. 55, 2527 (1985).

102



Kink catastrophes in the ¢* model with inhomogeneities
and in the Sine-Gordon equation

Jorge Alberto Gonzdlez e Bernardo de Assungdo Mello
Centro Internacional de Fisica da Matéria Condensada - UNB

Palavras-chave: soliton, non-linearity, bifurcations

The dynamic of solitons in the presence of inhomogeneities is a field of great interest in recent year. This is
because these non lincar models can be applied to a wide class of problems in condensed matter physics. In most of
known works the soliton is treated as a structureless point like particle. In the best case, they use the Collective
Coordinate Approach (CCA), which can be extended in the ¢* model to consider the known internal mode of the
unperturbed equation. In the present letter we show the existence of important differences between the result of using
such an approach and the real dynamics of solitons.

In the ¢' model we investigate the siability conditions for the motion of a soliton in the presence of
inhomogeneities, that can describe an external force or an impurity. Not only instabilities of the transiational mode
can appear, but also of internal modes and even of the phonon modes. These instabilities lead to surprising soliton
explosions that were studied here for the first time. We show the existence of a much morerichdynamicsdm_tothe
presence of a large number of excited internal modes. These internal modes can cause “qualitative” chnnmsmd_n:
kink dynamics, leading to phenomena (like soliton explosions) unthinkable in the usual approach If the system in
addition is perturbed by a time dependent force we can observe a series of complex phenomena like nonlinear
resonance, frequency jumps, hysteresis, chaos, etc. _ . .

1o the Sine-Gordon equation we study how two “quarks™ are annihilated to create a kink. Also we investigate
the behavior of “tachions,” which can move with velocity greater than 1.

MODOS LOCALIZADOS lNTRiNSEC_OS FORCADOS EM UMA CADEIA
ANARMONICA

Nikolai Paviovitch Tretiakov, José Nicodemos Teixeira Rabelo
Departamento de Fisica-Universidade Federal de Goias - GO

Palavras-Chave: 1) Dindmica de rede; 2) anarmonicidade; 3) modos localizados

Entre as vérias formas de vibragdes nos cristais, recentemente foi descoberto teoricamente e tem sido estudado
intensivamente um novo tipo de modos vibracionais, que sfo fortemente localizados no espago com valores de
frequencia fora das bandas fondnicas € que podem surgir em qualquer lugar da rede. Até recentemente porém
este estudo se limitava 4 dinimica de redes na auséncia de forcas externas. Entretanto, para a verificagio
experimental destes modos ¢ imporiante investigar sua interagio com agentes extcrnos, como o laser por
exemplo. No presente trabalho mostramos que redes peribdicas unidimensionais com interagdo anarménica de
quarta ordem podem exibir uma resposta altamente localizada quando submetida 4 agdo de uma forga harménica
externa localizada numa pequena regifo da cadeia. Até recentemente este problema sé vinha sendo abordado no
caso de uma forga externa ndo localizada (T. Rossler, J.B. Page, 1995). Resolvemos as equagdes de movimento
dos diomos da cadeia com interagio entre primeiros vizishos usando a aproximagio RWA (Rotating Wave

1 1
Approximation). O potencial usado ¢ P = EKZ Z (u,,, —u,)’ +ZK4 > (u,,, —u,)* (potencial “Ko-

Ka"), onde u, sdo os deslocamentos atdmicos dos sitios da rede. A forga harménica externa ¢ aplicada sobre um
ou dois 4tomos, scndo que no segundo caso os dois dtomos vibram com fases opostas. Investigamos a existéncia
de solugbes ressonantes, em que todos 0s 4dtomos vibram com a frequéncia da forga externa. Esta frequéncia é
obiida de forma autoconsistente a partir da solugdo das cquagdes de movimento. Para um dado grau de
anarmonicidade (A~K4/K), o aumento da amplitude da for¢a externa provoca o crescimento da frequéncia das
vibragbes € o aumento das amplitedes, mantendo a simetria ¢ o grau aproximado dc localizagio do modo
intrinseco. O efcito conjunto da anarmonicidade ¢ da intensidade da forga externa conduz a um aumento
considerdvel do grau de localizagdo.
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MODELOS ESTOCASTICOS DE REDE PARA PROPAGAGAO DE
EPIDEMIAS

Neli R. S. Ortega e Ténia Tomé
Instituto de Fisica, Universidade de Sao Paulo, S3o Paulo

Palavras-Chave: mecanica estatistica de ndo-equilibrio, propagacio de epidemias, modelos
estocasticos de rede

Uma das abordagens da mecanica estatistica de nao-cquilibrio é a concernente & construgio de dindmicas
estocdsticas definidas em reticulados. Nesse enfoque os fenémenos macroscépicos irreversiveis sio tratados
a partir de uma descricio que conterha em si a irreversibilidade. Dentro desse contexto virios autématos
e modelos estocdsticos de gds de rede tém sido construidos comn o objetivo de estudar transicoes de fase
cinéticas em sistemas da fisica. biologia e quimica. Particularmente enfocamos o problema, inseridoe dentro de
estudos de dinimica de populagdes, da propagacio de epidemias. O processo de contato, introduzido em 1974,
parece ser um dos modelos de rede mais simples que descrevem a propagacao de uma epidemia. Tal modelo,
microcopicamente irreversivel. apresenta transi¢io de fase mesmo em uma dimensao. A transi¢ac ocorte para
uma taxa critica de infecgao A.. Para A < A; a fase estdvel no modelo é uma fase absorvente que corresponde
a todos os individuos da popula¢io estarem saos. Para A > ). o estado ativo ¢é estavel e corresponde a uma
populagao onde parte dos individuos estd infectada. Através de formalismo de operadores obtém-se expansoes
em séries temporais 1] para o modelo e verifica-se que cle pertence i classe de universalidade da percolacio
direcionada. Apresentamos célculos relativos i estimativa da taxa critica de infecgdo para o processo de contato
definido numa rede de coordenagao z. Também apresentamos anilises que efetuamos para modelos correlatos
a esse mas que descrevem epidemias genéricas.

[1] R. Dickman, J. Stat. Phys. 55, 997 (1989).

(FAPESP)

NORMAL MODE OF VORTICES IN EASY-PLANE
ANTIFERROMAGNETS: EXACT RESULTS AND BORN
APPROXIMATION

F. O. Coelho & A.R. Pereira& A. 5. T. Pires
Departamento de Fisica - ICEx - UFMG

Palavras Chave: Antiferromagnets, Vortices, Normal Modes

A large variety of layered magnetic insulators has been shown to exhibit the experimental char-
acteristic of two-dimensional (2D) magnetism and has been useful in testing theories pertinent to
2D systems. In classical models for these quasi-two-dimensional magnetic materials it has been
found that nonlinear excitations (solitons, vortices) play an important role in the static thermo-
dynamic properties, and are expected to be important in the spin dynamics. For example, mobile
solitons and vortices were considered by some authors with the results that motion gives rise to
a central peak in the frequency-dependent correlation function. However, other mechanism that
can affect the dynamic is the soliton-magnon interaction. Qur purpose in this work s to study the
vortex-magnon interaction in 2D easy-plane antiferromagnets. Since the lowest order effect of an
inhomogenous vortex is to produce an elastic center for the magnons, we calculate the asymptotic
phase-shifted cylindrical spin waves. We find (besides the continuous state) a bound state that can
be detected in resonance or inelastic neutron scattering experiments. Next, the Born approxima-
tion is used to calculate the phase-shift of magnons and then compared with the exact results. We
conclude that the Born approximation works very well for large anrgular momentum channels but
may fail for s- and p-waves.

(CNPQ)
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SISTEMA DE AQUISICAO DE DADOS PARA MEDIDA DE
PERIODOS SUCESSIVOS BASEADO EM UM IBM-PC.

Reynaldo Daniel Pinto
José Carlos Sartorelli
Instituto de Fisica da Universidade de Sio Paulo

Palavras-Chave: contador, temporizador, interface

Apresentamos neste trabalho uma opcdo de baixo custo de um sistema de aquisi¢lo de dados para a medida de periodos
sucessivos de um sinal digital. Para melhor estabilidade de temporizagio, optamos por construir um gerador de clock a
cristal de 8 MHz e um divisor de freqiéncias que fornece um sinal de | MHz para alimentar um contador de 32 bits,
ficando desta mancira independente do clock da CPU utilizada para a aquisi¢3o. Com esta configuragio, podemos
medir periodos desde 1 ps até 71 min com uma resoluglo de 1 ps. Apds o final de um perfodo, a contagem ¢é
armazenada em um /atch de 32 bits onde fica aguardando a leitura pela CPU, o contador é reinicializado e, portanto, o
tempo de espera pelo atendimento da CPU nio altera as contagens desde que seja menor que o perfodo medido. O sinal
de entrada ¢ amostrado por um circuito de controle que gerencia o funcionamento do contador ¢ do latch.
Desenvolvemos também uma interface para conectar o circuito a um IBM-PC compativel. O nimero miximo de dados
adquiridos depende apenas da capacidade de meméria do microcomputador ¢ do software utilizados. O circuito de
controle foi desenvolvido de modo a utilizarmos o contador na aquisi¢iio de dados da experiéncia da torneira gotejante
[1], mas é ficil adaptd-lo & outras finalidades. No projeto do circuito foram utilizados circuitos integrados TTL (2] de
baixo custo e fécil aquisicho. A montagem do protdtipo estd sendo feita em uma placa padriio para IBM-PC compativel
utilizando a técnica de wire-wrap. (CNPq e Fapesp)

1. Santorelli, J.C., Gongdlves, W. M., Pinto, R.D., Phys. Rev., E49 , 3963 (1994);
2. The TTL Data Book for Design Engineers, second edition, Texas Instrument Inc. (1976).

CONSTRUCAO DE INVARIANTES DE SISTEMAS
HAMILTONEANOS PELO TEOREMA DE LIOUVILLE

Zolacir Trindade de QOliveira Junior
Instituto de Fisica - UNICAMP

Palavras chave: Sistemas Hamiltoneanos, Teorema de Liouville, fnvariantes

Neste trabalho, apresentamos uni immétodo para obter invariantes de sistemas hamiltoneanos auténoms com 2
graus de liberdade. Utilizamos a condigdo de involugao do teorema de Liouville, associada ao fato de impormas
. que a forma funcional destes invariantes | seja a de um polindémio de grau 'm’ nas suas variiveis, os momenta
[ onde 1=I{pl,p2) . Enquanto que os coeficientes de tal polinéimio sio fungdes no minimo de classe C2 nas
coordenadas gl e q2. Seguindo tal procedimento, obtemos a equagio fundamental do método, que é uma
equagio indiacial nos coeficientes e nas variaveis, envolvendo derivadas pardiais dos coeficientes e do potencial.
Mostramos que, para a familia de potenciais cuja a forma luncional é a de um polinémio de coeficientes constantes
das coordenadas ql e 2, a equagdo fundamental do método é transformada em um Sisterna Super- Determinado
de Equagdes Algébricas Lineares (SSDEAL). Com o objetivo de resolver o SSDEAL, construimos um algoritmo,
que efetua operagdes elementares sobre os elementos de matriz da matriz dos coeficientes do SSDEAL. Este é um
algoritino que vai gerando, por um processo exaustivo, todas as possiveis solu¢des do SSDEAL. O procedimento
seguido neste algoritmo nos permite trabalhar tanto com um potencial particular, quanto com uma familia de
polenciais, caracterizada pela sua forma funcional e pelos seus parametros livres. No dltimo caso, o algoritmo
da, como conseqiiéncia da solugdo do SSDEAL, o invariante relativo a um dado potencial obtido da familia por
uma dada relagao algébrica entre os seus parametros livres. Como aplicagao do método emn questdo, utilizamos
polindmios de ordem 2 par momenta para o invariante e de ordem 4 nas coordenadas para o potencial. E os
resultados obtidos com o método fornecem, entre varios outros, casos integraveis do potencial tipo Hénon-Heiles
e de potenciais quarticos.
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SIMETRIAS DE LIE TRANSCENDENTAIS E O SISTEMA DE LOTKA-
VOLTERRA

M. A. Almeida, 1. C. Moreira
Instituto de Fisica da Universidade Federal do Rio de Janeiro
Oswaldo de M. Ritter
Depto. de Fisica da Universidade Federal de Santa Catarina

Palavras-chave: Integrabilidade; simetrias de Lie; integrais primeiras; caos.

O uso das simetrias de sistemas dinfimicos tem sido um dos méiodos utilizados para investigagdo de sistemas
nfo-linearcs. Se a dimensdo do cspago de fases ¢ maior do que dois, a ampla maioria destes sistemas 18m
dominios no espago de fases onde o movimento apresenta caos. Um problema matemdtico e fisico importante
¢ achar condigdes para a auséncia deste comportamento cadlico procurando valores de parAmctros para 0s
quais o sistema dindmico pode ser completa ou parcialmente integrado. A nogdo de integrabilidade estd
relacionada 3 existéncia de inlegrais primeiras. Assim, o conhccimento das simetrias de um sistema ¢
bastante importanie do ponto de vista fisico. Neste trabalho utilizamos o método de Lie de obtengdo das
simetrias de um sistema de equagdes diferenciais. A implementagio pritica deste método depende da
suposi¢do de uma forma polinomiat para os campos vetoriais de simetria. Este tipo de restri¢cio conduz, no
caso geral, somente 3 integrais primeiras polinomiais. No trabalho mostramos que o método dc Lie pede ser
usado tambémn para a obten¢do de expressdes racionais ¢ lranscendentais para as transformagdes de simetria.
Para demonstrar isto utilizamos o sistema de Lotka-Volterra bi ¢ tridimensional como exemplos. Em ambos
0s casos mostramos que a determinagdo de transformagdes de simetrias de Lie racionais ou transcendentais
pode ser util na identificagho de integrais primciras no polinomiais de equagdes diferenciais. Para o sistema
de Lotka-Volterra bidimensional analisamos uma integral primeira deste tipo. Para o caso tridimensional
analisamos quatro diferentes casos de valores dos pardmetros das equagdes diferenciais. Em todos cles
obtemos intcgrais primeiras.

T . e

METODO DA EQUACAO INTEGRAL APLICADO EM BILHARES QUANTICOS

Murilo Louzeiro Tiago
Marcus Aloizio Martinez de Aguiar
Tulio Qliveira de Carvalho
Departamento de Fisica do Estado Soélido, Instituto de Fisica, UNICAMP - SP

Palavras-Chave: caos quéntico, bithares, integragdo de fronteira

Uma classe lmportzmte de sistenas dinimicos com comportamento cadtico, no sentido classico, 590 os bithares. Os
bilhares mais simples sdo sistemas mecdnicos bidimensionais fechados, onde uma particula move-se liviemente,
colidindo elasticamente com a fronteira. Casos simples como o bilhar circular s3o integriveis. Por outro lado, o
Bilhar de Sinai ¢ o Estadio de Bunimovich sdo caracteristicamente cadticos. Do ponto de vista qudntico, sistemas
assim podem ter dinimica arbitrariamente complexa, mas existem métodos numéricos de solugdo da equagdo de
Schrodinger com condigBes de contorno apropriadas. Dentre eles existe um método integral, baseado na funglo de
Green da equaglio dinimica, eficiente dada a ripida convergéncia ¢ simplicidade numérica. Uma modificagdo
possivel no sistema ¢ adicionar um campo magnético uniforme e perpendicular ao plano do bilhar. Com uma
pequena alteragio na estrutura do método, pudemos aplici-lo para bilhares com campo magnético de fronteiras
variadas, obtendo niveis e autofungdes de energia. Com vistas a estudar os efeitos do campo magnético sobre a
dinimica quintica, utilizamos o método integral em um bilhar de fronteira eliptica, com excentricidade varidvel. O
sistema proposto ¢ um modelo simplificado de pogos quinticos em campo magnético. Os resultados obtidos
concordam bastante bem com os obtidos por ouiros métodos como a discretizagdo da fronteira. Além disso,
observamos efeitos de degenerescéncia ¢ quase degenerescéncia de niveis usando o campo magnético como
parimetro. A densidade de niveis também foi computada. Em regime de campo baixo, os resultados concordam
com aqueles conhecidos na literatura. Aumentando significativamente o campo, podemos observar 0 agrupamento
do niveis em regides igualmente espagadas: os niveis de Landau. Verificada a eficiéncia do método em um caso
ndo-trivial como o bilhar eliptico, é natural aplic-lo para estudar fenémenos mais complexos como o efeito Hall
quitntico.
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DINAMICA CLASSICA DE BILHARES EM UM CAMPO MAGNETICO

Luis Gregorio G. V. Dias da Silva e Marcus A. M. de Aguiar (Orientador)
DFESCM- Institutode Fisica “Gleb Wataghin”- UNICAMP - SP

Palavras-Chave: caos - bilhares - aprisionamento de elétrons

O estudo de sistemas calticos conservativos ganhou novas perspectivas com o avango de técnicas
experimentais de litografia em hetero-estruturas quando tornou-s¢ possivel observar a dinimica de elétrons
confinados em potenciais integriveis e cadticos. Esses potenciais podem muitas vezes ser modeclados
teoricamente por pogos de potencial infinito, ou bilhares, onde uma ou mais particulas movem-se liviemente
em uma superficie plana ¢ limitada, sofrendo reflxdes especulares ao atingir a fronteira, exatamente como
em uma mesa de bilhar ideal. O movimento apresentard comportamento cadtico ou integravel dependendo
da geometria da fronteira e de efeitos perturbativos como a introdugfio de ura campo magnético agindo sobre
a particula. O trabalho concentra ateng3o no estudo de dois tipos de bilhares : o Bilhar de fronteira quadrada,
integravel para campo externo nule, e o Bilhar de Sinay, que corresponde a um bilhar quadrado com um
circulo rigido no centro, sendo cadtico mesmo para campo nulo. Foram construidos simuladores numéricos
para cada um dos sistemas ¢ a dinimica destes ¢ descrita através de Mapas de Seco utilizando as
Coordenadas canfnicas de Birkhoff. Em tais mapas, existe a preservago de drea tal qual que em uma segio
de Poincaré usual. A anilise dos resultados do Bilhar Quadrado mostrou a destruigioe dos toros racionais e a
preservacdo dos irracionais (para campo perturbativo), conforme prevé o teorema XAM. No caso do Bilhar
de Sinay, a introducio do campo perturbativo nflo alterou suas caracteristicas ergédicas. Foi também
confirmada a tend2ncia do aparecimento de drbifas aprisionadoras para campos intermedidrios, érbitas que
nfo sfo mapeadas explicitamente, mas que ¢stio intimamente ligadas 3 aparicio de picos na segdo de
choque de espalhamento de elétrons em cavidades do tipo Bilhar de Sinay.

(FAPESP)

SOLUCOES ANALITICAS DA EQUACAO NAO LINEAR DE SCHRODINGER NA
PRESENCA DE UM TERMO DE AMORTECIMENTO LINEAR

Carlos A L Ribeiro , Jairo R. de Oliveira ¢ Marco A. de Moura
Departamento de fisica-Universidade Federal de Pernambuco

Palavras-Chave: dinamica néo linear , soliton

As equagdes dc ondas ndo lincares,cm panticular @ equagdo ndo linear de Schrodinger (ENLS) lem sido usada em
muitas teorias. Essas equagdes possuem solugdes cspeciais com cardcter de panicula, que se propagam sem a
modificagdo de forma , usualmente chamado dc soliton ou kink . 530 largamente empregados cm fisica do estado
sélido, de particulas,de plasma, sendo também de grande intcresse cm fisica matematica. Como sabemos, a perda
usualmentc deleriora a intensidade do soliton provocando o seu alargamenio. Neste trabalho estudamos o efeilo da
perda na forma do perfil desse soliton. Em trabalhos anteriores, 0 efeito da perda lincar foi tratado através de
métodos numéricos € periurbativos, onde o parimetro da perda ¢ pequeno. Conclusdes ambigiias anteriores nos
levaram & procura de solugdes analiticas. O método utilizado foi desenvolvido recentemente no estudo das ondas de
choque da ENLS (de Oliveira ¢ de Moura,Phys.Rev.E, 1996 submectido) ,esse método consiste em fazermos um
Ansatz no gradiente da fasc do soliton, onde supomos sua dependéncia com a intensidade do proprio soliton. Tal
Ansatz nos permite desacoplar as equagdcs que resultam da ENLS quando separamos suas partes, real ¢ imaginaria.
Esse procedimento pernmile encontrar solugdes analiticas para a amplitude ¢ fase do soliton, na presenga da perda
linear. Essas solugbes dependem dos dois parametros introduzidos pelo Ansatz.A detcrminagdo desses parimetros
dependc da natureza das solugics cncontradas as quais levam A restrigdes nos valores dos mesmos.Uma conclusdo
importantc que tiramos ¢ o fato dc quc a perda apcnas atenua a intensidade do solilon, esse resultado estd cm
contrati¢io com o previsto por Blow e Doran ,perturbativamente(Opt.Comm. 52,367,1985),0nde a inclusdo da perda
provoca somente uma compressdo na largura do soliton sem afetar a sua intensidade.

(CNPq)
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O OSCILADOR DE DUFFING NUMA OPTICA MECANO-ESTATISTICA

Marcelo de Souza Lima Fattore e Mdrio Alberto Tenan
Departamento de Fisica do Estado Sélido e Ciéncia dos Materiais
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - UNICAMP

Palavras-Chave: sistemas dinimicos, caos, mecénica estatistica

O oscilador de Duffing (oscilador submetido a8 um potencial anarménico com um termo quadritico € outro quartico)
serve de modelo para se estudarem alguns tipos de sistemas fisicos tais como circuitos elétricos e sistemas mecinicos.
Esse oscilador também pode setvir de modelo para o estudo, por exemplo, do comportamento de excitagles
elementares em s6lidos, em cujo caso ¢ necessdrio um tratamento mecano-cstalistico. Neste trabalho, propbe-se
estudar pela éptica da mecinica estatistica de no equilibric 0 problema do oscilador de Duffing forcado. Num
arcabougo cldssico, considera-se uma hamiltonizna modelo que representa um oscilador anarmOnico em interaglo
com um banho de osciladores harmOnicos e submetido ainda a uma forga externa harmbnica (como seria ¢ caso de
uma carga num campo elétrico oscilante, na aproximagldo de dipélo elétrico). Gragas 4 forma da imteragfo entre o
oscilador anarménico e os osciladores do banho, ¢ possfvel resolver parcialmente as equagdes dindmicas, obtendo-se
para o oscilador uma equagio de “Langevin” ndo lincar exata. A seguir, considerando-se médias num ensemble
estatistico, é possivel deduzir, num contexto mecano-estatistico, uma equacio de movimento para o oscilador forgado
que leva em conta a ndo lincaridade do potencial: a equagdo de Duffing. Finalmente, apresentam-se alguns aspectos
dindmicos do comportamento do oscilador (quebra de simetria, bifurcagbes, rota para o caos).

(FAPESP, CNPq)

CALCULOS DE COMPLEXIDADE NA EXPERIENCIA DA TORNEIRA
GOTEJANTE

Whilk Marcelino Gongalves
José Carlos Sartorelli
Departamento de Fisica Geral, Instituto de Fisica, USP.

Palavras-Chave: dinamica simbolica, caos deterministico, complexidade

Apresentamos resultados de cdlculos de complexidade algoritmica, gramatical e de conjunto aplicados a
experiéncia da torneira gotejante [1,2,3), a qual apresenta uma grande diversidade de comportamentos tais
como crises, intermiténcias e duplicaghes de periodo. Utilizando-se técnicas de dindmica simbdlica [4], sdo
realizadas partigies sobre mapas de primeiro retorno tridimensionais construidos com os tempos de passagem
de gotas sucessivas. Através de compressies das seqi€ncias simbolicas geradas pela visitacdo das érbitas as
partigdes numeradas, determinamos as sub-cadeias simbdlicas (palavras) mais freqilentes ¢ suas respectivas
probabilidades. Dessa forma podemos quantificar os tempes relativos de permanéncia do sistema em diversos
regimes intermitentes. A partir desses resultados, o sistema dindmico pode ser representado através de grafos
dirigidos finitos [5], ou autdmatas minimos, cujo mimero de nés e respectivas probabilidades associadas aos
diversos lagos permite-nos calcular a complexidade algoritmica e a de conjunto [6] associadas 3 dinimica.
Com a classicagio das palavras geradas em estruturas de Arvore estimamos também a sua complexidade
gramatical (CNPq, Fapesp).

{1] P, Martien, S. C. Pope, P. L. Scott, and R. S. Shaw, Phys. Rev. Let. 110A, 339 (1985).
{21 J. C. Sartorelli, W. M. Gongalves, and R. D. Pinto, Phys. Rev. E, 49, 3963 (1994).

[3] R. D. Pinto, W. M. Gongalves, J. C. Sartorelli, and M. J. de Oliveira, Phys. Rev. E, 52, 6892 (1995).
[4) N. Metropolis, M. L. Stein, P. R. Sisin, J. Comb. Theor., A1S, 25 (1973).

[S] P. Grassberger, int. J. Theor. Phys., 25, 907 (1986).

[6] S. Wolfram, Commun. Math. Phys., 96, 15 (1984).
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CADEIA LINEAR ALTERNADA COM SPINS 1 E 3/2 COM TERMOS DE
ANISOTROPIA DO {ON SIMPLES E BIQUADRATICO.

E. C: Fireman e R. J. V. dos Santos
Departamento de Fisica, UFAL

Palavras-Chave:decoragfo, cadeia linear, anisotropia..

Estudamos uma cadeia linear aliernada com spins 1 ¢ 3/2. Nosso objetivo ¢ obter as propriedades
termodiniimicas como: energia interna, calor especifico, etc. Utilizamos a transformagdo de decoragdo para spins
1, semelhanie a apresentada por Syozi para spins 1/2. E considerado o spin 3/2 como spin decorador. Este trabalho
¢ uma aplicagZo da transformagio de decoragdio para spins | recentemente desenvolvida por um dos autores. Com a
transforagdo reduzimos os graus de liberdades do sistema, passando para um sistema efetivo com termos
efeflivos de: anisotropia do fon simples , biquadrético, campo efetivo, mistos e um termo independenie. No total
podemos ter nove parimetros efetivos a depender de cada modelo. Para a nossa cadeia a transformagio se reduz a
um modelo semelhante ao de Blume - Emery - Griffiths ( Modelo de BEG ). O modelo ¢ resolvido exatamente pela
técnica da matriz de transferéncia. Para calcularmos a energia livre de Helmoltz, a energia interna, ¢ o calor
especifico foram utilizadas as relagdes termodinimicas convencionais. A susceptibilidade magnética foi calculada
utilizando teoria de pertubagdo, ou seja, separamos a matriz de transferéncia em duas partes: uma malriz par e uma
outra Impar. A parte impar foi considerada uma pertubagdo, pois nos interressa o limite quando H tende a zero.
Também foram feitos estudos do estado fundamental para os pardmetros de anisotropia do ion simples nos spins 1
e 372, d e d’ respectivamente, e o termo biquadratico y . 5o feitos 0s seguintes cortes no espago tridimensional de
parimetros: (d x d’ ), (d x y), (y x d* ). Mostarmos que o modelo pode apresentar 3 ou 4 fases a depender da
regido do espago de parimetros.

( CNPq, CAPES, FINEP )

FUNCOES DE GREEN EM REDES DE ANDERSON USANDO OPERADORES DE
HUBBARD DO TIPO BOSE

- Carlos Corréa Junior e Mario E. Foglio
Instituto de Fisica Gleb “Wataghin”, Universidade Estadual de Campinas, SP
Palavras-Chave: rede de Anderson, operadores de Hubbard, expansdo em cumulantes

. A rede de Anderson estd estreitamente relacionada A valéncia intermedidria, aos sistemas Kondo e aos
férmions pesados, cuja caraterfstica essencial € a existéncia de elétrons localizados com uma forte correlagio devida
A repulsdo coulombiana. Estes fendmenos aparecem nas terras raras, aclinfdeos e metais de transigdo. )

o A rede de Anderson com U — oo tem sido estudada pela expansio diagramAtica em cumulantes usando a
hibridizago como perturbago (M. S. Figueira, M. E. Foglio e G. G. Martinez, Phys. Rev. B 50, 17933 (1994) )
Nesse trtlbalho se usaram fungdes de Green com operadores do tipo de Fermi, que criam ou desiréem um elélron-
Em particular, tem sido calculados n, € n,, que sio 05 mimeros de ocupagio dos estados sem elétron f e com um
elétron f de spin © respetivamente.

_ No presente trabalho, estendemos o método acima citado ao caso de fungdes de Green de operadores do
lipo de Bose que nfio mudam o nimero de eléurons, o que permitiria calcular diretamente as susceptibilidades
magnélicas da rede de Anderson. Apresentamos as contribuigdes dos dois tipos de diagramas mais simples possfveis

as fungdes de Green do tipo de Matsubara ((Xj.m(t)xj.oo) > ((ij (T)X’_m) > e
<(Xj.6'u t) XME)J()‘onde X ; 25 € 0 operador de Hubbard que transforma o estado localizado|j.b) no estado

| j.a), sendo o ordenamento cronoldgico com respeito ao lempo imagindrio T . Com estas fungdes de Green

calculamos valores numéricos para os nimeros de ocupagio dos eléwrons locali L
izados, que sdo
para a oblengao das susceptibilidades. 9 um primeiro passo

(FAPESP, CNPg, FAEP-Unicamp )

109




EXPANSAO EM CUMULANTES PARA O MODELO DE HUBBARD
Flavio 5. Nogueira
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas - CBPF-RJ - Brasil
Marcos §. Figueira
Instituto de IFisica, Universidade Federal Fluminense, Niteréi-RJ - Brasil
Enrique V. Anda
Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense, Niterdi-RJ - Brasil

Palavras- Chave: modelo de Hubbard, expansiao em cumulantes, transigio metal-isolante

O Hamiltoniano de Hubbard, extensamente usado para descrever sistemas fortemente correlacionados, é es-
tudado através de uma expansao perturbativa em cumulantes, para a fungéo de Green (FG), em torne do
limite atomico (W. Metzner, Phys. Rev. B 43, 8549 (1991)). Nesta expansio a integral de transferéncia de
elétrons, entre diferentes sitios atdmicos, é tomada como Hamilloniano de perturbagao do sistema. A expansao
sé envolve diagramas coneclados com somas irrestritas sobre a rede, o que permite formular um teorema do
tipo “linked cluster”.

As aproximagdes propostas incluem cumulantes de até quatro operadores com e sem termo de “spin-flip”,
vestindo autoconsistentemente os propagadores e que combina de todas as formas possiveis os diagramas de
cadeias e anéis simples de qualquer tamanho ((M. S. Figueira, G. G. Martinez e M.E. Foglio, Phys. Rev. B
50, 17933 (1994)). Embora a aproximagdo satisfaga as relagdes de completeza nos niimeros de ocupagao, a
introdugao dos termos de “spin-flip” criam néo-analiticidades no plano complexo, entretanio esse problema é
resolvido aplicando os mesmos métodos utilizados nas simulagdes de Monte-Carlo (J. Skilling e R- K. Brian,
Mon. Not. R- Astr. Soc. 211, 111 (1984)).

Sao apresentados resultados para a densidade de estados em fungao da energia de correlagdo U e dos niimeros
de ocupacgdo. As propriedades da transi¢io metal-isolante sdo estudadas para uma ocupa¢do de um elétron por
dtomo. como é comum nas aproximagdes onde a solu¢do atdémica é tomada como ponto de partida, o sistema

é descrito como nao sendo um liquido de Fermi.
(CNPq, Fundagio Vitae)

RESSONANCIA ESTOCASTICA
EM SISTEMAS SUPERPARAMAGNETICOS

Trieste F. Ricci e Claudio Scherer
Instituto de Fisica
Universidade Federal do Rio Grande do Sul

Palavras-Chave: ressonancia estocastica, superparamagnetismo, fluidos magnéticos.

O fendmeno da ressonancia estocistica tem recentemente despertado o interesse lanto de pesquisadores
lebricos como de experimentais. Trata-se¢ de fendmeno pelo qual a influéncia do ruido sobre a resposta do sistema a
um sinal deterministico ¢ um aumento na intensidade da ressonincia. Trabalhos tedricos sobre sistemas
superparamagnéticos, baseados no modelo de Brown, ndo tém conseguido prever o fendmeno de ressonincia
estocastica. Um modelo alternativo, desenvolvido por nés (1], que permite flutuagdo ndo s6 na orientagio mas
lambém na amplitude dos momentos magnéticos das particulas, ¢ usado no presente trabalho. Como ferramenta
tedrica para calcular a susceptibilidade magnética ¢ usada uma formulagdo recente de teoria da resposta linear para
sistemas estocdsticos marcofianos [2]. A ressonincia do sistema com campos magnélicos oscilanies é caracterizada
por picos na parte imaginiria da susceptibilidade. No limite de ruido nulo nosso modelo pode ser resolvido
exatamente, resultando na susceptibilidade conhecida para paramagnetos normais. Na presenga de ruido ¢ para
convenientes valores dos parimetros, os picos de ressonincia aparecem consideravelmente aumentados e levemente
deslocados de suas posi¢des sem ruido. As flutuagdes na amplitude dos momentos magnéticos, em nosso modelo,
sd0 moniloradas por um parimeiro, reproduzindo o modelo de Brown num limite convenienle do mesmo. Neste
limite, como esperado, ndo s¢ observa o fendmeno de ressonincia estocastica. (FAPERGS)

[1] T.F.Ricci e C Scherer, J.Stat. Phys. 67, 1201 (1992).
[2] T.F Ricci e C.Scherer, XVIII ENFMC, pg 102. Recentemente submetido a J.Stat. Phys.
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METAL-INSULATOR TRANSITION IN PRESENCE OF EXCITONIC
CORRELATION

Mucio A. Continentino' , Gloria M. Japiassi¥ and Amos Ti roper’
'Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense (UFF)
Campus da Praia Vermetha, Niter6i, 24210-340, RJ, Brazil

Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio de Janeiro (UFRJ)
Caixa Postal 68528, Rio de Janeiro, 21945-970, RJ, Brazil
3Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas (CBPF)

Rua Xavier Sigaud 150, Rio de Janeiro, 22290-180, RJ, Brazil

Key words: excitons, metal-insulator transition, hybridization

We study the possibility of an excitonic transition in a two-band model and show that a true phase
transition does not occur in the presence of hybridization since the one-body mixing term acts as a
conjugate field to the order parameter of the excitonic phase. We obtain lha{ lhe_ effective mixing term is
strongly renormalized by excitonic correlations' and suggest an alternative _npumquon t‘orlreoent
experiments on rare earth semiconductors’ based on a metal-insulator transition associated with the
opening or closing of a hybridization gap at a critical pressure. A chamclcnstxg‘fwtum of this l_ne.tal-
nonmetal transition is that the gap varies linearly with the pressure close to the critical pressure. This is a
direct consequence of the fact that the gap exponent assumes the value vz = 1. Comparison with available
experimental data are presented.

' P. Wachter, Handbook on the Physics and Chemistry of Rare Earth, vol.19 - mmmudﬁlAcumdﬁ
Physics - I edited by K.A. Gschneider, Jr., Eyring, G.H. Lander and G.R. Choppin, 1994, Elsevier
Science B.V..

2M_A. Continentino, G.M. Japiassi, and A. Troper, J. of Phys.: Condensed Matter 7, L701 (1995).

TRANSICAO KOSTERLITZ-THOULESS EM CADEIAS QUANTICAS
ANTIFERROMAGNETICAS DE HEISENBERG

J. P. Neirotti e M. J. de Oliveira
Instituto de Fisica da Universidade de Sao Paulo.

Palavras-Chave: antifesromagnetos, sistemas de Haldane, sistemas de Heisenberg

Modelos quanticos unidimensionais tém sido até hoje instrumentos importantes para a comprensio das
propriedades magnéticas da matéria. O modelo de Heisenberg unidimensional se destaca pela grande var-
iedade de fenémenos complexos que pode descrever. Para o caso de spins 1/2. Bethe achou as propriedades do
estado fundamental e excitagées elementares. Em particnlar. achou que para o antiferromagueto isotrépico
entre o nivel fundamental e ¢ primeiro excitado nao lid gap.

Haldane (1], conseguiu mapcar o modelo na aproximacao semicldssica de sping grandes no modelo sigma
nao linear. A Lagrangeana efetiva por ele obtida apresenta um termo extra para o caso em que os spins do
sistema sao semi inteiros. O cfeito produzido por este termo ¢ a presenga de um gap de energia no sistema
com spins inteiros. Resultados numéricos (2], e experimentais [3]. dao suporte a esta conjectura.

Se se introduz um parimetro de anisotropia A na Hamiltoniana e se estudam as propriedades fundamen-
tais do sistema em fungao deste parametro, se vé que a fase massiva se extende por debaixo do valor A = 1
(ponto isotrépico) até um valor préximo de A. > 0. Na atualidade existe uma conjectura [4) a qual asegura
que A; = 0.

Fazendo uso do método de renormalizagio por matriz densidade [5}, ¢ usando a teoria de finite-size
scaling, se estudou a transigao no ponto A, entre as fases massiva e nio massiva.

(1] F. D. Haldane,Phys. Leit. A 93, 464 (1983)

[2] J. P. Neirotti and M. J. de Oliveira. Phys. Rev. B 53. 668 (1995)

[3] N. Fujiwara, et. al., Phys. Rev. B 47, 11860 (1993)

[4] F. C. Alcaraz and A. Morco. Phys. Rev. B 46, 2896 (1992)

[5] S. R. White. Phys. Rev. B 48. 10345 (1993)

(CAPES)
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PROPRIEDADES LOCAIS AO REDOR DE UMA
IMPUREZA DE Fe EM Cd HCP

Pablo Guillermo Gonzales Ormeiio - Helena Maria Perrilli
Instituto de Fisica da Universidade de S3o Paulo

palavras-chave: estrutura eletronica, iteragoes hiperfinas

O problema do momento localizado ¢ um problema antigo que reccheu nova atengdo nos altimos tempos devido
ao significativo avango das lécnicas experimeniais que permitem tanto a confecgio de sistemas que usual mente
ndo formam ligas como analisc muile prccisa de propriedades magnéticas num dado sitio via interagdes
hiperfinas. Entrelanto. o comportamento magnético de alguns sisicmas, como impurczas de Fe em hospedeiros
Cd ¢ Zn, ainda sdo controvertidos. Por outro lado, cllculos tedricos de estrutura eletrdnica 18m s¢ apresentado
nos ultimos lempos como wina importante ferramcnta capaz de descrever o comporiamento magnélico de
impurczas metais de Iransigdo em hospedeiros metais de transigiio . Entretanto a boa descrigdo destes sistemas
dentro da aproximagdo local da teoria do funcional da densidade (LSDA) € um constante desafio.

Neste trabalho utilizamos o método RS- LMTO-ASA ( Real Space- Lincar Muffin Tin Orbital-Atomic Sphere
Aproximation ). que ¢ um mélodo de primeiros principios dentro da LSDA. para estudar o comportamento
magnélico de impurezas de Fc ecm Cd ¢ Zn com cstrutura hep. Este trabalho € a continuagdo da andlise
sistcmatica que temos ftito sobre as condigdes que lMvorecem ou ndo o aparecimento do momento localizado .
Alravés do RS-LMTO-ASA obtemos densidades locais de cstados. momento magnélico local ¢ propriedades
hiperfinas tais como deslocamento isomiérico. gradiente de campo clétrico no nicleo ¢ campos hiperfinos de
contalo nos sitios da impureza ¢ scus vizinhos. Comparamos nossos resultados para as interagdes hiperfinas
com resullados experimentais recentes oblidos através de Espectroscopia Mossbauer ¢ Distribuigdo Angular
Perturbada Tempo Diferencial. Corrclacionamos as propricdades magnéticas com caracleristicas das densidades
de cstado locais.

( CNPq - FAPESP)

Um método alternativo para a solugito do
Problema de Kondo

Amir O. Caldeira e Bernardo de Assuncdo Mello
Departamento de Estado Solido
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - UNICAMP .

Palavras-chave: impurezas magnéticas, rede de Anderson

Férmions pesados s0 compostos metalicos que contém 4tomos de termas raras € que podem ser modelados por
mmmmmammmm;amammmmmmmxmm,
e'stcmodzloreduz-seaumamdedelmpumasﬁpoxondo,oqmsugcmqueoproblemadeimpumsdel(ondo
sxmplspodewnm’buirpamasolnﬁodoproblcma.Dmmemnitosannsopmblunadel(ondopmmanécwmum
soluglo exata, atualmente encontrada uwsando-se grupo de renormalizagfio ou ansatz de Bethe. No emtanto estes
métodos ndo podem ser estendidos triviatmente para 0 caso da rede de impurczas, atualmente atacado com métodos
com estrutura de bandas renormalizada, expansio em I/N, liquido de Fermi ctc.. , '

Pmendemosmolvcropmblemadei(ondoaplimndoumm&odoquepossapostuiormcnieseraplimdaémdc
amAMommmMom&mmmmwamm
uma magnetizacho constante. O ponto de partida ¢ escrever a Hamiltoniana de Kondo usindo uma base para os
elﬂmngdewnftu;ﬂoqmjﬂiqdmamm&mmpmmq&odmmmquefm-semwm&immcomspin
connﬁno.Oob)wvoépeminrqmateoﬁadapcnurb@oﬁpoRayleighSchrbdingusqiaumda,oquenﬂoépossfvel
seusa_mogumabasedeondasplams.Estnbaseéfomadaporumafm@odeondaIigndadeenergianegmiva,.que
possul 5pin contrario 20 da impureza, e por um continuo de estados livres, que podem incluir uma fase gerada pelo
potencial da impureza.
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STUDY OF MAGNETIC HYPERFINE DATA ON RARE EARTH IMPURITIES IN Fe
AND Ni: NON-ORBITAL CONTRIBUTION

A. L. de Oliveird’, N. A. de Oliveird® and A. Troper’?
! Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas ( CBPF )
Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, 22290-180, Rio de Janetro
2 Universidade do Estado do Rio de Janeiro ( UERJ )
Rua S#o Francisco Xavier, 524, 20550-013, Rio de Janeiro

Key Words: magnetic hypetfine fields, rare-earth impurities, ferromagnetic 3d-hosts

Hyperfine data on rare-earth impurities in the ferromagnetic transition hosts Fe and Ni are theoretically discussed in
terms of conduction electron polarization ( CEP ) and d-clectron core polarization { CP ). These contributions are
calculated through a simple model', where one considers the local charge perturbation and the next-neighbor
perturbation due to the impurity and we adopt a Hartre-Fock approximation for the description of the electron-
electron correlation. A simple self-consistent procedure enables us to calculate the hyperfine fields at the rare earth
sites in LuM, LaM, GdM and YbM, ( M = Fe, Ni ), where no orbital contribution exists, and one gets a good
agreement with experimental data. We also discuss the non-orbital contribution and the sign of the total magnetic
hyperfine field in cases where the orbital contributions is dominamt as, €.g. EuM, ToM and DyM alloys, which show
to be consistent with previous works in the literature’.

' N. A de Otiveira, A A Gomes and A. Troper, Phys. Rev. B, 52 ( 1995 ) 9137
? see for instance W. D. Brewer, Hyp. Int, 59 ( 1990 ) 201, and references therein
( CNPq)

DENSIDADE ESPECTRAL PARA O MODELO DE ANDERSON DE DUAS IMPUREZAS

Cintia Aguiar de Paula e Luiz Nunes de Oliveira
Depto. Fisica e Informatica - Instituto de Fisica de S3o Carlos - USP

Palavras-Chave: modelo de Anderson , densidade espectral , grupo de renormalizagdo numérico

) i

Utilizamos o Modelo de Anderson para estudar a densidade espectral das impurezas em ligas magnéticas dilufdas. O
estado fundamental deste modelo depende fortemente da competicio entre a interagio RKKY / e a temperatura
Kondo Ty. Essa competigio gera trés regimes caracteristicos: |7 |<< ks Tk, regime Kondo, = />> k,Ty, regime
ferromagnético; [>> kgTy, regime antiferromagnético. Estamos calculando a densidade espectral com uma extensfio
do Grupo de Renormalizagio Numérico (GRN) que permite manter a assimetria particula-buraco natural do modelo.
O Hamiltoniano tem simetrias de carga, spin e inversfio. Esta ultima permite que se separem os estados de condugfio
em canais par e impar. Podemos assim calcular as componentes par e impar da densidade espectral ¢ analisé-las para
cada um dos trés regimes. Esperamos no regime Kondo, onde a interagio RKKY pode ser desconsiderada,
densidades par e impar iguais & densidade de uma impureza. No regime ferromagnético h4 formagio de um estado -
tripleto cujo momento ¢ blindado ac baixar-se a energia: primeiro o canal par da banda de condugfio reduz o spin do
tripleto de s=1 para s=1/2, real¢ando a densidade par; em seguida o canal impar reduz o spin de s=1/2 para 5=0,
realgando a densidade impar. No regime antiferromagnético, a interagio RKKY conduz & formagfio de singleto a
energias £ [ ; para £ << ] espera-se que a densidadeé espectral fmpar tenha comportamento singular. Comparada
as propriedades termodindmicas, a densidade espectral carrega mais informagdes. Dentre suas vantagens podemos
citar (i) a possibilidade de se comparar as densidades par e Impar, (ii) a nitida separaglio entre excitagdes tipo
particula e tipo buraco, (jii)seu comportamento anémalo a baixas energias, que ajuda a identificar o regime Kondo e
distingui-lo dos regimes ferro- e antiferromagnéticos, e (iv) a possibilidade de interpretagdes fisicas nas regides de
crossover.

(FAPESP, CNPq, FINEP)
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PROPRIEDADES MAGNETICAS DE INTERMETALICOS DE TERRAS RARAS E
METAIS DE TRANSICAO.

N.A de Oliveira, P.J. von Ranke
Universidade do Estado do Rio de Janeiro
L. Palermo
Universidade Federal Fluminense
A.Caldas
Universidade Gama Filho

Palavras-Chave: intermetalicos, campo cristalino, integral funcional

Neste trzbalhe é desenvolvido um modelo tedrico para calcular as propriedades magnéticas dos
intermetilicos de terras raras € metal de transi¢io. Este modelo parte d¢ um Hamiltoniane a duas subredes
acopladas, considerando elétrons itinerantes e estados localizados em interagdo ¢ uma interagdo com campo
cristalino. Neste modelo, a interago Coulombiana entre os elétrons itineranies ¢ tratada pelo método da integral
funcional € a interagio entre os estados localizados por uma aproximacio de campo molecular. No célculo das
grandezas magnéticas algumas aproximagdes sdo utilizadas: i) aproximagfo estitica para tratar os campos ficticios
inerentes ao método da integral funcional ii)aproximagio de bandas homotéticas para tratar as duas subredes do
intermetalico; iii)o modelo de carga pontual para considerar os efeitos do campo cristalino. Uma aplicaglo do
modelo é feita para o intermetélico PrCo, . Os resultados obtidos, usando uma densidade de estados modelizada de
célculos primeiros principios e um conjunte de parimetros fixos para este intermetilico mostram um bom acordo
com os dados experimentais.

INTERACAO DE TROCA INDIRETA ENTRE SPINS LOCALIZADOS

Carmen Lucia C. Ochi
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas { CBPF )

Norberto Majlis
Universidade Federal Fluminense { UFF )

Palavras -Chave. impurezas, semicondutor, RKKY

Evidéncias experimentais em Si:P mostram a existéncia de alguns spins localizados na fase metdlica.
Motivados por estes resultados, propomos um modelo a fim de investigar o tipo de inleragdo de troca indireta entre
spins localizados, numa banda de impurezas de um secmicondutor, via os demais elétrons desta mesma banda. Para
isto, utilizamos um Hamiltoniano tight-binding na base de orbital s, de elétrons independentes. As impurezas estio
distribuldas aleatoriamente dentro do cubo e suas posi¢des foram geradas por técnica de Monte Carlo.

Com o objetivo de estudarmos o comportamento da susceptibilidade magnética estitica em fungio da
distiincia entre os spins localizados, num intervalo razodvel, se fez necessirio utilizarmos um sistema delC00
particulas., e devido a flutuagio , a susceptibilidade obtida ¢ resultante de uma média configuracional sobre
aproximadamente 200 configuragdes, ¢ isto foi feito para diversas concentragdes. Os resultados mostram que esta
interacio é do tipo RKKY, apresentando uma troca de fase tipica de sistemas dopados. Este efeito toma-se mais
evidente A baixas concentragdes, onde existe maior probabilidade de termos particulas isoladas, funcionando como
centros espalhadores.

Comparagdes com outros resultados obtidos por nés, € ja anteriormente apresentados, os quais foram feitos
utilizando um modelo desenvolvido por Matsubara e Toyozawa (modelo MT), também na aproximagdo de elétrons
fortemente tigados e na base s, gue utiliza o formalismo da fungiio de Green ¢ tem por finatidade tratar através de
métodos prificos € perturbativos a desordem de uma banda de impurczas, indicam que no modelo MT a
susceptibilidade magnética apresenta um cardter mais “metilico” comparado aos resultados de simulagdo.
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THE SELF-CONSISTENT APPROXIMATION APPLIED TO THE
PLANE-ROTATOR SYSTEM IN 2D WITH LONG-RANGE INTERACTIONS

M.E. Gouvéa and A.S5.T. Pires
Departamento de Fisica, UFMG, Belo Horizonte, MG 30161-970, Brazil

key-words: magnets, vortices, spinwaves.

The self consistent harmonic approximation (SCHA) has been very successful in describing a variety of systems
ranging from anharmonic rare gas solids, the quantum crystals of solid heliumn, to magnetic systems - as will be
discussed in this work. The SCHA replaces the Hamiltonian of a system by an effective Hamiltonian with tem-
perature dependent renormalized parameters. The estimates obtained for T, for several systems, via SCHA, are
in very good agreement with results obtained via more sophisticated techiniques. Spin models in which only the
nearest-neighbor interactions are taken into account have been extensively studied and the existence of an order-
disorder phase transition is known to depend on the dimension of the system and on the number of spin compo-
nents of the model. The SCHA has been applied, for example, to the XY and Planar-Rotator models in 2 and 3
dimensions and the estimated values for T.when compared to Monte Carlo data (for the 2D Planar-Rotator) or to
the values obtained from high temperature series (for 3D XY and Planar-Rotator) never show a deviation larger
than 10%. The study of spin systemn interacting via long-range potentials decaying as =P has attracted theoret-
ical attention due to the fact that these systems are related Lo mesoscopic tunnel junctions and it is now known
that long-range attractive interactions can induce critical behavior in low-dimensional systems. Here we study the
planar rotator 2D-model with ferromagnetic long-range interactions using the SCHA. The model Hamiltonian
used is H =73 J,:(575% + S;5%)

where J, 5 = J|F - |=P is the 1sotropic long-range interaction. We impase p > 2, use S = | and consider the
cases: a) p=3, for which an order-disorder transition is predicted, b} p=4 because this value represents a border
line for the existence or not of that kind of transition, and c) p=5 where orientational disorder must occur for
all temperatures. The values obtained for the transition temperatures are 3.58J,2.337 and 1.92/ for p = 3,4, 5,
respectively. The Monte Carlo results for p = 3 and p = 4 are, respectively, T. = 3.96J and 7. = 2.23J. We
also analyse the behavior of the spin-stifiness p in function of T and p: as p increases, we note that p(T) tends
to the behavior obtained for the nearest-neighbor model. ( CNPq and FINEP)

RECONSTRUCAO DE IMAGEM DE DEFEITOS EM ESTRUTURAS
FERROMAGNETICAS ATRAVES DA INVERSA GENERALIZADA

A. C. Bruno e E. Andrade Lima
Laboratério de Supercondutividade Aplidada e Magnetismo
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro
Rua Marqués de Sdo Vicente 225, Rio de Janeiro, RJ 22453-900

Palavras-Chave: Ensaios-Nao-Destrutivos, Flux-Leakage, SQUID

O desenvolvimento do SQUID (Superconducting QUantum Interference Device) como o dispositivo mais sensivel
para medida de campos magnéticos, abre uma nova perspectiva para a drea de Ensaios N4o Destrutivos quantitativos
que utilizam técnicas magnéticas. O objetivo deste método € o de reconstruir a distribuigdo de fontes magnéticas
dentro de um volume inacessivel a partir de medidas magnéticas feitas no exterior deste volume. Em muitas
situagdes quando o material estd magnetizado, campos de fuga devido 4 falhas no material podem ser modelados por
um dipolo magnético ou um conjunto de dipolos corretamente posicionados na regido do defeito. A abordagem que
nés utilizamos modela a distribuicio desconhecida por uma matriz de dipolos com posiclies fixas ¢ amplitudes a
serem determinadas. Desta forma o campo magnético medido H = Lq pode ser descrito com uma fun¢do linear das
amplitudes a serem determinadas q, onde L € a matriz que descreve a geometria da distribuigdo. Este sistema pode
ser resolvido levando a uma solugdo do lipo q = L'H onde L" é a inversa generalizada de L. Isto pode ser
conseguido através da decomposi¢io da matriz L em valores singulares. Esta inversa minimiza o quadrado da
diferenca entre campo magnético medido e 0 campo magnético resultanie das amplitudes determinadas. Além disto
a solugdo encontrada tem norma minima. Este método foi aplicado com sucesso em situacdes onde seria dificil de
distinguir através da observagio do campo magnético gerado, defeitos pontuais e profundos de defeitos extensos e
superficiais.

(CNPgq, RHAE, FINEP, PETROBRAS)
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ONSAGER REACTION FIELD OF THE ONE DIMENSIONAL FERROMAGNET WITH
LONG RANGE INTERACTIONS

Antonio Sergio leixeira Pires and Maria Elizabeth Gouvea _ -
Departamento de Fisica , Instituto de Ciencias Exatas ,Universidade Federal de Minas Gerais

Palavras -Chaves . Onsager , Reaction Field , One dimensional

The Onsager reaction field ( ORF) theory , proposed by Onsager in 1936 , has recently show a resurgence in the
literature . For the two dimensional Heisenberg mode! the theory predicts correctly the absem_:e of long range order for
any T > 0 and produces an exponentially divergent correlation lengthas T = 0 . Al_soORFldwsl!avebeen e.xn-:nded
successfully to spin glasses and itinerant efectron systems . The ORF theory is _extrcmcly simple , physically
transparent and capiures many of the essential features inferred from highly sophisticated approaches . The theory
provides a self consistent modification of the mean field approximation ( MFA ) to account for the cmm cﬁ‘ects_ of
local correlations . In magnetic systems the MFA approach does not give a self - consistent _com:latmp funct_jon
between spins located in different sites . The idea in the ORF is that the part of the local ﬁcld_  acting On a given spin,
which arises from the surrounding polarization due (o the instantaneous orientation of t_hc spin in question, shc_mld not
be included in the effective orienting field . That polarization simply follows the motion of the spin in question fmd
thus does not favor one orientation over another . This is a short range order effect 'W'thh the MFA does not take into
account . Generally this short range is included only for temperatures T.above lhe critical temperature T= , the problem
for T < T, is considerably more difficult , and the reaction field in this case , is only_z.l small correction to the m-am
ficld associated with the spontanecus magnetization , except for T very clqsc to the cnu_cal temperature . In this “-D:k
we apply the ORF formalism (o study the one dimensional ferromagnct w?lh exchange intgraction decaying as r- (
long - range interaction ) . We shown that the ORF treatment appears consistent not gnly with the fact that a transition
to the ordered phase exists when 1 < p <2, but also that the system is of necessity disordered when p> 2.

{ CNPQ, FINEP)

A THEORY OF THE METAL NONMETAL TRANSITION IN RARE-EARTH
METALLIC SYSTEMS: A FUNCTIONAL INTEGRAL APPROACH.

Marcus Vinicius Tovar Costa', Nilson Antunes de Oliveira®, Gloria Miguel Japiassi® and
Amos Troper"?
! Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas (CBPF)

Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, Rio de Janeiro, 22290-180, RJ, Brazil
? Instituto de Fisica, Universidade do Estado do Rio de Janeiro (UERJ)
Rua Séo Francisco Xavier, 524, Rio de Janeiro, 20550-013, RJ, Brazil

? Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio de Janeiro (UFRJ)

Caixa Postal 68528, Rio de Janeiro, 21945-970, RJ, Brazl

Key words: metal-nonmetal transition, functional integral approach, rare-earth
metallic systems

We present a theory suitable to describe the metal-nonmetal transition as function of applied pressure and
temperature. We adopt a two-band model and electronic correlations are treated via a functiona) integral
method', in the static approximation framework. We calculate the two-particte Green's function, and obtain a
critical value of the effective mixing term® at T = 0 which gives rise (o a renormalized hybridization gap. We
discuss the effects of pressure and temperature on the electronic structure of the system and in particular on
the renormalized hybridization gap. Some comparisons between the present theory and periodic Anderson
lattice model (PAM) are shown in the context of available cxperimental data, e.g, mixed valence Sm
compounds such as SmS and SmB, under pressure, Y|, metal under pressure, and « -y Ce transition.

! See, for instance, Hideaki Ishikawa, Phys. Rev. B28, 5643 (1983).

2 M. A. Continentino, G. M, Japiassi, and A. Troper. Phys. Rev. B49. 4432 (1994); ibid, 10 be published in

J. Appl. Phys., April 1996,

(CNPg)
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LOCAL MAGNETIZATION AND HYPERFINE FIELD SYSTEMATICS OF Ss-p
IMPURITIES IN Ni AND Gd HOSTS

A. L. de Oliveird', N. A. de Oliveird’ and A. Troper’’
! Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas ( CBPF )
Rua Dr. Xavier Sigaud, 150, 22290-180, Rio de Janeiro
2 Universidade do Estado do Rio de Janeiro ( UERJ )
Rua S#o Francisco Xavier, 524, 20550-013, Rio de Janeiro

FKey Words: hyperfine fields, local moments, ferromagnetic hosts

ic hyperfine data of 5s~-p impurities diluted in ferromagnetic Ni and Gd hosts are described within a simple
1 which is an extension on that one of Danie!l and Friedel'. We also include in the present model the effect of
-neighbor perturbation, due to the translational invariance break induced by the s-p impurity’ Using realistic Ni
Gd density of states extracted from first principle band calculations, we perform a self-consistent calculation of the
magnetic moments at the impurity sites. Then one obtains the conduction electron polarization { CEP )
field It is found that the model can explain the different hyperfine field trends observed in Ni and Gd
, €.g., a change of sign behavior in the Ni case and a remaining negative value along the s-p series in the Gd

bid, 61, ( 1987 ) 317

f sec for instance N. A de Oliveira, A A. Gomes and A. Troper, Phys. Rev. B. 52 ( 1995 ) 9137, and references
therein

W. D. Brewer, Hyp. Int., 59 ( 1990 ) 201

A C. E. Leal, O. L. T. de Menezes and A. Troper, Solid St. Commum. 50, ( 1984 ) 619, C. E. Leal and A Troper,

(CNPq)

COMPLETEZA NA REDE DE ANDERSON COM U FINITO
Marcos S. Figueira
Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense, Niteroi-RJ Brasil
Mario E. Foglio
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, Uni\g:rsidade Estadual de Campinas, Campinas-SP,
rasil

Palavras-Chave: rede de Anderson, expansao cm cumulantes, completeza

A completeza na rede de Anderson com U — oo requer que a equagido ng + n, + np = 1 seja satisfeita para
cada sitio da rede, onde ng, n,, na sao os nimeros de ocupacao dos estados sem elétron f, com um elétron [
de spin ¢ ou & respetivamente. O uso dos operadores de Hubbard no tratamento permite eliminar do espago
dos estados, aqueles que tem dois elétrons f em cada sitio, pois para U — oo & ocupacio destes estados deve
ser nula. A partir de uma expansio diagramética em cumulantes (M. S. Figueira, G. G. Martinez e M.E.
I‘o: lio, Phys. Rev. B 50, 17933 (1994)) consideramos a aproximacac de cadeias (AC) para as funcgoes de
Green (FG) (XVIII ENFMC, M. E. Foglio e M. S. Figueira, pg 205), que nao satisfaz a relagio de completeza.
Nesse trabalho foi verificada uma conjectura sobre como devem ser as familias de diagramas que satisfazem
essa propriedade: no caso da AC é necessirio agregar diagramas com um cumulante de quarta ordem para
recuperar a completeza, € chainamos ACC a esta aproximacao.

I'a1a entender melhor esse problema, estudamos a rede de Anderson com U finito, e neste caso a completeza
e escreve Ny + ng + na + ne = |, onde n2 é o niumero de ocupacgao do estado com dois elétrons . Calculamos
as FG na AC, e mostramos analiticamente que a completeza é recuperada nos dois limites U — o0 e U — 0.
No caso U — o0, 0 n, assume diferentes valores dependendo de qual FG & usada no seu célculo, mostrando-se
com isso que essa é a origem da falta de completeza do cdlculo no espago sem o estado de dupla ocupacao. A
vorrelagdo entre os elétrons de spin oposto nio se cancela no limjte U — 0 para a AC, o que indica que esta
uproximagae nao produz as F'G exatas para os operadores de Hubbard individuais apesar de originar as FG
exatas para os operadores fermiénicos. Na ACC para U finito a completeza é conservada no limite U — 0.
(FAPESP, CNPq, FAEP-Unicamp)
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DIAGRAMA DE FASE NO MODELO D-VETORIAL NA
VERSAO SBC: APLICACAO AO KNi Mg, F;

Douglas F. de Albuguerque™® ¢ LP. Fittipaldi®
*Departamento de Fisica, CCEN-UFPE
. 50670-901 Recife-PE Brasil
"Centro Internacional de Fisica da Matéria Condensada-UNB
70919-970 Brasilia-DF

Palavras Chave: diluigdo, diagrama de fase

O modelo de diluigdo por sitio-ligagio correlacionada (site-bond-correlated, SBC) foi proposto para tratar as
diferengas observadas experimentalmente através de medidas de ressondncia nuclear magnética (RMN) entre os
compostos KNiF; ¢ KMnF, quando diluldos por dtomos de Mg'. A abordagem SBC trata o acoplamento magnético
entre dlomos primeiros vizinhos (n.n) como sendo dependentes da ocupacdo dos outros dtomos também primeiros-
vizinhos. O presente trabalho estuda o modelo SBC dentro de uma versdo cldssica do modelo D-vetorial com
desordem em uma rede hiperciibica d-dimensional na estratégia de grupo de renormalizagdo na aproximagdo de
campo médio (MFRG). O estudo ¢ feito tratando dois diferentes modelos para as interagdes de intercimbio entre
atomos (denominados modelos A e B), onde a ocupagdo dos outros sitios n.n dtomos depende de um pardmetro de
correlagdo o. As linhas criticas das fases ferromagnética no plano T-p sio obtidas para alguns valores deste
parimetro. Os casos particulares para D=1, 3 e o sio estudados, ¢ a declividade em p=p, apresenta comportamentos
distintos em cada caso. Por outro lado, a declividade A(a), em p=1 ¢ obtida e observa-se que a relagdo (A+])YA(D)
tem dependéncia com os modelos A e B, mas independe da dimensionalidade do spin D. Comparagdes de nossas
estimativas numéricas para o diagrama de fase, Txp, com os rcsulta.dos experimentais’ no composto KNi,Mg, Fy
revelam excelente concordancia na versio SBC no modelo B, com a =0.145.

'Douglas F. de Albuquerque & J. Ricardo de Sousa, Phys. Lett. A 14, 421 (1992).

’J.A. de Aguiar, M. Engelsberg & H.J. Gungenheim, J. Mag. Mag. Mat. 54-57, 107 (1986).
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PASSIVACAO DE DEFEITOS EM CELULAS SOLARES DE SILICIO
MULTICRISTALINO

EM.Sato e *MA.G.Soler
Laboratorio de Microeletronica - Escola Politécnica - Universidade de Sio Pau.lo
*Departameto de Fisica - Instituto de Ciéncias Exatas -Universidade de Brasilia

Palavras-chave: passivagdo de defeitos, célula solar, nitreto de silicio

A regiio do emissor de uma célula solar apresenta uma elevada concentragio de defeitos, resultantes da alia
densidade de dopagem, dos defeitos de superficie e do substrato. O silicio mullicristalino apresenta grios colunares e
posssui defeitos estruturais, além dos contornos de grios. Visando minimizar os efeitos desses defeitos sobre o
desempenho dos dispositivos. a difusdo de hidrogénio tem sido utilizada para neutralizar esses defeitos. Com o
objetivo de passivar a regido do emissor de células solares de silicio multicristalino, foi depositada uma camada anti-
reflelora (CAR) de nitreto de silicio, através da 1écnica PECVD (Plasma Enhanced Chemical Vapor Deposition).
As condigdes de deposi¢io foram olimizadas visando obter-se além do efeito de CAR, o da introdugdo de hidrogénio
durante a deposi¢io. Como fonte, utilizou-se os gases aménia ¢ silana. Nas células de referéncia foi depositada uma
camada de pentéxido de tintalo. A pelicula de nitreto apresenlou as caracteristicas: espessura de 7504, indice de
refragio de 1,97, gap Otico de 2,67eV e concentragio atdmica de hidrogénio de 32%. As células foram
caraclerizadas, antes e apds a deposi¢do das peliculas, através da oblengio de curvas IxV e de resposta espectral. Os
elcitos foram observados através dos resultados obtidos para a corrente de curto-circuito e para a eficiéncia quintica.
As significativas melhoras obtidas na corrente de curto<circuito, com aumento maior do que 40%, podem ser
explicadas analisando-se as curvas de eficiéncia quintica relativa, onde nota-se que, para comprimentos de onda em
torno de 400nm, o desempenho das células com CAR de nitrelo ¢ sensivelmente maior do que o das células de
referéncia. Estes resultados mostram o efeito de passivagdo da regifio do emissor, que ocorre durante a deposicio da
pelicula de nitreto, obtida através da introdugio de hidrogénio. (FAPESP, CNPq)

BOMBARDEAMENTO DE LiF POR FEIXES DE PARTiCl!LAS:
CRIACAO DE DEFEITOS, AGREGACAO E DESSORCAO

- » A~ . . L] -
Luiz Gustavo Jucobsohn, Jodo Alberto Mesquita Pereira, Marco Cremona
Rosane Riera Freire, Enio I'rota da Sitveira, ¢ Raul Almeida Nunes

. Departamento de Fisica
Departamento de Ciéncia dos Materiais e Metalurgia
Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro

Palavras-Chave: defeitos, agregacdo, dessorgio

De acordo com o modelo usualmente aceito para a gerag2o de defeilos através do bombardeamento de
elétrons ou ions em halogenetos alcalinos, a promogdo de um dado elétron da banda de valéncia pode levar a criagio
de um par de defeitos F, H. A temperatura ambiente, o centro F é pouco movel enquanto o centro H difunde através
da rede e ao atingir a superficie. provoca a dessorgio (emissio) de um alomo halogénico. O resuliado ¢ uma
acumulagio de melal alcalino na superficie acompanhada do aparecimento de uma banda de absorgdo caracteristica
dos centros F.

Nesie trabalho, amosiras de LiF foram immadiadas por feixes de elétrons (10-25 keV) e de ions de
nitrogénio (2-3 MeV) com doses variadas. Técnicas de espectroscopia otica e PDMS foram usadas respeciivamente
para obter as concentragdes absotutas dos centros de cor (ceniro F e agregados) no interior do LiF e as relativas de
Li na superficie em fungdo da dose de radiagdo.

Resullados da anilise feita por PDMS revelam de falo um aumento da concentragio de Li na superficie.
No entanto, as medidas de absor¢do dtica acusam o aparecimento de centros F {dois centros F) evidenciando uma
maior complexidade do fendmeno. Ainda é uma questdo em aberto determinar se Os centros Fa sio criados
diretamente pelo projétil ou pela agregagdo de 2 centros F. Por isso simulagdes de Monte Carlo foram realizadas para
estudar as distribui¢des de energia depositada por feixes de eléirons ou de ions de nitrogénio em LiF. Com os dados
obtidos pode-se ilustrar 0 modelo acima descrito e testar uma hipotese do mecanismo de agregagdo para a produgio
de ceniros de cor.

(MCT, CAPES, CNPq)
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DETERMINACAO DA SIMETRIA DA SUPERESTRUTURA DE HIDROGENIO NO HIDRETO
METALICO Z,V;H,

JOSE SUASSUNA FILHO
Departamento de Fisica do Centro de Ciéncias e Tecnologia da Universidade Federal da Paraiba - Campus I -
Campina Grande - PB
Palavras-Chave: hidreto, superestrutura, ressonincia

O hidreto Z,V,H, tem despertado consideravel interesse cientifico e tecnologico por ser estavel, absorver grande
quantidade de hidrogénio em condigdes normais, além de se constituir num dos poucos hidretos metilicos temarios a
exibir uma superestrutura de ions hidrogénio na estequiometnia Z,V,H,. Neste trabalho nés evoluimos a Hamiltoniana
de campo cristalino induzido pelos quatro ions de hidrogénio, assumindo ions negativos (modelo anidnico H)
ocupando os quatro sitios intersticiais do tipo 2/2A disponiveis na rede do Z,V, abaixo da temperatura de transiclo da
superestrutura, Os célculos evidenciam uma sub-rede de hidrogénio de simetria tetraedral em torno dos &tomos de
zirconio. Os parimetros de quarta e sexta ordem do campo cristalino (B4 € Bs) bem como o parémetro de Lea, Leask e
Wolf (x) foram calculados (x = -0.1), resultando num estado fundamental I'; para o ion E>** substitucional ao Z, na
matriz Z,V,H¢ E, Realizamos experiéncias de Ressondncia Paramagnética Eletrdnica (RPE) no hidreto Z,V;H,. E, a
baixas temperaturas ¢ os resultados experimentais obtidos (g = 6.75  0.05) s2o inteiramente consistentes com um
estado fundamental [; para o EF° teoricamente previsto. A carga negativa assumida para os ions de hidrogénio
corresponde 2o modelo anidnico (H) ¢ esté consistente como o modelo de Miedema de transferéncia de cargas no
processo de formagdo de hidretos metalicos. De acordo com este modelo, elétrons sio transferidos de dtomos menos
eletronegativos (Z, ou V) pars atomos mais eletronegativos (H). Em resumo, calculos € resultados experimentais de
RPE confirmam a ocorréncia de uma superestrutura de hidrogénio no Z,V,H, com os ions H' ocupando os quatro
sitios intersticiais tipo 2/2A (2Z,, 2V) disponiveis, resultando numa sub-rede de hidrogénio de simetria tetraedral, em
tomno do atomo Z, Nossos resultados estdo também consistentes com outros obtidos por difracio de neutrons e
confirmam a RPE como uma ferramenta poderosa no estudo de hidretos metélicos (CNPq).

ESTUDO DE CRISTAIS LASER ATIVOS ATRAVES DA ANALISE TERMICA: LiSrAlIF,

ANA MARIA DO ESPIRITO SANTO. SONIA LICIA BALDOCHI, SPERO PENHA MORATO
Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares - IPEN/CNEN - SP
Divisdo de Matenais Optocletronicos

JIVALDO DO ROSARIO MATOS
Instituto de Quimica da Universidade de Sdo Paulo - USP

Palavras-Chave: sintese de fluoretos, refino por zona, LiSrAlFs

Auwalmente. os lasers de estado solido sdo amplamente utilizados em diversas dreas de pesquisa ¢ de desenvolvimento
tecnolégico. As crescentes aplicagdes de diferentes monocristais nos dispositivos optocletronicos tém incentivado o
descnvolvimento paralelo na obten¢lo de novas matrizes laser alivas. No inicio dos anos 90. obteve-s¢ agdo laser em
cristais dc LiStAIF ¢ LiCaAlF; ativados com Cr. Estes composios apresentam uma combinagdo de caracteristicas que
os tornam lasers sintonizdveis. Um cristal laser ativo necessita fundamentalmente de uma alta qualidade éptica que
estd dirctamente relacionada ao processo de crescimento. Um fator de extrema importincia ¢ o grau de purcza ¢ ©
processamento dos reagentes para a obtengdo do composto final utilizado no crescimento do monocristal. O objetivo
deste trabalho ¢ o estudo dos processos de sintesc ¢ purificagio desies compostos para o crescimento de monocristais
com alto grau de purcza. Para tal finalidade. & partir da Termogravimetria (TG) ¢ Andlisc Térmica Difercncial
(DTA). faz-se um controle quanto as caracteristicas dos reagentes comerciais de partida (éxidos ¢ carbonatos
comrespondenies) € dos fluorctos-base obtidos através da HidroRluerinagdo (SrF.. CaFs, AlF;. CrF;). O composto
quartendrio é obtido por fusio dos Nuorctos-basc cm atmosfera reativa ¢ posteriormente purificado através da técnica
de Refino por Zona. Foi obscrvado. através da DTA. que a presenga de impurezas altera 0 comportamento da fusdo do
composto (congrucnic ou incongruente) ¢ que ocorre alteragio da estequiometria de partida devido i cvaporagdo de
um dos componentes.

(FAPESP)
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MEDIDAS DE ATRITO INTERNO E FREQUENCIA EM MOLIBDENIO CONTENDO
OXIGENIO E NITROGENIO

Marcio Rogério Capelli', Carlos Roberto Grandini' e Odila Floréncio’
'Departamento de Fisica, Faculdade de Ciéncias, UNESP-Campus de Bauru
’Departamento de Fisica, UFSCar
Palavras-Chave: anelasticidade, atrito interno, molibdénio

As medidas de atrilo inlerno vem sendo muito utilizadas hd mais de cinglienta anos no estudo de relaxagdes
aneldsticas devido 3 reoriemtago induzida por tensdo de elementos intersticiais presentes em metais do grupo V,
com estrutura citbica de corpo centrado. Porém, este estudo niio tem sido tdo extensivo no caso de metais do grupo
V1, como por exemplo, molibdénio ¢ tungsténio. Neste trabalho, foram efetuadas medidas do atrito interno ¢ da
freqiiéncia como fungdo da temperatura em molibdénio contendo oxigénio ¢ nitrogénio dissolvidos em solugdo
solida na matriz metdlica. As amostras utilizadas constituem monocristais de molibdénio, produzidas na Rice
University (USA) através da técnica de fusdo por feixe de elétrons. Estas amostras foram medidas utilizando-sc a
técnica do péndulo de torgdo invertido, operando num intervalo de temperatura compreendido entre 300 e 700 K,
com taxa de aguecimento de 1.0 K/min. A freqiiéncia de oscilagio utilizada foi em torno de 1.0 Hz. A deformagio
méxima sofrida pela amostra esieve sempre abaixo de 10°. Os dados de atrito interno ¢ frequéncia de oscilagdo
foram obtidos através do decaimento de oscilagdes livres do péndulo ¢ coletados automaticamente via
microcomputador. Os resultados obtidos mostram estruturas de relaxagdo complexas onde foram identificados os
processos de relaxago devido A reorientaco induzida por lensdo de um dtomo de oxigénio € um dtomo de
nitrogénio em torno de dlomos de molibdénio da matriz metalica (processos Mo-O ¢ Mo-N) ¢, pares de atomos de
oxigénio ¢ nitrogénio em tomo de 4tomos de molibdénio da matriz metatica (processos Mo-0-O ¢ Mo-N-N).

(FUNDUNESP, CNPq e FAPESP)

PRODUCAO E CARACTERIZACAO DE COMPOSTOS Laj_yLngNiO3 (Ln = Pr,
Nd, Sm; x = 0.0, 0.05, 0.10, 0.15, 1.0) ATRAVES DE PRECURSORES SOL-GEL

‘ Marcia Tsuyama Escote e Renato de Figueiro Jardim
Instituto de Fisica - Universidade de Sdo Paulo, C.P. 66318, CEP 05389-970, Sdo Paulo
Brasil

Palavras-chave: 6xidos de terras-raras, sol-gel, transigio metal-isolante

Oxidos de terras-raras-niquel LnNiO: Ln = La, Pr, Nd, Sm; 1ém merecido grande interesse devido ao
comportamento ndo usual de suas propriedades magnéticas e de transporte, O LaNiQO; comporta-se como
um opndulor ai¢ temperaturas de = 1.5 K, enquanio os outros compostos com Pr, Nd e Sm apresenlam wma
transicdo de fase do tipo metal-isolante entre 135 ¢ 400 K. Neste trabalho pretendemos ampliar o
conhecimento da transigio metal-isolante nestes materiais através da produglo e caracterizagio de
compostos de LnNiO; ¢ suas solugdes solidas. Sendo assim, amostras policristalinas de Laj_,LnyNiO3: 0.0
< x < 1.0; foram produzidas através de precursores sol-gel. As amostras foram tratadas 20 ar ¢ sob pressio
de Oy (até 70 atm) e no intervalo de temperatura 300 °C < T < 950 °C. A caracterizagdo destas amostras foi
feita através de difracdo de raios-x R-X ¢ medidas de resistividade elétrica p(T). Os resultados de R-X
mostraram que as amostras de La)_(LnyNiO3 (Ln = Ce, Sm, Nd, Pr; 0.0 < x < 0.15), tratadas em atmosfcra
de O; a 950 °C, sdo compostas de duas fases cristalogréficas diferentes: uma cibica ¢ uma outra
romboédr!ca. Os resuitados também mostraram que pequenas substituigdes de La por Ce estabilizam a fase
romboédrica. Amostras dopadas com Ln ¢ tratadas ao ar € a 500 °C revelaram uma difusdo insuficiente do
dopaplc na matriz de LaNiOy. Amostras de NdNiOj; tratadas a 650 °C sob pressio de 0O, sdo de fase unica.
Medidas de p(T) nestas amostras revelaram uma transigdo de fase do tipo metal-isolante que ocorre = 200
K. Durante estas medidas verificou-se o aparecimento de histerese, sugerindo que a transicdo ¢ de primeira
ordem. Observou-se também que. abaixo de 200 K, o comportamento da p(T) ndo obedece a relacio de
Mott para um sistema tridimensional,

(FAPESP, CNPOY |
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ESTUDO DOS PROCESSOS DE PRODUCAO E DESTRUICAO
DOS CENTROS E’, NO QUARTZO

Leoncio Z. Gamarra, Toshiyuki Nakayima, Masao Maisuoka e Shigueo Watanabe
Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo, Sdo Paulo-SP

Palavras-Chave: quartzo, centro E’|, ressonancia de spin eletrdnico,

O centro E*, ¢ um defeito fundamental no quartzo e tem sido investigado nos dltimos 30 anos ndo sO pela
importincia tecnolégica nos campos de engenharia eletrénica, dptica e de comunicaglo, mas também pelo
interesse na dosimetria de radia¢do e na datagdo. Foram invesligados os efeitos de irradiagdo e de
recozimento na produgdo e destrui¢do dos centros E’y em grdos de quartzo extraidos das dunas do rio S3o
Francisco-Bahia, usando o método de ressnancia de spin eletrfnico (RSE). Neste trabalho os raios gama de
®Co foram utilizados para a irradiagdo da amostra & temperatura ambiente (10 a 10° Gy). Uma série de
recozimentos sucessivos por 30 min cada um foi efetuada em temperaturas progressivamente crescenles ¢
elevadas. A amostra natural sem irradiagdo artificial mostra um sinal de RSE tipico caracterizado pelo fotor g
do centro E’; (2,00029, 2,00049 e 2,00176). A intensidade do sinal decresce com o aumento da dose de
irradiagdo até 500 Gy e, depois disso, mostra um crescimento da intensidade do sinal até 50000 Gy, sendo
acompanhada com um sinal induzido a g = 2,001. Um recozimento a 170°C elimina completamente esse
crescimenlo da intensidade do sinal de RSE induzido pela irradiag3o, junto com o sinal a g = 2,001. A
intensidade do sinal de RSE de todas as amostras irradiadas com vérias doses entio comega a crescer com o
aumento da temperatura de recozimento, chegando a maxima a 340°C, depois decresce e desaparece a 460°C.
Considera-se que o aparecimenio do sinal a g = 2,001 estd relacionado com a produgdo de centros E’,
modificados que s3o induzidos pela irradiagdo gama.

(CNPg, FAPESP)

INFLUENCIA DE ELEMENTOS INTERSTICIAIS EM Nb E Nb-Zr
NAS MEDIDAS DE ATRITO INTERNO

Odila Floréncio' , Wantuir Aparecido de Freitas' , Hiroshi Tejima' , Walter José Botta Filho?,
Carlos Roberto Grandini?

(1)Departamento de Fisica , Universidade Federal de Sio Carlos, C. P. 676,
CEP 13565-905 , Sdo Carlos-S.P.
(2)Departamento de Engenharia de Materiais , Universidade Federal de Sdo Carlos , C.P.676,
_ CEP 13565-905 , Sdo Carlos-S.P.
(3)Departamento de Fisica , Universidade Estadual Paulista , C.P.473,
CEP 17033-360 , Bauru - S.P.

Palavras-Chave: atrito interno, elementos intersticiais, niobio-zirconio

Metais e ligas metalicas, de estrutura cristalina cibica de corpo centrado, contendo elementos intersticiais (oxigenio,
nitrogénio) em solugio solida, apresentam picos de relaxagio mecénica quando submetidos a tensdes ciclicas,
fenémeno conhecido como Efeito Snoek, que pode ser estudado através de medidas de atrito interno.Estas medidas
esto sendo realizadas em fungdo da temperatura (no intervato de 300K a 700K), num péndule de tor¢do, em amostras
de Nb e Nb-Zr {com 0,5 a 2,0% p..Zr ) contendo diferentes teores de elementos intersticiais. Os resultados
encontrados para o Nidbio estio sendo utilizados como referéncia para as ligas Niobio-Zirconio, observando-se assim o
efeito da interagdio do elemento substitucional com os elementos intersticiais no material em estudo. Os espectros de
miltiplas relaxagdes mecénicas obtidos s3o decompostos em picos elementares de Debye e associados a interagdes
matriz-intersticial (Nb-O, Nb-N) e substitucional-intersticial (Zr-O).Simultaneamente s3o obtidos espectros de
difragio de raios-X (métode do po } para informagdes sobre as estruturas cristalinas destes metais e as consequentes
variagdes nos parimetros de rede e precipitagdo de segundas fases. Apoio: CNPq, FAENQUIL-CEMAR.
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ESTUDIO POR RCN DE CRISTALES CON DESORDEN ORIENTACIONAL

Sergio L. Gomez
LaNAIS de RMN, FaMAF, UNC
Mariano J. Zuriaga
LaNAIS de RMN, FaMAF, UNC

Palavras-Chave: desorden, resonancia, clusters

El estudio de cristales moleculares que prescntan clementos de desorden, es la continuacién logica del estudio de
cristates regulares. Se llevé a cabo un estudio del p-BromoCloroBenceno, del cual se sabe por estudios mediante
difraccién de Rayos X que presenta un desorden de tipo orientacional esttico, por medio de ta RCN (Resonancia
Cuadrupolar Nuclear) ya que es una técnica sensible a variaciones del Gradiente del Campo Eléctrico en el sitio
del niicleo resonante y por lo tanto permite estudiar las propiedades de orden local. Se busct relacionar la forma
de los espectros  cuadrupolares (formas de linea, anchos, frecuencias centrales) con el elemento de desorden
utilizando un modelo. El modelo adoplado para este sistema es el de una estrucutura ordenada de moléculas en
donde aproximadamente la mitad de ellas, se desordenan siguiendo alguna distribucion de probabilidades, rotando
1809 1a direccién del eje molecular. En otras palabras, se lo puede pensar como una aleacién Aj_xBy donde Ay B
son la misma molécula pero con orientaciones opuestas. Este es un modelo de clusters. Se obtuvo el espectro de
FRCN (Frecuencias de RCN) para diversas temperaturas entre 317 9K y 88 2K mediante el método de
reconstruccién de la sefial, utilizando la secuencia de pulsos n/2-n de 50 y 100 ps. En el rango de temperaturas
observadas, el sistema presentd espectros cuadrupolares anchos, lo cual indica que el compuesto presenta un
desorden estructural en ese rango de temperaturas. Esto fue corroborado mediante un andlisis de la muestra en un
equipo de ATD (Andlisis Térmico Diferencial). Los especiros obtenidos fueron ajustados mediante ta combinacién
del modelo de Cohen-Reif y el de Blinc, cbteniendose una excelente correlacion lo cual indica que la distribucién
en clusters es un buen modelo del sistema.

(SECYT y CONICOR)

RESSONANCIA PARAMAGNETICA ELETRONICA DE
ESMERALD, E
CAMPOS VERDES (GO) "D
E. R. Azevédo, F. Pelegrini, A. R. Lobato, 1. J. Moraes, C. Lariucci
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Goids

Palavras-Chave: esmeralda, ressondncia paramagnética, campo cristalino

O cristal natural de esmeralda resulta da substitui¢do do ion Al(3+) pelo ion + estrutura i
berilo (‘AlzBe_",SHQON). Como impureza substitucional o ion ér(;f)e é u?n Serx(:ro);:mma éu:: sr::“ niera:
para a investigagdo do campo cristalino € a caracterizagdo da cor do cristal. Empregmcgi: a lécniz v:e
r\?sonﬁnm' paramagnctica eletrdnica, determinamos, para amostras de esmeraldas naturais de Campos
erdes (Gou?s). 0 parametro D que descreve o campo cristalino € os parametros espectroscopicos el
¢ g-perpendicular da impureza Cr(3+). Avaliamos também, nas amostras investigadas, a conoenmdz

fon Cr(3+), correlacionando-a com a tonalidade .
espectrofotometria visivel. da cor verde da amostra, caracterizada por

Apoio: CNPgq.
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CORRELAGAO ENTRE MEDIDAS DE RESSONANCIA PARAMAGNETICA
ELETRONICA E TERMOLUMINECENCIA DE FLUORITA NATURAL
IRRADIADA
Gilberto Marcon Ferraz, Masao Matsuoka, Shigueo Watanabe
Universidade de Sdo Paulo - SP

Palavras-Chave: Ressonancia Paramagnética Eletronica, Fluorita, Termoluminescéncia

Amostras de fluorita natural verde (CaF3), de origem Braiileira, sgjeitas a um tratamento
térmjco a 700°C durante 20 minutos foram expostas a diferentes doses (5x10” - 5x10” Gy) de radiagio gama
de " Co e posleriormente, submetidas a uma série de tratamentos lérmicos isdcronos (150 - 350°C) de
duragdo de 10 minutos. Foram entfo investigadas por ressondncia paramagnética eletrdnica (RPE) medida a
temperatura ambiente e por termoluminescéncia (TL) na regifo entre a lemperatura ambiente e 350°C.

Foram observados trés sinais de RPE com os valores do fator g de 1,984(A), 2,017(B) e
2,015(C). As amostras tratadas termicamente a 700°C e irradiadas apresentaram os trés sinais, enquanto que a
amostra tratada termicamente a 700°C mosirou somente o primeiro sinal citado acima. A intensidade do sinal
A decresceu com o aumento da dose, enquanio que a dos demais sinais variou inversamente. Supomos que o
sinal A seja devido a ions de terras raras trivalentes, o sinal B seja relacionado com ions de terras raras
divalentes e/ou centros de buraco e o sinal C seja devido a dtomos de hidrogénio.

As amostras tratadas termicamenle a 700°C e irradiadas mostraram dois picos na curva de
emisso termoluminescente, a 154%C e 250°C. O resultado das medidas do tratamento térmmico isdcrono
indica que o sinal de RPE com g = 2,017 esl4 ligado aos dois picos TL observados.

{CNPq)

SISTEMATIZACAO DE EXAMES PERICIAIS DE PEDRAS E METAIS PRECIOSOS

A E. Morcelli* M. C. Salvadori** E. Bittencourt* M. A. Garavelli*, A. M. Verderramas®,
A. Encide* e O. Negrini Neto*

* [nstituto de Criminalistica de Sdo Paulo
** Instituto de Fisica da USP

Palavras-Chave: pedra preciosas, metais preciosos, pericia

Neste trabalho visamos sistemnatizar os exames periciais realizados para determinagfio da autenticidade de gemas e
metais preciosos através de Microscopia Eletronica de Varredura e Difraglio de Raios-X, como métodos analiticos ndo
destrutivos. Especificamente a andlise quantitativa de impurezas presenles nas amostras em estudo, através de
espectroscopia de energia dispersiva (EDS), associada 3 microscopia eletronica de varredura, ¢ de fundamental
importincia para identificar a procedéncia da amostra. Outros métodos de menor sofisticagio também sdo utilizados,
como a determinagio de densidade do material ¢ a observago de inclusdes em pedras, com o objetivo de complementar
0s exames periciais. As analises s@o reajizadas no Instituto de Criminalistica de S3o Paulo, que dispdes dos seguintes
equipamentos: um Microscopio Eletrénico de Varredura CamScan série 4 (equipado com microandlise) ¢ um
Difraidmetro de Raios-X Phillips. As amostras padrdes sfio obtidas entre as disponiveis no mercado ou em 6rgdo
plblico de recursos minerais. As amostras falsificadas sdo triadas pelo departamento de exames, anélises e pesquisa do
Instituto de Criminalistica de Sdo Paulo, de forma que se tem uma amostragem dos tipos de falsificago normalmente
ulilizados no pais. Assim, pretcndemos estabelecer uma metodologia definitiva para exames periciais de amostras com
suspeila criminalistica de falsidade, visando avaliar seu valor comercial, extendendo assim o alcance social de

pesquisa.
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TERMOLUMINESCENCIA FOTOTRANSFERIDA NO QUARTZO

Antonio José de Jesus Santos*, Piotr Trzesniak®, Mario Ernesto Giroldo Valerio* ¢ José
Fernandes de Lima*
*Departamento de Fisica, Universidade Federal de Sergipe, Campus Universitario
49.100-000, Sao Cristovao-SE, Brasil
"‘Departamento de Fisica, Escola Federal de Engenharia de Itajuba, Itajuba, MG, Brasil

Palavra-chave: termoluminescéncia, quartzo, fototransferéncia.

O estudo do comportamento dos picos termoluminescenies do tratamento ténmico € da exposicdo da luz UV pode
contribuir para o entendimento do mecanismo de emissio TL do quartzo que € muito usado na determinagio de
idades arqueolégicas. A iluminagdo com UV pode provocar o preenchimento direto das armadilhas ou pode
aumentar ou diminuir as alwras dos picos induzidos pela radiagdo ionizante. O crescimento de um pico em
conseqiléncia da diminuicdo de outro pode ser interpretado como sendo devido a transferéncia de cargas desde uma
armadilha para outra. Esse efeito pode ser aplicado na datacdo arqueolégica € na dosimetria de radiagdo. Neste
trabalho estudamos a emissdo termoluminescente do quartzo submelido a diferentes tratamcnlos 1érmicos ¢ de
irradiacdo. As medidas foram efetuadas com amostras em forma de p6é com granulagdo entrc 0.075 ¢ 0.150 mm. As
curvas de emiss3o foram realizadas no intervalo de temperatura de -135°C a 0°C. As amosiras foram realizadas cm
um forno de atmosfera aberta em lemperaturas de até 900°C. Em seguida as amostras foram irradiadas com raios
gama de cobalto, resfriadas até a temperatura de -135°C, iluminadas com luz UV no prépio aparato de medida ¢
finalmente submetidas ao processo de aquecimento. As amostras tratadas a 400°C e irradiadas com 300 Gy de raios
gama apresentaram uma curva de emiss3o composta por cinco picos na regidio de temperatura enire -135°C ¢ 0°C.
Esses resultados indicam que o processo utilizado tem possibilidades de ser 1ransformado num método para a
determinacdo da idade arqueoldgica.

INFLUENCIA DA CONCENTRACAO DE LA E DA TEMPERATURA DE
SINTERIZACAO NO (Pb,La)TiO,

!
E.C.S. Tavares, P.S. Pizani e JA. Eiras
Universidade Federal de S3o Carlos - Departamento de Fisica

Palavras-chave: Raman, PLT, “soft mode”

O titanato de chumbo (PbTIO; - PT) é um matenial ferroelétrico que pode ser utilizado em dispositivos
piczoelétricos. Entretanto, durante o resfriamento apds a sua sinterizagdo, sofre uma deformag2o devido &
transig#o de fase ciibica paraelétrica-tetragonal femroelétrica, a qual dificulta a produgdo de corpos densos e
livres de defeitos. A adi¢io de impurezas como o La resolve este problema e permite que se obtenha corpos
com 8 resisténcia mecénica suficiente para seu manuseio, mas causa uma diminui¢io da temperatura de
transig3o, devido a redugdo do fator de tetragonalidade, entre outras mudangas mportantes. A influéncia da
concentragio de lantinio nas propriedades vibracionais e estrutrais do material, apesar de importantes, tém
gido pouco estudadas. Neste trabalho, cerimicas de (Pb, ,,La,)TiO; com 0 < x < 0.3 foram preparadas por
processamento cer&mico convencional e sinterizadas a temperatures abaixo da usual (850°C e 1000°C) e &
normal (1200°C). Foram feitos espectros Raman em diversas temperaturas. Os resultados mostram que esta
¢ uma técnica 1til para determinar a temperatura de transi¢o do material, permitindo que se faga a medida
sem a necessidade de tratamento especial, necessario para medidas dielétricas, por exemplo. Foi observada
por espectroscopia Raman a progressiva diminuig3o da frequéncia do “soft mode™ dos varios modos com o
aumento da temperatura de sinterizagiio, o que foi associado & incorporagdo do lantinio no titanato de
chumbo, suposicdo confirnada pela difra¢lio de raios-x. A mudanga nos espectros Ramnan ¢ de raios-x na
concentracio de 27% mostra que € nesta que ocorre a transicio de fase a temperatum ambiente.
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Estudo do comportamento da Termoluminescéncia (TL) do quartzo irradiado com
baixas doses de radiacdo-y.

Tatumi S H*, Barreto** A M F, Suguio** K, Matsuoka* M, Watanabe™ S ¢ Aytat W E F
* FATEC-SP,** IGUSP,* [FUSP

Falavras-Chave: datagiio, duna, termoluminescéncia

A termoluminescéncia de cristais de quartzo extraidos de paleodunas est4 sendo investigada com o intuilo
de se obter a geocronologia das deposigdes das paleodunas (Barreto ¢ Suguio, 1995). A determinagio das
doses acumuladas nas amostras foi feita scgundo 0s mélodos de doses adicionais (Singhvi et al, 1982) ¢ 0
“total bleach-regeneration™ (Proszynska, 1983, Debernham, 1983). O crescimento da intensidade do pico
TL de 590 K em funglo de doses crescentes de radiagdo - v, foi observado em um intervalo de baixas doses
{de 0 a 20 Gy), as amostras utilizadas foram as naturais ¢ as préviamente branqueadas com a luz solar. Os
crescimentos linear ¢ sub-linear foram observados na grande maioria dos casos (Tatumi ef al, 1996). As
idades (tempo de deposi¢io) de algumas amostras foram calculadas com a determinagio das taxas da dose
de radiagiio ambiental anual ¢ os valores encontrados foram 0s seguintes: 8,3x10%; 7,2x10°; 3,8x103 anos;
concordando com as idades determinadas pelo método do '4C.

Barreto A M F € Suguio K, 1995 Anais V Congresso da Associagdo Brasileira de Estudos do Quaterndrio
e X1 Simpdsio de Sedimentologia Costeira, 32-36.

Singhvi A K, Sharma Y P and Agrawal D P, 1982, Nature 295, 313-315.

Proszynska H, 1983 PACT Journal 9 539-546.

Debenham N C and Walton A J, 1983 PACT Journal 9 531-538.

Tatumi H S, Ayta W E F, Matsuoka M, Watanabe S, Barreto A M F ¢ Suguio K. 1996 Scientific program
and abstracts .of International Symposium Luminescence and ISR Dating for Archaeology and
Quaternary Materials, 8-10.

(FAPESP)

FOTOCONDUTIVIDADE EM KCl E KI DOPADOS COM Yb*'/CN'

Luis Humberto da Cunha Andrade, Antonio Carlos Hernandes, Mdximo Siu-Li
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materias - Instituto de Fisica de S3o Carlos - Universidade
de S3o Paulo,SP

Palavras-Chave: fotoconduividade, KCI, KI: Y :CN

Amostras de KCI dopadas com Yb™ ' /CN" aprescniam uma forie emissdo. de acordo com a referéncia |1]. Na
expectativa de observar fotocondutividade nessas amostras. devido a que as transicdes cletronicas das impurezas sc
encontram proximas 4 banda de condugdo, foi realizado um csiudo sistemdlico desse fendmeno. Realizando os
experimentos com as amosiras de mesma concentragdo de dopagem, as quais foram crescidas sob aimosfera inerie
pelo método de Czochralski, oblivemos os resultados mostrados a seguir. 4 temperalura ambiente, & poténcia de
bombeamento aplicada cm torno de 80 mW ¢ um campo ¢létrico aplicado normalizado de 2.7 KV/cm.

Fotocondutividade {pA)
% (nm) KCl:Yb™:.CN' KLYb™:CN'
514 Ar laser 0.25 5.50x10"
458 Ar' laser 2.2 1.30x10°
337.5-356.4 Kr’ laser 76 1.10x10°

As amostras puras ¢ com um simples dopante apresentaram uma fraca folocorrente, com exceglo do KCLYb™
que apresentou uma alta fotocorrente. A introducdo da molécula de CN' na matriz de KC! aumenta a folocorrente,
mas esta é maior nas matrizes de KI que apresenta trés ordens de grandezas a mais. como ¢ mostrado na tabela. A
fotocorrenic aumenta quando aplicamos as MLUV do laser de Kr' nas amostras dc KC1 dopadas. mas nas de Kl
dopadas 0 aumento da fotocorrente ocorre quando aplicamos a linha dc 458nm do laser de Ar’. Assim, sabendo que
o0 K1 tem uma banda proibida menor do que 0 KCl. a probabilidade de induzir folocorrente é maior no K1 do que no
KCL
( Fapesp. Fincp. CNPq e Capes)

{1| M. Milller, ) LFabris. A.C.Hernandes. M. Siu-Li. J. of Lumincscence 59. 289 (1994)
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ESTUDO DA INTERAGA O DE ATOMOS DE HIDROGENIO COM IMPUREZAS EM
METAIS DE TRANSICAO

José Mesmik Filho, Artur Wilson Carbonari, Willi Pend! Jr., Rajendra Narain Saxena
Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares, S3o Paulo

Palavras-Chave: defeitos, hidretos metdlicos, correlagao angular y-y perturbada

A interagio entre 4tomos de hidrogénio e impurezas, ambos dilufdos em metais e/ou ligas de metais de transigio, ¢
investigada pela técnica de correlagio angular perturbada de raios gama utilizando nicleos sonda de "*'Ta
formados a partir do decaimento B do '*'HI, previamente dissolvido nas matrizes meidlicas de Ti, Pd e RhyZr. E de
se esperar que impurezas substitucionais com raios atbmicos maiores que 0s dos dlomos da matriz hospedeira,
porém de natureza quimica similar, atraiam 4omos de hidrogénio. O mesmo € esperado para impurezas situadas 3
esquerda, na tabela peri6dica, em relagiio aos 4tomos da matriz'"). Surpreendentemente nio foi observada nenhuma
interagdo entre atomos de hidrogénio e 4tomos de Hf ¢/ou Ta em temperaturas acima de 77 K em quaisquer das
redes metalicas estudadas. Resullados obtidos apés absor¢do de oxigénio pelas redes metdlicas, sio completamente
distintas quando comparadas com o caso da absorgiio de hidrogénio. Sdo virias as interpretagdes possiveis para o
resuliado obtido. 1) A interagio entre 4tomos de hidrogénio e as impurezas € 1al que resulla numa mudanga
desprezivel do gradiente de campo elérico préximo ao dtomos de Hf/Ta, hipitese pouco provavel uma vez que sao
observadas mudangas em concentragoes elevadas de hidrogénio. 2) O efeito de atragdo compete com efeilos
energelicamenle mais favoraveis como a formagdo de precipitados. Este efeito € dificil de se controlar na pritica,
porém ¢é minimizado ao se realizar as medidas em fungio de concentragdes varidveis de hidrogénio e com vérios
tratamentos térmicos diferentes antes das medidas. 3) O perfil da distribui¢do de cargas ao redor da impureza de
Hf/Ta ¢ tal que favorece a aproximagio de 4tomos de hidrogénio na primeira vizinhanga mas desfavorece na
segunda vizinhanga. Esta ¢ uma hipdtese muito interesante que estaria de acordo com 0s resullados obtidos.

(1) A.LShirley and C.K.Hall. Acta Meuall. 32(1) (1984) 49.

ESTUDO DAS PROPRIEDADES OTI(;AS DE GARNETS Ca;Ga:Ge;01: DOPADOS COM
OS iONS Er* E O™

Ricardo Costa de Santana, Maria Cristina Terrile, Luis Anténio de Oliveira Nunes e
Heitor Cury Basso
Instituto de Fisica de S3o Carlos - Universidade de Sdo Paulo
Gaston Eduardo Barberis
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - Universidade de Campinas

Palavras-chave: Gamet, Tetrahédrico, Dodecahédrico.

Monocristais com estrutura “gamnet”, quando dopados com elementos de transigdo e/ou terras-raras sdo,
particularmente, utilizados como meios ativos na construgio de LASERs de estado solido. Neste trabalho
investigamos as propriedades épticas do gamet Ca;Ga,Ge;0;2 (CGGG) dopado com ions Er’* e duplamente dopado
com Er’* e Cr’", em diferentes concentragdes, através de técnicas de espectroscopia dpticas (absorgdo, luminescéncia
e espectroscopia seletiva de sitios) em diferentes temperaturas. No CGGG os ions Er’* substituem, habitualmente, os
fons Ca’* em sitios com simetria dodecahédrica (D,4), enquanto que os ions Cr’’substituem ions Ga®* em sitios
tetrahédricos (T,)". Em reunides anteriores foram apresentados estudos destes garnets através da técnica de RPE
com a qual foi descoberta a existéncia de mais de um sitio de diferente simetria ocupado pelo ion Er’*, e foi
calculado o fator-g para este mesmo ion'®. Espectros de fluorescéncia foram obtidos para as transigdes *S1p—*115
(A=550nm), *S;n—*l13, (A=858nm) e *Fgn—*l;3n (A=660nm) a partir dos quais determinamos as estruturas dos
estados fundamental, ‘l;s,, e primeiro estado excitado ‘ly;, do ion ébio. A dependéncia da fuorescéncia
correspondente A transigio  ‘Syn—'l;s, também ¢ analisada. Determinamos, entdo, a partir das medidas de
fluorescéncia os valores dos parfimetros de campo cristalino Bg . Bg, B: , BgeB; e o fator-g para o ion Er’* em sitio
com simetria D;4. Das medidas de absorgio constatamos, mais uma vez, a existéncia de mais do que um sitio de
diferente simetria ocupados pelos ions Er’*. Utilizaremos a técnica de espectroscopia seletiva de sitios para
(ildmtiﬁcar quais transi¢des observadas correspondemn ags diferentes sitios.
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GRADIENTES DE CAMPO ELETRICO NO ''Cd EM OXIDOS DELAFOSSITE ABO;
(A=Ag, Cu; B=Al, Cr, Fe, In, Nd,Y)

Roberta Nunes Attili’, Michael Uhrmacher®. Klaus-Peter Lieb®, Mamoru Mekata®, Artur
Wiison Carbonari' e Rajendra Narain Saxena'

! Instituto de Pesquisas Energéticas ¢ Nugleares, Sdo Paulo
2 11. Physikalisches Institut, Universitit Gotiingen, Germany
’ Department of Applied Physics, Fukui University, Japan

Palavras-Chave: Correlagio angular Y-y perurbada, Oxidos Delafossite, Modelo de cargas puntuais

Os gradicntes de campo clétrico (GCEs) no sitio do '"'In(EC)"''Cd foram medidos para vérios 6xidos da familia
Delafossite A*'B*’0; |Ag(Cr,In)O; e Cu(Al, Cr, Fe, Nd, Y)O;| via correlagio angular y-y perturbada (CAP). A
impureza radioativa cra introduzida nas amostras via implantagio i6nica, ¢ em seguida as mesmas eram tratadas
termicamente para climinar danos de radiagfio. Para a maioria dos compostos as medidas de C AP foram realizadas no
intervalo 14-1073 K ¢ pelo menos um gradienie de campo elétrico com simetria axial foi encontrado em cada caso.
Apenas uma fraca depend@ncia dos GCEs com a temperatura das medidas foi observada para cada material. Devido
ao fato desta familia de 6xidos ser terméria e apresentar dois silios de cflions ndo equivalentes na estrutura cristalina,
dividas surgiram quanto 2 localizagio da ponta de prova. Eniretanto vérios argumentos quimicos ¢ fisicos, bem como
uma comparagio com 0s resultados oblidos para os maleriais AgCrQ;, AgInO; ¢ CuFeO, utilizando a ponta de prova
"!'Ag/"*'Cd, indicam o sitio B para o "'In/""'Cd. Os GCEs experimentais foram, entio, comparados com agucles
calculados por um modelo de cargas puntuais, resultando em uma sistematica de gradicnles de campo clétrico ¢m
fungio do comprimento da ligagio Cd-O, que concorda com aquela obtida para outras familias de 6xidos na literatura.

{CNPq, FAPESP ¢ Deutsche Forschungsgemeinschaft)

PROPRIEDADES TERMOLUMINESCENTES DO CAF; DOPADO COM Al E La*

Adeilson Pessda de Melo’, José Fernandes de Lima', Ana Maria G. Figueredo’, Alan V.
Chadwick® e Mario Eresto Giroldo Valério'
'Depto de Fisica, UFS, CEP 49.100-000, S. Cristovao-SE, Brasil
Div. de Radioquimica, IPEN-CNEN/SP, CEP 05422-970, S. Paulo,Brasil
3Centre for Materials Research, Chemical Lab.,Univ. of Kent, Canterbury, CT2 7NH UK.

Palavras-Chave: termoluminescéncia, CaF; , alumimo

Embora o CaF. seja um material extensamente estudado. existem poucos trabalhos na literalura que tratem da
emissdo termoluminescente {TL) com dopantes diferentes dos ions mcudlicos da familia das terras raras. itrio e
manganés. Neste trabalho estudamos as caracteristicas da emissdo TL do CaF, dopado com APP* comparadas com 2
TL de amostras puras de CaF» e dopadas com La*. As amostras foram crescidas pelo método de Stockbarger com
concentragdo nominal de AP ¢ La™ de 0.1 mol%. Utilizamos o método por ativagio com néutrons para analisar
os cristais crescidos. Apds a pulverizagio e selegdo granulométrica as amostras foram divididas em 5 grupos:
i)amostras sem nenhum tratamento; ii)amostras com dose de 200Gy do Co®™; iii)amostras iratadas a 600°C por 10
min seguidas de um rapido resfriamento expostas a dose de 200Gy do Co®. iv) e viamosiras submetidas ao mesmo
tratamento 1érmico e expostas, respectivamente, a luz visivel e UV por 1h. Os resultados mostraram que: ijexistem
8 picos TL difercntes nas amostras em torno de: 55. 80, 100, 125, 160, 185, 200 e 240°C:; ii)a intensidade relativa
desses picos varia de amostra para amostra. Para uma mesma amostra as intensidades dependem das combinagdes
do tratamento térmico. irradiacio com gama, UV ou luz visivel: iii)o AP*" induz no CaF. . quando exposto aos
raios gama_ um sinal TL com picos 10 vézes mais intensos que os correspondentes picos das amostras dopadas
com La*: iv)no grupo 4, as rés amostras apresentam 4reas similares da curva de emissdo TL. entretanto com
intensidades TL relativas dos picos individuais muile diferentes e v)as amostras puras tem uma maior
sensibilidade a luz UV as outras dopadas. As energias de ativagdo dos picos TL. bem como. outros parimetros de
ordem cinética fordm obtidos por diferentes métodos.
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ESTUDO DO DESLOCAMENTO ISOMERICO PARA UMA IMPUREZA
SUBSTITUCIONAL DE Fe EM HOSPEDEIROS METALICOS

Luis Alberto Terrazos Javier - Sonia Frota Pesséa
Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo

Palavras-chave: Efeito Mossbauer, Estrutura eletronica

Neste trabalho estudamos o comportamento do deslocamento isomérico de uma impureza substitucional de
Fc em hospedeiros metdlicos. Determinamos a estrutura eletrénica em torno de uma impurcza substitucional
de Fc nos metais V. Cr. Rh, Ni, Cu, Ag e Al. Para realizar esics c¢ilculos ulilizamos um método de primceiros
principios dentro da aproximagdo de densidade local. 0 RS-LMTO-ASA' ( “Real-Space-Lincar Muffin-Tin-
Orbital- Alomic Sphere Aproximation™). Calculamos o deslocamenio isomérico (1S) da impureza de Fc para
csses sistemas. Os resultados encontrados para o deslocamento isomérico estdo em boa concordincia com os
dados experimentais. quando cxistentes. Utilizando esses resultados ¢ resultados anleriores de nosso grupo'™
para uma impureza substitucional de Fe em Pd, Zr. Y. S¢, Ti. Nb, Mo, Tc. Ru, realizamos um csiudo
sisterndtico do comportamento do deslocamento isomérico do Fe em hospedciros da linha 3d e 4d da tabela
periodica. Mostramos que as tendéncias do 1S sio dominadas pela contribuicio de valéncia ¢ podem ser
enlendidas em lermos do volume ocupado pelo Fe no hospedeiro. No ¢ntanto os hospedciros no sitio a
esquerda do Fc se comportam dc forma distinta daqueles 4 dircita do Fe na tabela periédica. Para tentar
cnicndgr cssc comportamento, obscrvamos que os valores de transferéncia de carga total do hospedeiro na
impurcza substitucional de Fe c os valores de transferéncia de carga na banda s da impureza como fungdo do
raio de "Wigner- Seitz” (WS) tem comportamento semelhantes.

(1) Sonia Frota Pessda, Phys. Rev. B 46,13570 (1992)
(2) S. Frota Pessda. L. A. de Mcllo. H. M. Petrilli and A. B. Klautau, Phys. Rev. Lett. 71,4206 (1993)
(CAPES e FAPESP)

ESTUDO TEORICO SOBRE IMPUREZAS DE C OU N EM Fe fcc.

Renata Nascimento Nogueira e Helena Maria Petrilli
Instituto de Fisica da Universidade de S3o Paulo - SP

Palavras-chave: austenitas, deslocamento isomérico, gradiente de campo elétrico

H4 um grande numere de estudos experimentais sobre as ligas de Fe-C ¢ Fe-N. devido a scu interesse para a
metalurgia. Sabe-se que nestas ligas os dtomos de ¢ ¢ N cupam posigdes intersticiais sendo que. quando o
sistema sc cncontra na fase austenitica, ou scja. num arranjo fcc dos dtomos de Fe. clas se alojam nos intersticios
tetraédricos. No entanto,encontram-se na litcratura difcrentes propostas para a deconvolugdo do espectro
Mtsshauer para estes sistemas. sugerindo diferentes distribuiqdes das impurezas. sso ilustra o fato de as
caracteristicas microscépicas destas ligas serem ainda pouco conhecidas . logo. ¢ interessante realizar um estudo
tedrico das propriedades locais induzidas nos dtomos de /¢ pela presenca destas impurezas, e avaliar o alcance da
mesma. Utilizamos o RS-LMTO-ASA (Real Space - Linear Muffin-Tin - Atomic Sphere Approximalion) para
cstudar os sistemas com uma dnica impureza de € ou N em hospedeiro Fe fce. Este método € auloconsistente, de
primeiros principios dentro da aproximagdo de densidade focal. uliliza em scu bojo o método de recorréncia, e é
bastante adequado para o tratamento de defeitos locais. Neste trabatho, calculamos as densidades de estados locais.
o deslocamento isomérico ¢ o gradiente de campo elétrico nos sitios de Fe das vizinhangas da impureza e os
comparamos com os valores para o Fe fcc puro, calculado pelo 0 mesmo método, e avaliamos a influéncia exercida.
Além disso. também comparamos estes valores com aqucles obtidos para o espectro Missbauer destas ligas.

(FAPESP)
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ESTUDO DE FLUORESCENCIA COM RESOLUCAO DE NANOSEGUNDOS DE
VIDROS ALUMINOBORATOS DOPADOS COM Cr* E Cu'

Luzia Saeko Kanashiro, Walter Maigon Pontuschka
Instituto de Fisica - USP

Palavras-chave. vidro, fluorescéncia, transferéncia de energia

Investigamos a ocorréncia de transferéncia de encrgia envolvendo ions de elementos de trapsigio em matrizes
vitreas inorganicas utilizando vidros aluminoboratos de bario compostos de 20A1,0,, 50B,0, e 30BaO (mol%)
contendo 0.1 atg% de Cr’’. 0.1 atg% de Cu® ¢ 0.1C" + 0.1Cu" (atg%). fundidos a 1300°C. Além da
especlroscopia convencional dec absorgio Optica nas regides visivel, vliravioleta e infravermelho, efetuamos
medidas 4 temperatura ambicnte de decaimento temporal com resolugio em nanosegundos de emissdes
fluorescentes nos comprimentos de onda correspondentes aos picos das bandas de emiss3o observadas no espectro
previamente obtido em {luorimetro usual. Descrevemos com certo detalhe a técnica de espectrofluorimetria
teniporal e relatamos os testes realizados com o equipamento (SP70 - Applied Photophysics) utilizando solugdes e
vidros com tempos de vida conhecidos. os quais apreseniaram boa concordincia mostrando a confiabilidade do
instrumento. Os resullados de fuorescéncia mostram uma intensificagdo na luminescéncia do ion cobre quando
este ¢ colocado na prescnga do ion cromo na mesma malriz vitrea. As transigdes foram identificadas e as
propriedades espectroscopicas desses ions em vidros inorginicos foram estudadas. Com basc nos resultados obtidos
um modelo de interagio idnica baseado na transferéncia de encrgia ¢ sugerido ¢ discutido. (Apoio: CNPq / FINEP)

ESPECTROSCOPIA DE iONS Nd** NA REDE CsGd,F

C.L. Barros, R.B. Barthem
Instituto de Fisica - Universidade Federal do Rio de Janeiro - R.J.

N.M Khaidukov
Institute of General and Inorganic Chemistry, Moscou - Russia.

Palavras-Chave: espectroscopia, neodimio, CsGd,F.

Estudos em espectroscopia Gptica do cristal fluoreto CsGd,F,, dopado com ions Nd**, foram
realizados com o objetivo de se determinar as propriedades dos sitios luminescentes. Estes estudos foram
feitos a baixas temperaturas em cristais com concentragdes entre 0,3% e 100% de Nd** em substituigio
ao Gd™.

Os resultados experimentais discutidos nesse trabalho evidenciam a presenca de dois centros
emissores. A identificagdo destes centros foi feita a partir da analise dos espectros das transigdes
lon—="Pin, *1sn—"Gy,, € “lsn—'F3, do Nd** nesta rede hospedeira. Novos estudos estio sendo realizados
com o intuito de se caractenzar estes centros e de se determinar os processos de transferéncia de energia.

Referéncias:

1) A.A Kaminskii, N.M Khaidukov, M.F Joubert, G.Boulon, Phys. Stat.Sol (A) 141 (1994) K55.
2) C.Barthou e R.B.Banthem. }.Lumin. 46(1990) 9-15.

3) H.N.Bordallo. R.B.Barthem e C.Barthou, Solid State Communication 92 (1994) 721-723.

Apoio: Fundagdo José Bonifdcio, CNPyg.

130




MECANISMOS DE POLARIZACAO NO BaLiF; COM Pb** E Ni**

Ana Gardénia S. Mangueira®, Jackson A. de Oliveira®, Mdrio Ernesto G. Valerio®, José F. de
Lima®, Lucia Prado+, Sénia L. Baldochi+, Nilson D. Vieira Jr+., Sgero P. Morato+
*Departamento de Fisica, Universidade Federal de Serg:pe
+Departamento de Optica Aplicada, Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares

Palavras Chave: BaLiF3;, TSDC, defeitos intrinsecos

i cristal iénico de estrutura conhecida como perovskita invertida com os cétions Ba* eoLi
ocupandt? s?t?i‘smd:és:'l::aﬁa Oy ¢ 0 Li" ocupando Dg, O conhecimento da estrutura dos defeilos intrinsecos e os
gerados por immmasnmmwﬁalédegrandeimponéncianoq}nese refereas_:phmdoem lasers e dispositivos
épticos. Trabathos recentes ! demonstraram a possibilidade de dissolver jons divalentes na estrutura do BaliF;.
Neste trabatho estamos estudando a influéncia destes fons relacionada com 0 mecanismo de despolarizaglo _do
BaLiF;. Para isto estamos utilizando a técnica d¢ TSDC que consiste em modu segundo um programa térmico
escolhido, a corrente gerada pela despolarizacdo de um sélido dielétrico 'msendo entre dois eletrodos. Na TSDC,
polaﬁza-seaamosuaaumacenatcmpcrammseguidadeumrsfmmlooongclaqdocstapolanzaqﬂoa
temperaturas proximas do N, liquido. A despolarizacdo ¢ observada du_mnte_ 0 reaquecimento da amostra. As
amostras foram crescidas pela técnica de Czochralski em atmosfera dindmica hidrofluorinante. E'sla.mos estudando
amostras de BaLiF, pura e dopadas com Pb*"(em duas concentragdes 0,3 ¢ 0,9mol%) e com Ni“’(concentragdo de
1,0mo1%) aplicando-se tensBes de polarizagdo de 100 a 1000V num intervalc_b de temperatura dc 90 a I50K. A taxa
de aquecimento utilizada na fase de despolarizacdo foi de 2K/min. A qu_anudade. posicio ¢ intensidade dos picos
depende das condigBes de polarizacio da amostra e da quantidade e do tipo do dopante. ‘Estamosifazendoanﬂhss
no intuito de deteminar quais sd0 os pardmetros que conseguem modiﬁw_ascnmcleﬂmmsdosp:msdcTSDCe
determinar a natureza dos fendmenos microscopicos das relaxagles principais.

(1) L Prado-N, D Vieira Jinior, S L Baldochi,S P Morato. Sof. State Comm. 87, 41-46,(1993)
[2] E Martins, N D Vieira Jinior, S L Baoldochi, § P Morato, J Y Gesland. J Lumin 62, 281-289(1994)

EMISSAO TERMOLUMINESCENTE DO CaCO;:Pb*'

Débora de Gois Santos, Mdrio Ernesto Giroldo Valerio e José Fernandes de Lima
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Sergipe, Campus Universitario 49.100-
000, Sao Cristoviao-SE, Brasil

Palavras-chave: termoluminescéncia, calcita, defeitos.

Estudos realizados por Medlin 1959 verificaram que a intensidade termoluminescente da
calcita ¢ afetada pela presenca de impurezas. Qs ions Mn®* e Pb** siio conhecidos como ativadores da emissdo
TL enquanto que as presengas de Fe”, Co™ e Ni** funcionam como inibidoras. No presente trabalho
estudamos a emissio TL do CaCO,:Pb* submetide a diferentes tratamentos térmicos e de radiacao. As
amostras em forma de microcristais foram obtidas adicionando-se lentamente uma solugio de (NH,),CO; a
uma solugiio de CaCl, contendo pequenas quantidades de PbCl,. As curvas de emissdo TL foram registradas
no intervalo de temperatura de 30°C até 300°C com uma taxa de aquecimento de 2.0°C/s. A curva de emissiio
da amostra virgem, n30 submetida a nenhum tratamento, apresentou um tnico pico, de intensidade muito
baixa, na regido de 220°C ( pico B). A irradiagiio com raios gama provocou 0 crescimento do pico de 220°C e
0 aparecimento de um novo pico na regiio de 90 a 110°C ( pico A). A intensidade dos dois picos cresce com a
quantidade de Pb** até a 2% em volume. Os tratamentos térmicos de 400°C/1h e 550°C/Ih provocaram o
aumento de intensidade do pico A e 0 deslocamento de pico B para temperaturas maiores. Esses resultados
indicam que a determinac¢ao da idade de formagdes geolégicas através da termoluminescéncia da calcita pode
ser afetada pela prépria histria geolégica da formagio em estudo.
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GENERAL ORDER KINETICS AND ITS VALIDITY IN
THERMOLUMINESCENCE

Chinta Mani Sunta, Walter Elias Feria Ayta and Shigueo Watanabe
Departamento de Fisica Nuclear, Instituto de Fisica, Universidade de S&o Paulo
S3o Paulo

Palavra-Chave: thermoluminescence, kinetic, dose

The initial theoretical treatments of a thermoluminescence glow curve were given in terms of kinetic orders |
or 2. Subsequently a medel called general order kinetics was introduced which includes fractional values of
kinetic order. Glow curves have been given also with kinetic order values less than 1 and greater than 2.
Generally the kinetic order value is expecied to take into account the relative probabilities of retrapping and
recombination transitions of electrons and holes. In this paper it is shown that a fixed kinetic order value is in
genera! incapable of describing the behavior of the glow curves originating from a defect centre with given
velues of activation energy and frequency factor. Using the generalized approach; it is shown that the shape
factor of the glow curve which is taken as the basis for determining the kinetic order value changes with the
dose given to the sample. Numerical calculations are carried out to show the behavior of the glow cusves at
different dose values. The characteristics studied are the temperature of maxima and the shape factor of the
glow curve. It is found that the shape factor changes with dose. Thus one may get one value of kinetic order
at one dose and another value at another dose. The exception to this general behavior is when kinetic order is
either | or 2. Thus the kinetic order values other than 1 and 2 seem to be of dubious value in the describing
the behavior of the glow curves in thermoluminescence.

(FAPESP)
(CNPg)

ESPECTROSCOPIA MA R(II)] STIDINA]
H.C. BASSO; R.C. SANTANA; RA. CARVALHO; M.C. TERRILE; RCALVO*

DFI - IFSC- USP
*CONICET-UNL - SANTA FE - ARGENTINA

Monocristais do composto metal-aminodcido Cr*’<(L-histidina),NO; foram crescidos por solugiio aquosa. Neste
trabalho, nés estudamos os espectros de absorglio ( com luz polarizada) € emissiio desses monocristais sob campo
magnético de até 5 T ¢ a 1.8 K. De forma geral, o espectro apresenta duas bandas largas e fortes, referentes as
transipdes ‘A; - *T; € “A; - *T, do cromo. Além disso, duas linhas estreitas, correspondentes as transigdes proibidas
por spin ‘A; - ’E € ‘A, - T, também foram observadas. Essas transiges sio tipicas de cromo trivalente em um sitio de
simetria octaédrica (Oy), 0 que ¢ compativel com a posi¢io do fon ne estrutura cristalina do composto. Porém, uma
série de linhas adicionais, devidas a modos vibronicos, também sfio observadas. Em particular, o estudo detalhado da
transico *A; - ’E mostra um deslocamento interessante da posigio do espectro de emissio em relagio ao de absorgfio.
Esse deslocamento nlo parece ser devido 4 relaxagiio de rede (Franck-Condon), mas sim aos modos vibrénicos que
permitiriam a transigho. Esse ponto serd discutido com mais detalhes no trabalho. Essa mesma transigdo teve seu
comportamento sob campo magnético estudado, no limite de resoluglio de nosso sistema. Disto foram mferidos os
valares do fator giromagnético do estado exitado ¢ do fundamental.

Medidas mais precisas do estado fundamental foram feitas com medidas de RPE & temperatura ambiente, com
monocristais. Os resultedos dessas medidas serfio também apresentados e discutidos.

FAPESP-CNPq
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TERMOLUMINESCENCIAS DE TOPAZIOS DE DIFERENTES ORIGENS

Divanizia do Nascimento Souza, José Fernandes de Lima e Mdrio Ernesto Giroldo Valério
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Sergipe

Palavras-Chave: topizio, termoluminescéncia, energia

Neste trabalho continuamos investigando as propriedades termoluminescentes do lopazio comparando
amostras de diferentes origens € coloragdes. Seis amostras provenientes de Minas Gerais foram analisadas como
segue: 1 - Topézio transparente, de Acari; 2 - transparente de Santo Antdnio do Jacinto, 3 - cinza de Santo Antdnio
do Jacinto; 4 - azul de Ouro Preto; 5 - amarelo de Ouro Preto ; e 6 -laranja de Dom Bosco. As amostras foram
trituradas e apenas os grios entre 0,075 e 0,150mm foram utilizados. As amostras foram divididas em grupos 'de
acordo com 0s tratamentos térmicos, que variaram de 300 a 800°C, e formas de irradiac3o ou iluminagdo, com raios
gama, luz ultravioleta e tuz visivel. Os resultados revelaram que: i)as curvas de emissdes dos topazios e_xibem 6
picos de termoluminescéncia com temperaturas de miximo em torno de 80, 150, 170, 230, 280 ¢ 330°C (p:oos_ de ]
a 6); ii) as intensidades dos picos variam de acordo com a amostra, temperatura de tratamento térmico e
comprimento de onda da pré-irradiaciio (tuz vistvel, UV ou raios gama do ®Co); iii)os picos das amostras imolc_)res
(topdzios 1 e 2) sfo sempre mais intensos que os picos das amostras coloridas; iv) apenas tratamentos térmicos
acima de 400°C eliminam os picos de 270 e 330°. v) nas amostras tratadas observa-se que o pico 3 (170°) decai
mais rapidamente que o pico 2 (140°); vi) a luz visivel influencia pouco as curvas de emissdo enquanto a luz UV
produz picos 2 e 3 intensos. As energias de ativagdo dos picos TL bem como os pardmetros cinéticos foram obtidos
por diferentes métodos. Os picos 2, 4, e 5 s¥o governados por um modelo de segunda ordem enquanto o pico 3 ¢
devido a uma distribuicfio continua de picos.

MEDIDAS DE ABSORCAO OPTICA E CDTE EM CRISTAIS DE KCk:InCl,

Rosa Maria Fernandes Scalvi? , Mdximo Siu LP, Elisabete A. Andrello Rubo"?,
Ligia de Oliveira' , Anténio Carlos Hernandez’

1- Dep. de Fisica - UNESP- campus de Bauru, CP 473, Bauru-SP 17033-360
2- F.C.M. - Instituto de Fisica de S3o Carlos - USP, CP 369, Sio Carlos SP 13560-970

Palavras-chave: KCl:In, halogenetos alcalinos, propriedades eletro-opticas.

A presenca de impurezas em cristais de halogenetos alcalinos provoca o surgimento de novas propriedades,
as quais dependem do tipo de impurezas. A caracterizagio destes materiais toma-se importante para sua utilizagio
como dispositivos, por exemplo: meio ativo para laser, tenmistores criogénicos, detetores de luz, etc. Neste trabalho
apresentamos os resultados de medidas de absorgiio Optica em cristais de KClInCl,, realizados a temperatura
aminente, ¢ medidas de Corrente de Despolarizag@o Termicamente Estimulada (CDTE), obtidas de 10K a 292 K. Os
espectros de absorg#o mostram o aparecimento de uma banda em torno de 228 nm e outra de menor intensidade
em torno de 250 nm que esta sob investigacio. As amostras foram submetidas a tratamentos térmicos por 7, 15 e 30
mizmstos 4 550°C . As medidas de CDTE foram realizedas com taxa de aquecimento 0,1 Ks” e um campo de
polarizagiio de 2,2 kV/cm. Essas medidas revelam o aparecimento de uma banda lasga em tomo de 136 K. Os
resultados de absorgdo optica nos levam a acreditar na presenga de In’, atribuidos ao aparecimento da banda em 228
nm e a pares de In’, atribuidos a banda em 250 nm{1]. Emretanto, como obtivemos nas medidas de CDTE uma banda
de relaxagdo dipolar, abrem-se as possibilidades de ter In" fora de centro ¢ a presenca de In*? na rede de KCI. A
fim de verificar qual o estado de carga da impureza presente na amostra devemos ainda realizar medidas de absorcdo
optica em funciio da temperatura e utilizar a técnica de ressonincia eletronica paramagnética, EPR, o que permitiria
esclarecer methor nossos resultados. Paralelamente 20 estudo de impurezas de In em cristais de KCI foram realizadas
medidas de absorgdo optica em filmes de KCl dopados com In, as quais sio apresentadas também no XIX ENFMC.

[L] - T.Tsuboi e P.W.M. Jacobs, ). Phys. Chem. Solids, 52 (1991),69-80
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COMPUTER MODELLING OF DIVALENT DOPANTS IN BaLiF;

Mario Ernesto Giroldo Valerio*, José Fernandes de Lima* and Robert Adam Jackson®
* Depto. de Fisica, Universidade Federal de Sergipe, 49.100-000, S. Cnistovido-SE, Brasil
* Department of Chemistry, Keele University, Keele, Staffs STS 5BG, UK

Key words: computer simulation, BaLiF;, divalent cations

BalLiF;, when doped with specific divalent cations, shows intercsting optical behaviour which may lead to
potential applications in laser devices[l]. Computer modeiling methods, based on lattice energy and
defect energy minimisation, have been used to study the properties of this material. Computer modgeiling
methods are now well-established in the study of inorganic materials. They depend on the availability of a
reliable interatomic potential for the material of interest. A recent application presented at EURODIM94
is given in reference [2). In the case of BaLiF,, a potential has been fitted to the crystal structure, elastic
and dielectric constants of the material, which has then been used in a study of defect properties using
Mott-Littleton methodology [3]. First the intrinsic defects have been studied, and conclusions drawn about
the expected form of intrinsic disorder in the material. Secondly, dopant cations have been introduced into
the structure. The ions of greatest technological interest are Pb*', Ni** and Co™. As well as calculating the
substitution energy of each ion at the Ba® and Li" sites, solution energies can be calculated which take
into account the total energetics of the doping process. The results clearly indicate that: i) the main
intrinsec defect in BaLiF; is the pseudo-Schottky Li-F pair, and , ii) the divalent cations substitute for the
Li* ions and the charge compensation is mainty provided by F~ interstitials.

[1] L Prado, N D Vieria Junioz, S L Baldochi, S P Morato, Sol.State.Comm. 87, 41-46 (1993)
[2] R A Jackson, J E Huntington and R G J Ball, Rad. Eff Def Sol. 134. 161-164 (1995)
[3] C R A Catlow, J.Chem.Soc. Far.Trans II 85, 335-340 (1989)
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LAMB-WAVES IN CERAMIC-POLIMER ARRAYS

Negreira, C.A.'- Gémez, H.'- Aulet, A.'- Eiras, J.A."
'Instituto de Fisica, Facultad de Ciencias, UdelaR, Montevideo
URUGUAY
2Grupo de Ceramicas Ferroelétricas, Dpto. Fisica, Univ. Federal de SaoCarlos
BRASIL

Keywords: ultrasonic imaging, piezocomposite, Lamb-waves

1-3 composite transducer materiats shaped by PZT piezoclectric ceramic rod array embedded in
an epoxy-type resin are increasingly used for clinical diagnosis in m_edml ultrasonic imaging
applications and NDT. These materials allow an excellent acoustical impedance matching with
the radiated media without relevant sensitivity losses.
We present actual analysis results for one of the major difficulties that this sensor type presents,
namely the spourious lateral vibration modes wich transversally propagate across the array and
obstruct the sensor to vibrate like a piston as desirable. We carry out the theoretical an
experimental study of the existence of Lamb-waves. The existence of a seooud'vibration mode
" which propagates at less speed than of the longitudinal one isdetectedbyaewstwdl means. Tt.ne
Lamb's vibration mode depends on the thickness of the sample wich determine d:e main
vibration frequency in thickness mode (in our case I-5 Mhz), as well as on the periodicity of the
given ceramic rod matrix, for different samples prepared in our laboratory.

(This work is supported by Conicyt-BID, PEdeCiBa and CNPqD)

CARACTERIZACAO ESTRUTURAL DE FIBRAS DE CELULOSE USADAS NA
CONFECCAO DE DIAFRAGMAS DE ALTO-FALANTES

Cristiane S. Hernandes®*, Leide P. Cavalcanti**
*Grupo de Pesquisa € Desenvolvimento - NOVIK S.A Ind. e Com.
**Depto Estado Solido, Instituto de Fisica ‘Gleb Wataghin’, UNICAMP

Palavras-Chave: celulose, alto-falante, difragio de raios-x

As fibras de celulose sdo um dos materiais mais utilizados na fabricagio de diafragmas de alto-falantes. A fungdo do
diafragma no alto falante ¢ realizar o acoplamento mecanoaciistico: lransformar energia mecnica em energia
acustica. Esta transformagiio se d4 através das vibragdes (regime scnoidal) do diafragma que produz ondas de pressio
sonora com a mesma freqiéncia. Para uma dada poténcia clétrica e acima de uma certa freqiiéncia, caracteristica de
cada diafragma, formam-s¢ modos vibracionais no diafragma com freqiiéncia superior a da forga motriz. As
freqii€ncias desses modos dependem das propriedades mecdnicas do material, que cstio relacionadas com suas
caracteristicas estruturais. O objetivo deste trabalho € relacionar as propricdades acusticas dos materiais que compdem
o diafragma 3s suas caracteristicas estruturais. Foram analisadas fibras de celulosc dos scguintes materiais: algodio,
sulfite branqueada (pinus). kraft branqueado (pinus), kraft nfo branqueado (pinus); cucalipto ¢ outros. Foi possivel
comparar grau de cristalinidade, tamanho de grio cristalino, orientagio preferencial e composigio das fibras
utilizando técnicas de difragdo de raios-x. Foram realizadas também medidas aciisticas em diafragmas produzidos a
partir destes materiais. Foi confeccionado um mesmo padrdo de diafragma (forma e processo de fabricagio) para cada
material estudado. Utilizando-se também um mesmo molor eletromagnético, foram realizadas medigdes do nivel de
pressdo sonora para varias freqiiéneias aplicadas (faixa audivel). Medidas preliminares indicaram que diafragmas
confeccionados com uma composigio maior d¢ krafl respondem melhor em baixa frequéncia. J4 diafragmas
confeccionados com maior quantidade de sulfite ¢ algodo (que tm maior grau de cristalinidade) apresentaram
melhor resposia em médias c altas frequéncias.

( NOVIK / CNPq )
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CARACTERIZACAO DE MATERIAIS DE CONSTRUCAO POR METODOS
FOTOTERMICOS.

Manoel Marcos Freire d’Aguiar Neto, Ossamu Nakamura.
Instituto de Fisica da Universidade Federal da Bahia.

Palavras-Chave: fotoacustica, difusividade térmica, efusividade.

Materiais de construgfio em paises tropicais devem atender a duas condigBes principais: ter boa iso. i
pmumdeahamda&mdﬁmemmmeommmoimuqmpTﬁmmathmegmﬁ
daconstrucao.Awgamasaamada,umnﬁaumdedmcnm,amiaemsmlho,mmmgohasanwmmdoenqmmo
que a estabilidade mecinica nfo muda significativamente. Contudo, as propriedades térmicas parecem ser fortemente
depegldema da densidade, da porosidade e naturalmente, da quantidade de 4gua contida na mistura. O desempenho
.térmzcodaarymasa,queinﬂuenciaoniveldeoonfonoeowstodaoonsuuﬁo,vemsendoelucidadoam&da
investigacio das suas caracteristicas termofisicas em funcio dos diferentes parimetros do material, ¢ da determinaglo
dos valores da difusividade térmica e da efusividade, usando técnicas fotoacisticas e fototérmicas combinadas.
Aspedidasmzosendofcitasmmumacélulafowadnsum e com radiometria infra-vermelha, em temperatura
mbwnuemﬁngﬂochﬁequéndademodﬂ%damﬁacﬁohﬁdenmﬂm&hgﬁﬂowmmmdamXenénio)
nas amostras. Para se estabelecer um modelo para 0 material seco, as amostras foram aquecidas a 400K durante 24 hs.
Para o estudo da influéncia do gds e da dgua eventualmente contidos no material, as amostras foram expostas ao
contaio com outros gases como Argdnio e Hélio; em seguida, apés serem desgaseificadas a altas temperaturas, foram
exposias ao ar com variados graus de umidade por periodos diferentes de tempo.

Os dados experimentais obtidos até 0 momento, indicam que o sinal fotoacistico é fortemente dependente da umidade
doma'teﬁaLadiﬁxsividadetérmimdncrmwmoaumenmdaumidade.Emgzral,aw'acterizaqﬁoquanﬁmﬁva
empirica da umidade contida no material ¢ possivel por medidas fototérmicas e o processo de secagem ¢ a dindmica da
propagacio da umidade pode ser monitorado por ondas térmicas. Radiometria infra vermelha serd usada para a
detecdo da umidade ¢ de fendas na argamassa, em fun¢lo da profundidade na amostra.

ANALISE ESPECTROSCOPICA DO POLIPIRROL CONDUTOR.
Antonio Carlos Rodrigues da Costa
Antonio Fernandes Siqueira
Departamento de Fisica da Universidade Federal do Ceard
Caixa Postal 6030 - Campus do Pici
CEP 60451-970 Fortaleza Ceara Brasil
Ossamu Nakamura
Instituto de Fisica da Universidade Federal da Bahia
Rua Caetano Moura 123 - Campus da Federagio
CEP 7100-000 Salvador Bahia Brasil

Palavras-chave: Polimeros condutores; Espectroscopia; Fotoacustica.

Atraves do uso de espectroscopia foloaciistica ¢ analisada a estrulura de transigdes inlerbandas do
potipirrol condutor. Por ser constituido de material opticamente espesso ¢ com superficie ndo refletora, o
polipirrol condutor apresenta condigdes excelenies para o uso da espectlroscopia foloacislica no estudo de
suas propriedades de absor¢do éplica, o que seria impossivel de ser realizado com técnicas Opticas
covencionais de transmissdo ou reflexdo de luz. O espectro foloacistico foi obtido usando-se uma varredura
em comprimento de onda da luz incidente no intervalo de 200 a 900 nm, emitida por uma limpada de Xe de
alta pressdo. As amostras utilizadas foram obtidas por deposicdo eletroquimica a partir de solugdo de pirrol
diluido em 4cido p-lolucno sulfonico 0.08 M. As amostras do polipirrol usadas neste trabalho linham
espessuras que variavam entre 50 € 150 pm. O experimenio foi realizado com luz modulada em frequéncia
de 25Hz e apresenta excelente qualidade de defini¢io. Observou-se uma larga banda de absor¢lo que se
estende para a regido do infravermelho. A largura desta banda, contudo ndo foi determinada sendo por isto
motivo de futuras investigagdes. Resultados preliminares apresentam um limiar de estrutura de bandas upica
de semicondutor de gap dircto.
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DIFUSION ULTRASONORA POR UN MEDIO PERIODICO

Alicia Arzaa, Carlos Negreira,

Lab. Acustica Ultrasonora, Instituto de Figica , Facultad de Ciencias, UdelaR.
Mantevideo, URUGUAY

Palabras claves: difusion ultrasonora, correlacion espacial, medio con fibras.

Actualmente el andlisis de la interaccion de una onda ultrasonora con un medio heterogéneo de
dos fases tiene amplia aplicacion en la caracterizacion de materiales, como per ejemplo los
composites fibras de carbono-resina, fibras musculares y tejidos vegetales.

En este trabajo se presenta un estudio tedrico-experimental de la sefial ultrasonora retrodifundida
por un medio con fibras difusoras paralelas, con un paso que varia entre 0,1 y 1 mm.. La
anisotropia acustica del medio, que depende de la disposicion de las fibras, determina las
propiedades elasticas del mismo. Por otro lado, la periodicidad del medio determina las
frecuencias espaciales que se filtraran en la propagacién del campo acustico. Se utiliza un método
de correlacion espacial desplazando un transductor monoelemento, de frecuencia de resonancia
2,5 MHz., sobre direcciones paralelas al plano de las fibras. Se compara el comportamiento de la
funcion de correlacion entre las sefiales retrodufundidas obtenida experimentalmente con un
modelo teérico en el que se adapta el formalismo de la Acustica de Fourier a un régimen
impulsional.
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THEORETICAL TRANSIENT SELF-FOCUSING IN BIASED PHHOTOREFRACTIVE
MEDIA AND EXPERIMENTAL EVIDENCE ON Bi,;TiO;

N. Fressengeas®®, J. Maufoy® and G. E. Kugel*
*Université de Metz-Supélec/CLOES/MOPS - °Supélec/SEL
2, rue Edouard Belin, 57078 METZ Cedex 3, FRANCE
Key-words: photorefractive effect, self-focusing

The ability to generate spatial solitons in photorefractive media at microwalt power leve) has recently been the topic of
considerable interest, owing to the all optical routing and beam re-shaping applications they foreshadow. The main
obstacle to these applications is the potentially slow photorefractive time response. Using a one dimensional band
transport model, we have analytically shown that the photorefractive effect could behave like a saturable quasi-local
second order effect, provided the crystal is properly biased with an external electric field or by the presence of a
photovaltaic effect. Furthermore, the photorefractive effect still behaves transiently like a quasi-local effect for optical
powers inducing photorefractive saturalion. This implies that an incidenl beam can undergo strong transient self-
focusing and relax (o a less focused state once the medium has saturaled, in accordance with numerical simulations,
These assertions are fully described by the dimensionless normalized wave propagation equation below, which we
deduced from the one dimensional band transport model:

1,04v)?
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Here, U is the wave electric field, J, the dark iniensity, £ an energy density characteristic of the relaxation process
and Exx) the clectric field in its initia} staie. ¥ and D are characteristic of experimental conditions. In order to
validate our theoretical treatmenl, we achicved systemalic investigations on a Bi;;TiOy crystal, for both steady-
state and transient self-focusing. Our steady-state results and especially the value of the output beam diameler as a
function of the peak power to dark irradiance ratio are consistent with published results. Furthermore, a transient
self-focusing has been observed, which is in accordance with (he above analysis. These experiments highlight the
key role played by ihe dark irradiance in the saturation process. They show that ils effects can be simulated and
controlled by shedding a uniform background light upon the whole crystal, allowing to modify the process of
photorefractive saturation.

SECOND HARMONIC GENERATION IN KLi,Nb;oO3 (KLN)
AND EFFECTS OF NON-STOECHIOMETRY

W. Fortin*, G. E. Kugel*® and D. Rytz°

* M\OPS-CLOE.S. Université de Metz, 2 rue Edouard BELIN, 57078 METZ Cedex 3,
FRANCE.

° FEE, Struthstr. 2, D-55743 IDAR-OBERSTEIN, GERMANY.

Key-words: second harmonic generation, Raman spectroscopy, defects in materials

To build optical high density data storage devices, it is necessary to conceive compact blue laser sources; one
way is to use second harmonic generation in KNb0,. But this material presents technological limitations due to its
mechanical instsbilities. An other material, KLiNb;gOxo presents better stability for similar non-linear
properties. However, stoechiometric composition KeLiNb;oO5o is not possible to be obtained. Excess of Nb
always occurs, which modifies the phase transition and optical properties. The quantitative characterisation of this
excess in KLN crystal is performed by Raman spectroscopy study on several samples with different Nb
concentrations, in order to evaluate these concentrations, and their influence on dynamical and optical properties.
Our measurement pointed out additionally the presence of an overdamped soft mode visible near the phase
transition temperature which would be related to the dielectric properties of the system. Furthermore, it was seen
that the frequency of the NbO; octaedra breathing mode is strongly correlated with Nb content. This position can
be used as a probe to measure the nonstoechiometry. Based on the dispersion of the index, we show that for Nb,O;
concentration higher than 54% mole, collinear type 1 phase matching is impossibte to perform with 1064 nm
fundamental beam. This fact is confirmed experimentally. On the contrary, it was possible to perform SHG with
noncolinear phase matching with experimental conditions involving an internal reflection of the fundamental
beam on the crystal face. The geometry of the experiment is consistent with known index values. These specific
conditions of SHG are interesting for quasi phase matching in wave-guides.
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Propriedades Opticas Lineares ¢ Nio-lineares da L-Treonina

L. Misoguti, S. C. Zilio, V. 8. Bagnato e F. D. Nunes
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - USP

Palavras-Chaves: Cristais Orgnicos, L-Treonina, Optica N3o-linear

Atualmente ¢ inegével que os fendmenos de éptica nffo-linear permitem um grande avango de qualidade
em muitos dispositivos épticos. Uma presenga maior dessa tecnologia depende basicamente de se encontrar
materiais “ideais” que conjuguem simullancamente uma série de propriedades apropriadas para o funcionamento
de um dispositivo. Propriedades como coeficientes no-lineares elevados, baixa absorgiio de luz no comprimento de
onda de trabalho, etc. Caminhando neste sentido, hi uma constante pesquisa para se encontrar novos materiais
com propriedades ndo-lineares. Os avangos no crescimento de bons cristais orginicos e a descoberta de suas
propriedades ndo-lineares permitiram colocd-los como novos materiais com potencial para aplicagio em Optica
ndo-lincar. Neste trabalho estedamos e caracterizamos a L-Treonina,

A L-Treonina (C;HyOsN) é um cristal organico biaxial ortorrdmbico do grupo de simetria P2,2,2,
crescido em solugdo aquosa. Medimos algumas de suas propriedades lineares como o seu indice de refragio em
fangiio do comprimento de onda ¢ da temperatura, determinando o elipsdide de Indice; o coeficiente de absorcio
em funclo do comprimento de onda, o que determina o espectro de transparéncia do material. Além disso,
determinamos propriedades nfio-lineares como geraglio de segundo harménico (GSH). Obtivemos as diregdes de
casamento de fase para GSH (/oci) ¢ os valores relativos dos coeficicntes nio-lineares d ao longoe do /oci, para
conversio de 1064 om para 532 nm.

O cristal de L-Treonina tem indices de refracio proximos de 1,60 e espectro de transparéncia entre 250
nm e 1500 nm. Quanto a geragiio de segundo harmBnico ela demonstrou eficiéncia semelhante ao do KDP. Em
ﬁdisso, podemos colocar a L-Treonina como material com propriedades nio-lineares que poderd ter futuras

(Apoio Financeiro FAPESP, RHAE e CNPg)

CONVERSAO ASCENDENTE DO INFRAVERMELHO PARA O VISIVEL EM
CRISTAIS DE YLF DOPADOS COM Tm E Ho.

Luiz Vicente Gomes Tarelho, Edison Puig Maldonado, Gregorio Perez Peiro, Laércio Gomes ,
Nilson Dias Vieira Jr, Izilda Mdrcia Ranieri e Spero Penha Morato.
Divisdo de Materiais Optoeletrénicos -Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares - CNEN/ SP

Palavras Chave: conversdo ascendente, laser de diodo, terras-raras

O cristal Tm:Ho:YLF ¢ um meio laser ativo cuja agfio laser se di em 2,1 um eficientemente bombeado por
laser de semicondutor CW sintonizado em 796 nm. Um processo de perda dessa agdo laser ¢ a conversdo
ascendente da energia absorvida na regido do infravermelho e reemitida na regido visivel. Por outro lado, esse
processo propicia a agdo laser no visivel a partir do bombeamento no infravermelho.

A caracterizacfio desses processos de conversdo ascendente foi efetuada utilizando-se as técnicas
convencionais de absor¢do e emisso luminosa na regifo espectral de interesse.

A conversio ascendente observada proporciona um espectro fluorescente com emissdes na regifio do azul,
verde e vermelho . A anilise espectroscopica mostrou que as emissdes no azul e vermetho sZo provenienics dos
estados excitados de Tm ( 'G, e °F; - °F; ) enquanto que a emissfo verde provém do nivel °S, do Ho, As transigdes
relacionadas com a converso sio provenientes da absorgio do estado excitado *Hs do Tm e °I; do Ho sendo que o
nivel do Ho foi populado anteriormente por uma transferéncia de energia Tm — Ho altamente eficiente.

A dependéncia das emissBes no visivel com a poténcia de bombeamento ¢ quadritica, demonstrando que
processos envolvem a absorgdlo de dois fotons.

( FAPESP, CNPq, FINEP )
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Synchrotron Radiation Multiple Diffraction in MBANP Organic Nonlinear Optical
Material: Electric Field Effect to the in-plane Mosaic Spread
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The use of X-ray muliple diffraction surface reflections in the investigation of the clectric field effect to the
crystalline perfection in the surface plane of MBANP organic nonlinear optical material is described. Using high
resolution X-ray multiple diffraction cne can assess subtle changes in the lattice parameter and crystal symmetry as a
function of electric field strenght. Cases of extrane asymmetry where the diffracted beam is propagating parallel to
the primary planes, i.c., the sample surface, carry information about the crystalline perfection on the surface planc
(in-plane mosaic spread). A computer program based on the theary of X-ray multiple diffraction for mosaic crystals
was developed in our Group (Morelhfio & Cardoso, J. Appl. Fhys. (1993), 7X9), 4218). It provides unit cell
parameters and in-plane mosaic spread through the fitting of the three-beam surface peak position and profile,
respectively. even when the sample consists of an epitaxial system (layer and substrate). The data collection for this
study was carried out using the high resolution Renninger scanning set-up on station 7.6 of the SRS at Daresbury
Laboratory, UK. Renninger scanning measurements of the two surface secondary peaks (103 ) and (103 ) about the
1 = 0° symmetry mirror and (0T 3 ) and (01 3) about the x = 90° one¢ were used in order to determine the changes in
the unit ccll parameters and also in the in-plane mosaic spread with an increasing clectric field up to 500 V/cm.
Preliminary results indicate that changes in the lattice parameters are expected for an clectric field parallel to the
twofold monoclinic & axis whereas the unit cell angles are affected when the field is parallel to a axis.

(CNPg)

CARACTERIZACAO DE NANOCRISTAIS DE CdTe POR ESPECTROSCOPIA OPTICA

P.T.C. Freire, M.A A. Silva
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Ceara, 60455-760 Fortaleza, Ceara
V.C. Reynoso e V. Lemos
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, Universidade Estadual de Campinas, 13083-970 Campinas,
S.P.

Palavras-chaves: espectroscopia, nanocristais, caracterizagio

Este trabalho mostra resultados de luminescéncia e espalhamento Raman em “quantum dots” de CdTe embebidos emn
matrizes de vidro. Amostras tratadas com diversos tempos de permanéncia a S80°C foram analisadas. A emissdo ¢
uma banda inica em todos 0s espectros exceto para o caso da amostra tralada durante o menor inlervalo de tempo
(dez minutos apenas). Foi observado um aumento sistemético da energia de emissfio com o tempo de tratamento. Este
resultado mostra que o raio médio do grio varia de amostra para amosira, o maior sendo da ordem de 2,5 nm. O
espectro Raman deste material ¢ dominado por um pico a 161 cm” e com largura de linha de 9 cm™. Nao ha
diferenca sensivel nos espectros Raman para as varias amostras da série. O pico Raman aparcce nestes amostras
deslocado para baixas cnergias em refagdo ao fonon longitudinal 6ptico do CdTe “bulk”. Este deslocamento é
interpretado em termos de localizagio da funcgio de onda do fonon. Para uma amostra ¢rescida de forma similar, com
tratamento térmico de vinte e dois minutos a 560°C, foi realizado um estudo da dependéncia do espaithamento Raman
com a pressio. As medigies foram realizadas a temperatura ambiente e com excitagio proximo as condigdes de
ressonincia com a energia de transi¢3o mais baixa. O intervalo de pressdo foi limitado a [1 bar - 42 GPa], dado a
transicdio de fase estrutural de sulfeto de zinco a cloreto de sédio que ocorre neste material a 41 GPa. Na fase a altas
pressdes, o espalhamento Raman ¢ de primeira ordem ¢ proibido dado a presenca de simetria de inversdo. Foi visto
que a larpura de linha sofre alteragio desprezivel com pressdo, indicando que os grios permanecem monocristalinos.
O pico se desloca lincarmente para altas encrgias com o aumento da pressdo. Os coeficicnles de pressio sdo
fornecidos neste trabalho.

(CNPq, FAPESP, FAEP-UNICAMP)
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Measuring eletro-optical coeflicients of biaxial organic crystals

D. V. Magalkdes, N. Nakagaito, L. Misoguti, V. S. Bagnato, S. C. Zilio e F. Dias Nunes
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - USP
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This work reports on the characterization of amino-acids organic crystals, which in general are anisotropic
and biaxial. The use of longitudinal and transversal modulation technique [1]. widely used for uniaxial
crysials, in the case of biaxial crystals is not appropriated and the causes for that is discussed in this work,
For this reason, the electro-optical coefficient r [i=(1-6). j=(1-3)] of the amino-acids ( L-alanine, L-
threonine and L-asparagine) is measured through phase modulation using a Mach-Zehnder interferometer.
Also are reported the details of the system and the detection techniques used in the measurements. The
values of the electro-optical coeficient are measured and compared with traditional materials as KDP.

1- Amnon Yariv and Pochi Yeh, Optical Waves in Crystals, John-Wiley and Sons, 1984,

Apoio: RHAE, CNPq, CAPES ¢ FAPESP
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TUNELAMENTO RESSONANTE EM SUPER-REDES
QUASI-PERIODICAS DE Al Ga, ,As/GaAs

Jean C. N. de Souza, I.. A. Cury, W. N. Rodrigues, A. G. de Oliveira

Departamento de Fisica - ICEx / UFMG
CP 702, CEP 30161-970, Belo Horizonte, MG

palavras-chave: fibonacci, coeficiente de tunelamento, matriz de transferéncia

[nvestigamos as propriedades de transporte elétrico através de cilculos do coeficiente de tunelamento em
mm&ﬁmm-mmmmmﬁﬁbonmd&morm&m
N 2 5. Determinamos o coeficiente de tunelamento utilizando o método de matriz de transferéncia para diversas
concentragbes de aluminio (x), largura das camadas de Al Ga,, As (barreira quéntica) e Gads (pogo quintico) e o
msso(N)quedeﬁneahﬂem&mhuaOscélaﬂosfommdauadosmauséndacbwnmosdéﬂimemagnﬁimA
super—rpde quasi-periédica ¢ obtida pels superposicio das camadas de A/Ga, As e Gads correspondendo,
W,ﬁ@ﬁdﬁAeB,ondcumaunidadeAgemumaABeumaunidadeBgemumaunidad:A.
Inicializando a sequéncia com S; = A, obiemos por métodos recursivos os demnais termos da sequéncia: S; = 4B,
Sy =ABA, ... Sy =Sx; + Sy, . Através do clculo do coeficiente de transmissdo determinamos a posigio dos niveis
de cnergia na banda de condugfio. Concluimos que a posicio ¢ a largura dos niveis de energia das minibandas
mmdemn&nmmmawﬁwdmmmnmmsmdlammmmm-
penéd:oo,mmhﬂommmmﬁﬁm,mdm&bmmommmmammwmdmm
mnpmmmmmowmmodomodahmmmmmnmmmmeﬂdmdemmhmmmm
mﬂ&&@mq@wﬁ@m@&éd@dﬁo&hﬁm&mﬂ.&mam
apresentam larguras duplicadas em determinadas regifes da heteroestrutura, impondo um padrio auto-similar ds
propriedades de transporte elétrico das heteroestruturas.

(CNPq, FAPEMIG)

ESTUDO DE MICRO-RUGOSIDADES EM POCOS QUANTICOS

José Bras Barreto de Oliveira®, Eliermes Arraes Meneses® e E. C. F. Silva®
a) Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, Universidade Estadual de Campinas, Campinas-SP
b) Departamento de Fisica-FC, Universidade Estadual Paulista, Bauru-SP
c) Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo, Sdo Paulo-SP

Palavras Chaves: éxcitons, interfaces, magneto-Optica

No presente trabalho apresentamos um estudo da interface de um sistema de multiplos
pogos quanticos de GaAs/Gag ;Alg 3As usando medidas de PL e magneto-PL. Os espectros de PL
mostram dois picos associados aos éxcitons livres e ligados, os quais podem ser ajustados por
Gaussianas e Lorentzianas puras, respectivamente. O deslocamento diamagnético para o estado
exciténico fundamental (1S) se relaciona com o campo B, aplicado na dire¢do de crescimento,
como AE =(e?B? /8u)(W|x* + y*|'¥), onde p € a massa reduzida do éxciton no plano x-y e

((wix? + yzl‘l-'))"2 representa a dimensdo lateral do éxciton. A partir dos valores de AX e da
Jargura de linha da PL calculamos o tamanho médio das micro-rugosidades usando a teona de
Singh [2]. O valor encontrado de 37 A é comparivel aos resultados obtidos através de
Microscopia Eletrénica de Transmissdo para o mesmo sistema GaAs/GaAlAs [2]. Apresentamos
também o comportamento das larguras de linha da PL, em fun¢io do campo B aplicado, €
comparamos com os obtidos pela teoria de Singh [2].

[1]-J. Singh and K K. Bajaj, J. Appl. Phys. 57, 5433 (1985)

[2] - A. OQurmazd et. al, Phys. Rev. Lett. 62, 933 (1989)
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PHOTOCURRENT PROPERTIES OF 5-Si DOPED InGaAs MULTI-QUANTUM
WELL HETEROSTRUCTURE

V. L. Campo Jr., D. I. Lubyshev, P. P. Gonzalez-Borrero, P. Basmaji and E. Marega Jr.
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais, IFSC, USP
CP 369, 13960-970 Sdo Carlos, SP, Brazl

Palavras-Chave: semiconductor, Photoconductivity, photodetector

The semiconductors thin films with doping level near Anderson transition have high photosensitivity in
the photoconductivity regime. The maximum sensitivity of these photodetectors occurs under illumination when
the system transform from semi-insulsting to semi-metal. The ratio between deep and shallow levels
concentration in this case should be near the unity with a total impurity concentration near 10" cm”, that
difficult to control at the bulk doping The frequency response in these devices are limited by absorption
thickness(~500-300 nm).

In present work we report the results of visible-infrared photodetector (PD) preparation by using
molecular beam epitaxy. For development of frequency response and wavelength range increase to infrared area
" we use 5-doped In,,Ga,,As multi-quantum well and the doping level in 5-Si layer on the middle of QW was
2x10'2 cm™, that was enough for shift of deep levels-ghallow levels concentration ratio to Anderson transition
in the area near QW. At the illumination all photoexcited carriers was collected by QW. The deepness of
photosensitivity space area is limited by fow nanometers near the QW, that increase the frequency properties
of PD. Photocurrent spectra show high sensibility (AR/R=20%) at cut-off frequency up 1.25 eV. This explain
strong optical absorption by QW in the infrared area.
(CNPq, FAPESP, FINEP)

EFEITO DA INTERACAQ ELETRON-FONON SOBRE A MASSA DE CICLOTRON
DE ELETRONS QUASE-UNIDIMENSIONAIS

Francisco Aparecido Pinto Osdrio
Departamento de Fisica- Universidade Federal de Goias
Oscar Hipdlito
Instituto de Fisica de S2o Carlos USP

Calculamos a massa efetiva de magnetopolarons presentes em fios quinticos quase-unidimensionais de
GaAs e InSb, obtidos por efeito de campo a partir de heteroestruturas de GaAs-AlGaAs e estruturas de metal-
oxido-semicondutor de InSb. Consideramos o potencial de confinamento do elétron como sendo infinito na
diregdo z e parabélico na dire¢io y com energia AC). Verificamos que o comportamento da massa efetiva em
fungfio do campo magnético é bem diferente daquele para sistemas eletrfnicos 2D e 3D. Nestes sistemas a
massa efetiva cresce, a partir do polaron, com o campo magnético aplicado em toda a regido abaixo da
ressondncia, sofrendo uma descontinuidade quando a frequéncia de ciclotron (© ) ¢ igual 3 frequéncia dos
fonons LO (W,). Para campos magnéticos fortes o, > Wio a massa ciclotrdnica é menor que a massa de
banda do elétron e desta se aproxima quando o.~» c0. No caso quase-unidimensional verificamos que a massa
ciclotrdnica na regido abaixo da ressonincia diminue de valor com o aumento do campo aplicado, atingindo um
valor minimo e voltando a crescer novamente. O grau de distingdo entre estes sistemas aumenta quanto maior
for a relagdo entre o potencial de confinamento e a energia do fonon LO do material. Para um fio quéintico de
GaAs, o potencial de confinamento é pequeno (AQ2<2meV) frente a Wio (36,77 meV), de modo que a
principal diferenca entre os resultados para sistemas QID e 2D localiza-se na regifio de campos fracos. Para
campos magnéticos, lais que A.2 > 0,3 , os resultados QID e 2D coincidem, ou scja, a energia do campo
magnético vence o potencial de confinamento e o eléiron se comporia como se estivesse livre (2D).
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VALENCE BAND STRUCTURE AND OPTICAL ABSORPTION IN P-TYPE MULTIPLE
QUANTUM WELLS INFRARED PHOTODETECTORS UNDER AN APPLIED ELECTRIC
FIELD

J. Depeyrof, R. Mellit?, P. Tronc®, A. Majerfeld'”- & E. Mao™
t UnB - Departamento de Fisica - Brasilia
1 ESPCI - Lab. d’Optique Physique - Paris
1t Department of Electrical and Computer Engineering - University of Colorado - Boulder

Palavras-Chave: quantum well, intersubband absorption, electric field

Intersubband absorption in p-type Multiple Quantum Well (MQW) infrared photodetectors subjected to an
clectric ficld parallel to the growth axis is theoretically investigated for normal incidence operation. In the
present analysis hole eigenstates are obtained exactly using Airy finctions and the enveloppe function
approximation. In-plane dispersion relations are calculated. Absorption of light at pomnal incidence is
determined from the overlap between the enveloppe functions of the initill and final states and the
cormesponding momentum matrix elements. The final states involved in the optical transitions of interest are
extended states with energies close to that of the barriers. In the presence of an electric field the dispersion
curves in the plane of the layers are shown to be highly non-pamabolic and enisotropic. The first light hole
band is electron like near I' point. We will show that the spin splitting due to the lack of inversion symmetry is
an increasing function of the electric field strength. The density of states for the final states is strongly
dependant on the sign and the magnitude of the voltage applied to the structure, It will be discussed that the
absorption coefficient of a given well depends on its position ir the structure. Finally the calculated absorption
peak wavelength of the MQW structure is in good agreement with the experimental absorption spectra
observed for a 10 period carbon doped MQW structure (N, = 2 10" cm™).

(CNRS/NSF)

ESTUDO DAS PROPRIEDADES OTICAS DO InP CRESCIDO POR CBE
Edson Laureto® José B. B. de Oliveira, Mdrcio A. Pudenzi, Mauro M. G. de Carvalho,
Cesar A. C. de Mendonga, , Eliermes A. Meneses
*Depto. de Fisica, Centro de Ciéncias Exatas, Universidade Estadual de Londrina - PR
Instituto de Fisica Gleb Wataghin, Universidade Estadual de Campinas - SP
Palavras-Chave: cbe, fosfeto de indio, fotoluminescéncia

Foram investigadas as propriedades clétricas ¢ dticas do InP utilizando as técnicas de efeito Hall 2 300K ¢
fotoluminescéncia (PL) a baixas temperaturas, respectivamente. As amostras foram crescidas pela 1écnica de
CBE (Epitaxia por Feixe Quimico). Para o crescimento do InP foram usadas PH; ¢ TMI (trimetil-indio)
como fontes de Fésforo ¢ indio. Foram feitas dopagens com Silicio tanto homogeneamente como
planarmente (do tipo delta). Os espectros de fotoluminescéncia sio bem distintos para diferentes aiveis de
dopagem. Um mecanismo de recombinagdo em 1,389 eV ¢ evidente nos espectros de todas as amostras
dopadas, ¢ ¢ interpretado como uma transi¢o relacionada ao Si como impureza accitadora no InP. Um pico
em 1,401 eV, nunca antes mencionado na literatura, ¢ verificado em amostras onde se constatou, através de
medidas SIMS, a incorporagio de As . Tal impureza ¢ isocletrdnica no caso de substituir 4tomos de Fésforo
na rede do InP. Outros elementos da cohmna V da Tabela Periodica, como Bi ¢ Sb®, slo impurezas
isoeletrdnicas no InP, gerando estados ligados com energia proxima A energia da banda proibida devido,
principalmente, 3s diferencas em eletranegatividade e raio atdmico entre o dtomo da rede ¢ o dtomo de
impureza. Os resultados deste trabalho indicam que o estado ligado responsével pelo pico de luminescéncia
em 1,401 eV possui as mesmas caracteristicas dos estados gerados pelas impurczas isoeletrénicas de Bi e Sb.
Aplicando o modelo tedrico usado nos casos de Bi ¢ Sb em InP, foi encontrado um valor para a energia de
ligagfio do estado ligado, gerado pela impureza de As, que ¢ compativel com os observados para as outras
impurezas. Portanto, a hipdtese de transiglo envolvendo a impureza isoeletrdnica de As ¢ a mais provavel
para a descrigo fisica da huminescéncia em 1,401 eV nas amostras de InP.

(1) W. Ruhle e colaboradores , Phys. Rev. B 18 (12), 7022 (1978).
(2)- S. G. Bishop ¢ colaboradares, Phys. Rev. B 28 (12), 8469 (1988).
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DINAMICA DE REDE DO a-Sn, Ge ¢ Si PELO POTENCIAL DE MORSE.

JR. Campanhaw e M.M.Shukla®
(1) Depto de Fisica, UNESP, Rio Claro, S.P.
(2) Depto de Fisica, UNESP, Bauru, S.P.

Palavras-Chave: Curva de dispersio, potencial de Morse.
O potencial de Morse dado por:
‘D(l‘) = D[e-h:(r—r,) _ ze—'ﬂ(l'-l’. )l

¢ um potencial molecular com 3 parimetros a, D e 1,, que podem ser determinados pelas seguintes condigdes:
1) valor do potencial para r=r,, isto €, ¢ (.} = -D onde ¢ (r,) € a energia de coeslo.
ii) condi¢o de equilibrio do cristal, isto ¢, a primeira derivada do potencial anule-se parar =t,.
iit) relag80 existente entre enire a compressibilidade e a segunda derivada do potencial.

Em nosso trabalho', fomos os primeiros a aplicar o potencial de Morse para semicondutores, onde
calculamos a curva de dispersio do diamante. Nesse trabalho, apresentamos os resultados tedricos da curva de
dispersio de outros Irés semicondutores, i.e., a-Sn, Ge e Si pelo potencial de Morse comparedos com dados
experimenlais de fonons. Chegamos a conclusio de que, para semicondutores, somente o uso do potencial de
Morse nio explica a dindmica da rede. Deve ser incluido a interaglio de forga angular que fard parte de um
trabalho futuro.

1.M.M.Shukla & J.R .Campanha - Dispersion of phonon waves in diamond by Morse Polential function.
XI1 Simpésio Latino Americano de Fisica do Eslado Sélido (SLAFES), 5 a 10 nov., Gramado, Brasil.

INFLUENCIA DA FONTE EXTERNA SOB A FORMACAO DE ESTRUTURAS
DISSIPATIVA EM SEMICONDUTORES FOTOEXCITADOS

Antonio Sergio Cavalcante Esperidido
Instituto de Fisica - Universidade Federal da Bahia

Palavras-Chaves: estrutura disipativa , semicondutor, bifurcagio

Usando a teoria linear de estabilidade, estudamos a estabilidade do estado estaciondrio homogéneo, contra a
formacdo de uma estrutura dissipativa espacialmente ordenada. Para tal fim derivamos as equagdes de evolugio
das flutuacdes inhomogénea em torno do estado estacionario. lnvestigamos a formagio de estruturas dissipativas
quando iluminamos com diferentes fontes uma amostra semicondutora. A presenga de um estado auto-
organizado espacialmente ¢ verificada quando iluminamos com um laser continuo. O estudo ¢ baseado na técnica
do operador estatistico de nfio equilibrio devido a Zubarev.para obter as equagles de evolugdo A evidéncia da
formacdo da estrutura dissipativa ¢ feita através da anélise da parte real da funclo dielétrica do sistema, o qual ¢
constituido por elétrons e burracos. Determinamos também a concentragdio critica de portadores apartir da qual ¢
permitida a exisiéncia de tais estruturas disipativas. Quando substituimos o laser por uma fonte de largo espectro
continuamos a verificar a formagdio da estrutura dissipativa, porém a primeira bifurcagio nio ocorre quando
Q0.
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SUPERSYMMETRY AND ELECTRON-HOLE EXCITATIONS IN
SEMICONDUTORS AT FINITE TEMPERATURE

Xun Xue and .A. Ferraz
Centro Internacional de Fisica da Matéria Condensada - UnB

Keywords: Superconductivity, semiconductors

Nambu pointed out the quasi-supersymmetry of the BCS model of superconductivity. The mass of the low
excitations in the model, the zero mas bosonic phase or © mode, the fermionic excitations with mass A and bosonic
amplitude or Higgs mode of mass 2A, are in the ratios 0 : | : 2. It can be shown that the static part of the
corresponding effective hamiltonian is truly supersymmetric a1 7= 0 and the boson and fermion excitations can be
mapped into one another and the model is equivalent to | + 1 supersymmetric quantum mechanics.

In the present work we deal with the fermionic and bosonic low clectronic excitations in a pure
semiconductor at finite temperature. For a direct gap semiconductor we have shown that the single fermion and
boson masses also define a 0 : 1 : 2 ratio at zero temperature. However, it is known that even if supersymmetry
exists at zero-temperature it will be spontaneouslybroken at finite temperaiure due to the fact that fermions and
boson are clearly distinguishable from each other when they couple to a heat bath. We therefore first derive from
first principles, the finite temperature form of the effective action and show that the mass relation between the
existing excitations is lost. This generalized model however dees not reveal the real physical properties of the low
energy lying excitations in the semiconductor. We are therefore led to construct a new effeclive action for the low
energy lying excitations of the semiconductor at finite temperatures. When we do this, the model is shown to
maintain both its supersymmetry and the mass relations as proposed earlier by Nambu.

ESTUDO DE PROCESSOS DISSIPATIVOS DURANTE A RELAXACAO
SEMICONDUTORES FORTEMENTE FOTO-EXCITADOS

! Antonio dos Anjos Pinheiro da Silva e *Antonio Carlos Sales Algarte
'Universidade Federal de Mato Grosso do Sul, Centro Universitirio de Corumbd, Departamento
de Ciéncias Exatas; *Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP), Instituto de Fisica “Gleb

Wataghin”.
Palavras-Chave. semicondutores, relaxagdo, fonons quentes

Nesse trabalho ¢ feito uma aplicacdo do método do operador estatistico de n3o equilibric (MOENE), utilizando-o na
investigagio dos proccssos dissipativos ocorrendo durante a relaxaglo ao estado de equilibric de um plasma
fortemente excitado, foto-injetado num semicondutor. E realizado um estudo da influéncia da geraciio de fonons em
estado de ndo equilibrio (fonons quentes), da blindagem da interagio eléron-fonon, da difusdo ambipolar ¢ da
emissdo de radiag3o cletromagnética por recombinagiio elétron-buraco, nas diversas taxas de transferéncia de
encrgia. Nosso objetivo foi fazer um estudo comparativo desses processos para semicondutores polares, intrinsecos
de “gap”direto. Consideramos também a cinética ultra-rdpida de evolugdo de fonons Opticos onde a interagio
anarmdnica, com os fonons acusticos, foi tratada na aproximagZo do tempo de relaxagdo. Entre os fonons acusticos
¢ o reservatdrio ¢ suposio um bom contato térmico, de modo que os primeiros possam estar em equilibrio
permanente com 0 banho térmico. O estado do sistema de fonons quentes ¢ descrito em termos do conceito de
temperatura de n#io equilibrio por modo, a qual pode ser caracterizada ¢ medida experimentalmente. O tempo de
emissdo de fonons Gplicos mostra que fonons bastante afastados do equilibrio sdo produzidos, preferencialmente,
numa regido reduzida da zona de Prillovin. Esses fonons sio os responsaveis pelo fendmeno chamado
“overshoot™da temperatura de fonons queates. Essc efeito desempenha um papel crucial no processo de
relaxagdo. Todos esses fendmenos sdo investigados nos semicondutores GaAs, [nSb e CdSe em diferentes condigdes

de excitag3o. Finalmente fazemos uma comparaglo dos resultados obtidos com dados experimentais. (CAPES)
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TUNELAMENTO RESSONANTE DE BURACOS EM POCOS DUPLOS NA
PRESENCA DE CAMPOS ELETRICOS E MAGNETICOS

Marcio Adriano Rodrigues Souza
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais
Instituto de Fisica de Sdo Carlos ~ USP
Valmir Antonio Chitta
Departamento de Fisica
Universidade Federal de Sao Carlos

Palavras- Chave: pogo quantico, tunelamento ressonante, estrutura eletronica

Investigamos a influéncia dos campos elétrico e magnético uniformes aplicados nas diregoes de crescimento e
perpendicular, respectivamente, sobre o tunelamento ressonante de buracos e elétrons em um sistema composto
por dois pogos quinticos acoplados; GaAs-lDOA/AIg_asGao_ssAs-ﬁOA/GaAs-BOA. A equagio de Schrédinger
é resolvida numericamente dentre do formalismo da fungao envelope, onde ¢ Hamiltoniano que descreve o
sistema ¢ do tipo k-7 (6X6), o qual considera as interagdes entre as bandas de condugio e valéncia. A
técnica numérica usada para resolvermos a equagio de Schridinger independente do tempo tem por base
o método da poténcia inversa ¢ diferengas finitas. Calculamos a estrutura eletronica para varios valores de
campos elétricos e magnéticos, obtendo entdo 0s campos necessérios para produzir 0 tunelamento ressonante
de buracos entre os pogos. Verificamos que buracos pesados que estavam inicialmente localizados no pogo
estreito podem tunelar ndo s6 para estados de buracos pesados, mas também para estados de buracos leves
no outro pogo devido ao acoplamento entre as bandas. Examinamos ainda a influéncia da direcio do campo
magnético no plano perpendicular & diregdo de crescimento sobre a estrutura eletrénica. Calculamos também
0 tempo de tunelamento dos buracos entre 0s pogos a partir da evolugdo temporal de pacotes de onda na
condigio de ressonancia.

(CNPq)

ESPECTROSCOPIA DE TUNELAMENTO DE EXCITONS INDIRETOS

Bernardo. RA.Neves', L. Eaves’, T.M. Fromhold®, P.C. Mair’ M. Henini e G. HilF

' Departamento de Fisica, ICEx, UFMG, Belo Horizonte, MG
? Dept. of Physics, University of Nottingham, Nottingham, Inglaterra
* Dept. of Electronic Engineering, University of Sheffield, Sheffield, Inglaterra

Neste trabalho, nés cinpregamos uma heterocsirutura de barrcira simples dopada tipo p-i-n para investigar
os cstados eletrdnicos de um sistema acoplado composio de um gis de elétrons 2D ¢ dec um gas de buracos 2D
scparados por uma barreira dc AlAs. Em baixas tcmperaturas, a curva (V) do dispositlivo mostra urna série de
cinco picos bem definidos na corrente de tunclamento na regido de voltagein entre 1.56V-1.62V. que é exatamente
acima do limiar do fluxo de corrente (vcja a fig. 1). A dependéncia desles picos com o campo magnético paralelo ou
perpendicular @ corrente foi investigada. Estudos cuidadosos de estruturas semelhantes com quantidades
controladas de impurezas na barrcira mostrain que os picos observados ndo advéin de tuiclamento assistido por
iinpurezas. Nés mostrainos que a posigdo ¢ o espagamento dos picos pode scr explicada usando um nodelo de
tunelamento via estados de éxciton. O modelo é quantificado pelo cdlculo da corrente de tunelammento, baseado no
método do Hamiltoniano de transferéncia e num cilculo que incorpora a interagiio do elétron com o buraco através
da barreira. O estado inicial do processo de tunclamento é um éxciton indireto espacialmente, no qual um elétron e
um buraco isolados nas suas respectivas camadas de acumulagio, interagem via Suas Imituas interagdes
Coulombianas. O tunclamento pode ocorrer quando ambos momentum (ransverso ¢ a cnergia destes éxcitons
indiretos coincidem que aqucles dos estados excilados de um éxciton espacialmente dircto formado no lado dopado
lipo-p do dispositivo.

Acima de 1.6V, correspondendo a um densidade de clétrons (buracos) nas camadas de acurmulagdo da
ordem de ~ 1x10"'cni™, o sistema elétron-buraco na regidio da barreira se Iransforina de um gis excitdonico para dois
gases degencrados de eléirons e buracos acoplados, que sio investigados através das magncto-oscilagdes na correnic
de lunclamento, que sio periédicas em 1/B.

(CNPq)
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Determinaciio por RHEED da composicio de ligas semicondutoras IV-VI crescidas por MBE
P.H.O. Rappl, E. Abramof, S.0. Ferreira, H. Closs, C. Boschetti, L N. Bandeira
Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais - INPE/LAS, CP 515, Sdo José dos Campos, SP

Palavras-Chave: semicondutores, crescimento epitaxial, RHEED

Semicondutores de telureto de chumbo com estanho (Pb, ,Sn, Te, onde x é a porcentagem atBmica de Sn) sdo
utilizados para a fabricagio de dispositivos infravermelhos devido a facilidade com que sfo sintonizados no
comprimento de onda escolhido, sendo possivel cobrir o espectro de 5 a 12 pum a 77 K variando x de 0 a 0,20. Os
substratos normalmente utilizados s3o monocristais (111) de BaF, ou a estrutura BaF./CaF,/Si, sendo que esta ultima ¢
.wmdampwpﬁoMBE(RﬂnnP).Comoaﬁgaéamcidaau'avﬁsdecélulasdeeﬁﬂohﬂividmismmenqubTe,
Sn‘l‘eeTe,mmafmmaﬁo&mwmpoﬂoeﬂqﬁomﬂﬂmmmogapmm,ommmdwemmn{tgmdo
de virias maneiras, especialmente através da reflexfio por difragio de elétrons de alta energia - RHEED. Esta facilidade
de monitorizago em tempo real permite ndo s6 a verificagio estrutural das monocamadas crescidas, como também,
dentro de certos limites de resolucdo, da composiciio de seus constitnintes. A composi¢io do semicondutor pode ser
de&mdapdamddadoqmmeﬁo&smmhnhsdedﬁaﬁommhqmsﬂommadmﬂma
interplanar e, por conseguinte, a constante de rede do material. Com esle monitoramento em tempo real € possivel
vmmrosﬂuxnsmoleaﬂmesdclalformaéahnguaoomposaﬁo&qadadahgamoonmnomDe?ende_ndoda
diferenca entre as constantes de rede (2% entre o PbTe e o SnTe), da encrgia do canhio de elétrons e da distincia entre
aamomaeatdadefdsfom,adifetmdeposiqﬂodaslinhasd:diﬁaglodnscompostospﬁemmmopeqt@a(as
vmsnolimitedamolucﬂodamh),emaﬁmﬁmmmtemmssivdm&pmamemﬂmﬁm@das
imagens gravadas. Um outro método alternativo para esta medida ¢ a mudanca observada no periodo de oscilaglio
RHEED, quando da mudanca do composto binirio PbTe para o temario Pb, ,Sn,Te. Todosestespmomos@sﬁo
possiveis através de deteglio por uma ciimara de video CCD de alta resolugiio, gravagio ¢ processamento eletrinico do
sinal.

Neste trabalho sjo apresentados os resultados obtidos por este sistema de monitoramento em tempo real para a
| determinacfio da composi¢fio do semicondutor.

SELF-INDUCED PERSISTENT PHOTOCONDUCTIVITY IN RESONANT TUNNELING
DEVICES

B.R.A. Neves, E.S. Alves, LF. Sampaio, A.G. de Oliveira, and M.V.B. Moreira

Departamento de Fisica, ICEx, Universidade Federal de Minas Gerais,
Caixa Postal 702, CEP 30161-970, Belo Horizonte, MG, Brazii

Palavras-chave: mnelamento ressonante, fotocondutividade, centro DX

Persistent photoconductivity (PPC) in modulmion-doped semiconductor hetcrostructures is a well known effect
which is due to electron emission from DX centers in the (AlGa)As layer when the device is illuminaled at low
temperatures. Double barrier resonant tunneling devices have their electronic properties strongly affected by small
changes in the conduction band profile. The change in the charge state of the DX centers modifies the potential
profile of the heterostructure and here we consider a device designed to be sensitive to this clhange. Persistent
photoconductivity has been observed in resonant tunneling structures, arising from Si DX centers in the (AlGa)As
barriers which have diffused from the contact layers into the barricr regions. Photoionization of DX centers
modifies the potential profile of a double barrier device leading 1o a persistent shift to lower voliages of the resonant
peak posilion. We report the first observation of a self-induced persistent photoconductivity (SIPPC) effect in a
specially designed resonant unneling device. The STPPC produces a permanent shifi of the resonant peak to lower
voltages and is caused by light generated in the RTD itself by recombination of electron-hole pairs created by
impact ionization caused by hot electrons in (he depletion layer. The process is controlled by the voltage applied to
the device.

(FAPEMIG, FINEP, PRPQ/UFMG)
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DYNAMICS OF CARRIERS TUNNELING
THROUGH A DOUBLE BARRIER

Eduardo Soares Rodrigues', Paulo Eduardo de Brito?,
Hugo Nicolas Nazareno? and Enrique Victoriano Anda'

1 Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense,
Niteréi-RJ, Brazil.

2 International Centre of Condensed Matter Physics,
Universidade de Brasilia, Brasilia-DF, Brazil.

Palavras-chave: time dependent transport, mesoscopic system, double barrier

We have solved the dynamics of the propagation of an initially well localized particle
through & double barrier in a 1-D tight-binding system with and without the presence of an
applied field. Two main situations were analized, namely one in wich the particle is initially in
the interior region of the barriers and another one in wich it is localized in the outside region. This
problem schematically represents the situation encountered in devices such as resonant tunneling
transistors. In the field-free case and when the particle is at the origin multiple reflections occur
in the interior region thus forming a transient state that after a characteristic time leaks through
the outside region. In the transient regime strong oscillations of definite frequency take place. In
the case of an applied field, it is of interest to analize the particle initially in the outside region
and see how much is transmited through the system. a more complex pattern is obtained in this
case. We were able to calculate the trasmission and reflection coefficents.

RAZOES PICO-A-VALE NA CORRENTE DE TUNELAMENTO EM MULTIPLAS
BARREIRAS GaAs/Al Ga,.,As COM INTERFACES GRADUAIS
M. C. A. Lima, H. T. Anyele
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Maranhio,
Campus do Bacanga 65080-420, Sdo Luis, Maranhio
G. A. Farias, V. N. Freire
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Ceara,
Campus do Pici 60455-760, Fortaleza, Ceara
Palavras-Chave: corrente de tunelamento, interfaces, barreiras GaAs/Al,Ga,  As.

Na hipbese da existéncia de interfaces semicondutoras abruptas, a suposi¢iiode tunelamento coerente consegue
explicar a existéncia da resistividade diferencial negativa, produz boas previsdes para os valores de pico da corrente
de tunelamento, mas subestima seriamente os valores de vale da mesma, o que acarreta uma superestimagio da razio
pico-a-vale quando comparada com experimentos. Neste quadro, aperfeicoamentos da férmula de Tsu e Esaki,
efeitos de massa efetiva com dependéncia espacial e rugosidade interfacial sdo considerados como mecanismos
redutores da razio pico-a-vale da comrente de tunelamento, mas que ndo envolvem espalhamento. Infelizmente,
nenhum deles mostrou-se uma solugdo convincente e definitiva do problema da superestimagio tedrica ca corrente
pico-a-vale da corrente de tunelamento. Para tentar solucionar esta discrepancia, tem-se utilizado a suposigo de
tunelamento incoerente (ndo-sequencial) no ilntuito de que efeitos de espalhamento com fonons, rugosidades
interfaciais ou efeitos relacionados com ambos produzam crescimento na corrente do vale. Neste trabalho investiga-
se a influéncia de interfaces ndo-abruptas na corrente de tunelamento de barreiras multiplas GaAv/Al,Ga,..As
graduais. Obtém-se que a existéncia de interfaces faz com que a razio pico-a-vale da cormrente de tunelamento seja
maior que no caso de interfaces abruptas. As interfaces graduais sfio também responsaveis pelo deslocamento do pico
da corrente para regides de menor voltagem. Finalmente, a dependéncia espacial da massa efetiva nas interfaces faz
com que a largura média dos picos (posi¢io dos picos) seja menor (esteja mais deslocada para regides de menor
voltagem) do que as obtidas com a aproximacio da massa constante na interface.
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EFEITO DE IMPUREZAS PLANARES EM DIODOS DE TUNELAMENTO
RESSONANTE

Paola N.P.Loja e Maria A. Davidovich
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catolica do Rio de Janeiro —RJ

Palavras-Chave: tunelamento, transporte, dupla-barreira

A comenie de tunelamento em dispositivos de barreira dupla € substancialmente modificada pela presenga de
impurezas no sistema’'. Neste trabalho obtemos as curvas caracteristicas de comente versus voltagem ( curvas [-V )
em heteroestruturas de pogo quéntico e barreira dupla com impurezas plamares introduzidas nas barreiras ou no pogo.
O sistema é descrito por um Hamiltoniano de ligagdes fortes onde os parimetros sio escolhidos de modo a reproduzir
a estrutura de bandas de cada material envolvido e as propriedades de transporte 530 obtidas utilizando o método de
fungbes de Green fora de equilibric. As cargas e o potencial eletrostitico ao longo da estrutura so calculados
autoconsistentemnente. A estrutura eletronica do sistema depende fortemente do acoplamento do nivel de impureza
com o nivel do pogo, variando, portanto, com a energia e a posi¢do dos planos de impurezas na estrutura.. Esta
dependencia se reflete naturalmenle na comente de tunelamento. Encontramos que os efeitos s40 mais importantes
quando as impurezas estio localizadas nas barreiras do que quando estas estdo localizadas no pogo. As curvas 1-V sio
também muito diferentes caso as impurezas estejam na barreira proxima a0 emissor ou proxima ao coletor,
assimetria introduzida pelo potencial elétrico aplicado. Oblemos amplificagio ou reduglo tanto de intensidede do
pico de corrente quanto da relago pico/vale - razlio entre o pico e o vale de corrente - dependendo do tipo de
impureza e sua localizagdo na estrutura. Nossos resultados sugerem que o desempenho de diodos de tunelamento
pode ser bastante melhorado através de dopagem planar apropriada.

1. M.A.Davidovich & T. Gornsztejn, Solid St.Comm. 92,213 (1994).

THE BOHM-AHARONOYV EFFECT ON RESONANT TUNNELING DEVICES

J.R. Iglesias®, E.V. Anda’, Maria A. Davidovich® and G. Chiappe®
*Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul — RS; *Instituto de Fisica,
Universidade Federal Fluminense — RJ; “Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catolica
do Rio de Janeiro — RJ; ‘Departamento de Fisica, Universidad de Buenos Aires — Argentina

Palavras-Chave: mesoscopic ring, Bohm-Aharonov, double-barrier

The Bohm-Aharonov effect' in a mesoscopic ring containing a double-barrier Structure in its upper part is
investigated. The interference between the waves propagating along the upper and the lower part of the ring due to a
phase shift produced by the magnetic flux is substantially modified by the presence of the double-barrier structure.
When the upper branch of the ring is out of resonance there is no interference and the cument and the cument
fluctuations are flux independent. However, changing the gate potential so as to achieve the resonance condition. the
interference is re-established and the noise and the current become flux dependent. A local Coulomb interaction,
characterized by a parameter U, is incorporated 1o describe the highly localized etectrons at the well. Due to the
Kondo effect, the resonance condition is satisfied for any chemical potential between the levels £; and Eo+ U, where
Es is the localized level at the well. In this energy range the current is flux dependent. Above the Kondo temperature
Ty the Abrikosov-Suhl resonance disappears and the flux independent behavior is recovered. The sysiem is
represented by a tight-binding Hamillonian. The physical properties are numerically calculated using the Lanczos
algorithm to diagonalize a cluster of 12 atoms, which includes the double barricr structure. The cluster is embedded
in the ring and ils contacts. In this case the result is valid for temperature T = 0. To study the temperature dependent
phenomenology the physical properties are calculated diagonalizing a cluster of 3 atoms, which simulates the well
and the two barries, embedded in the ring and the contacts. For the sake for simplicily in this last approach the local
Coulomb interaction is taken to be infinite. The current is studied as a function of magnetic flux, gate potential and
positiogl of the Fermi level. Far T > T, we compare our theory with recent experimental results obtained for a similar
system’.

1. Y. Aharonov and D. Bohm, Phys. Rev. 115,485 (1959).

2. A.Yacoby et al.. Phys. Rev. Lett. 74, 4047 (1995).
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A MANY BODY CALCULATION FOR A DOUBLE BARRIER SASER

Diana E. Tuyarot, Sergio S. Makler and Enrigue V. Anda
Instituto de Fisica, Universidade Federal Fluminense, Niteroi-RJ, Brazil.

Mikhail I. Vasilevskiy .
Faculty of Applied Physics, N. Novgorod University, Nizhni Novgorod, Russia

palavras-chave tunelamento, pogos quanticos, dupla barrcira.

In this work we developed an elemental model for a new device consisting in a double barrier heterostructure
of GaAs-AlCaAs built in such manner to permit longitudinal optical (LO) phonons to resonate with the elec-
tronic system. An external bias is applied such that the electrons are injected in the first excited level of the
well. When the resonant condition is reached, electrons decay to the ground state by emitting LO-phonons.
If the Al concentration is grater than 0.3 the LO-phonons are confined. After that they decay coherently by
anharmonicity in a pair of phonons. We call this device SASER by analogy with a laser. Due to the low en-
ergy and short wavelength of the phonon bearn this device could be useful for imaging and for non-destructive
characterization of nanostructures. It could be also used to build phonoclectronics systems {analogous to op-
toelectronics). In our elemental model we take into account the many body hamiltonian including the effect of
the electron-phonon interaction in the calculation of the electronic current, that affect directly the behavior of
the system. The electronic part is described in terms of a tight-binding Hamiltonian and the lattice.dynamics
is represented by a single LO-phonon mode inside the well for the primary beam and another mode for the
secondary one. The electron-phonon interaction is described by a single transition matrix element between
the two first levels in the well. The electron and phonon populations the current and the potential profile are
calculated selfconsistently.

(CNPgq, FINEP, Projeto Antorchas/Vitae/Andes grant B-11487/4B005)

ESPECTROSCOPIA OTICA EM ESTRUTURAS DE TUNELAMENTO RESSONANTE

Y. Galvdo Gobato !, A.L.C. Trigues!, P.H. Rivera!, P.A. Schulz!,
M. Maialle? Y. Guldner3, B. Vinter?

(1) IFGW-UNICAMP- Campinas, (2) Universidade Sdo Francisco-ltatiba, (3) Ecole Normale
Supérieure- Paris-Franga, (4) LCR-Thomson- Orsay-Franga

Palavras-Chave: tunelamento ressonante, duplas barreiras, rugosidade de interface

Nos dltimos anos, houve um grande interesse no estudo das propriedades oticas de heteroestruturas de
tunelamento ressonante. Esses estudos permitiram evidenciar diferentes efeitos tais como: o tunelamento de buracos,
singularidade do nivel de Fermi, a formagdo de excitons carregados negativamente e tunelamento de excilons. Nesle
trabalho, realizamos o estudo da foioluminescéncia (PL) e espectroscopia de excitago da fotoluminescéncia (PLE) em
funcdo da voltagem em heweroestruturas semicondutoras de dupla barreira de GaAs/InGaAs/AlAs. O espectro de
luminéscencia nesse sistema origina-se principalmente da recombinagdo de életrons no pogo quéntico e buracos
fotocriados nos contatos do diodo a dupla barreira. Quando uma tensdo € aplicada na estrutura, os buracos se acumulam
no coletor ¢ podem tunelar em estados do pogo quimico (QW) onde se recombinam com os eletrons na situagdo de
ressondncia. Observamos um "splitting” no espectro de fotoluminescéncia com uma energia de separagdo de 8meV.
Esse "splitting" corresponde a variagdes na energia de transiciio devido a variagdo de uma monocamada no pogo
quintico e evidencia a presenga de rugosidade de interface e formago de ilhas no pogo quéntico. A dependéncia das
linhas de PL com a polaridade da tenslo aplicada ¢ consistente com a assimetria da curva caracteristica corrente-tensio
I(V) observada quando a camada invertida encontra-se na barreira do emissor ou do coletor. Finalmente, o
comportamento dos espectros de PL em fungiio da temperatura mostra que a transferéncia de portadores entre as ilhas
pode ser controlade com a tensdo aplicada e que os estados das diferentes ilhas sdo seletivameme populados por
eletrons via tunelamento ressonante.

(CNPQ, FAPESP)
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GROWTH AND CARACTERIZATION OF OF InGaAs QUANTUM DOTS BY
MOLECULAR BEAM EPITAXY

A. 8. Ferlauto and A. A. Quivy
Universidade de Sao Paulo, Instituto de Fisica, Laboratorio de Novos Materiais Semicondutores

Palavras-chave: Quantum Dots, Molecular Beam Epitaxy, InGaAs

For more than 20 years, molecular beam epitaxy (MBE) has been one of the best tools for producing 2D
semiconductors systems (quantum wells, superlattices). However, lower dimensionality features (quantum wires and
dots) were generally achieved by post-growth ex-sifu nanolithography, as a consequence of the severe restriction for
MBE growth. A few years ago, several groups pointed out a new way of producing in-situ quantum wires and dots,
leading to0 a massive production of such systems. In this work we are reporting on the growth of InGaAs guantum
dots self organized on GaAs substrate. Several sets of samples were grown, varying the growth lemperature and the
In content. Higher In concentrations yielded sharper 2D-3D RHEED transition (streaky to spotty pattern) that was
much easier 1o detect than for lower In concentrations. However, for such high In contents, the growth temperature
had tw be lower down to 480 °C to avoid the use of a too high As flux and In re-evaporation. Each sample consisted
of a 0.5 um GaAs buffer, a 60 A of low In-content quantum wel, a 1000 A thick GaAs layer, a thin bigh In-content
InGaAs layer, and a 300 A thick GaAs cap layer. The 60 A quanium well acted as a reference for photoluminescence
measurements. The thickness of the second InGaAs layer was varied from one monolayer below the critical thickness
up to one monolayer above the critical thickness. PL measurements showed a broad peak at higher energy (higher
than expected for a quantum well of the same width), related to the formation of the quantum dots.

(CNPq, FAPESP)

INVESTIGACAO DOS CONTATOS EM FILMES DE SNO, CRESCIDOS A PARTIR DE
SUPENSOES COLOIDAIS

Fdbio R. Messias', Luis V.A. Scalvi’, M. Siu Li*, Celso V. Santill’, Sandra H. Pulcinelli’
1 - F.CM., Instituto de Fisica de S3o Carlos - USP, C.P. 369, Sdo Carlos SP 13560-970
2 - Dep. Fisica, UNESP - Campus Bauru, C.P. 473, Bauru SP 17033-360
3 - Inst. de Quimica, UNESP - Campus Araraquara, C.P. 355, Araraquara SP 14800-900

Palavras-Chave : Sn0., semicondutores, contatos

FM&SﬂmmmrwngaMrammlnmmmmmm
nanmindaemmnd&miad:mlﬁonniwnd:ﬁﬁda&cdéuimmmdodomdwwms_b.E'sm'a-semnwnum
amenio no transporte para dopagem com Nb. Entre as aplicaghes deste semicandutor 6xido degenerado, podemos
destacar o uso como eletrodo transparente em dispositivos eletro~dticos e como refletores de calor em coletores solares.
Pamquescpossainvwﬁgmasmumiedad&seleﬂo—éﬁmsdeSnO;,deve-seresolveropmblcmamaisbésicod_aomfwgﬂo
de contatos nessas amostras. A fabricaclio de contatos em semicondutores é ainda uma tarefa um tanto empirica, ¢ assim
mnubalhoumsidovaﬁarﬁposdemaaisewmposdemmmemommim.mmoﬁeﬁvodesepmpic@aramtmﬂn
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isterface. A modelagem do diagrama de bandas de energia perto da interface estd em andamento e deverd fomecer
subsidios para a confecgfio de contatos confisveis em SRO;. Neste trabalho sfio apresentados resultados de curvas
mmememMMwwwmmamm
térmicos diferentes, qoe mostram a melhoria na qualidade dos contatos, se comparados com tinia de prata convencional.
Esses resultados sugerem que 0 mecanismo de transporte através da interface € a difuslo de In, que deve constituir uma
fina camada altemeate dopada proxima da interface ¢ permitir o tunelamento dos portadores de carga. Apresentamos
também resultados de absorglio 6tica, gec confirmam aumento na absorcio para baixos valores de comprimento de
onda, em acordo com as referéncias que indicam bandgap superior a 3,5 eV. Medidas de fotocondutividade estfo em.
andamento e deverfio ser conclusivas para a compreensfo da fisica do transporic elétrico nesta amosiras e
principalmente, para a potencial aplicacio de SnO, em dispositivos eletro-6ticos. ( CAPES, CNPq, FAPESP )
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ESTUDO DOS MECANISMOS DE TRANSPORTE EM
CELULAS SOLARES

Cristiano da Silva Pinto e Francisco das Chagas Marques
Instituto de Fisica, “Gleb Wataghin”
Universidade Estadual de Campinas, UNICAMP
13081-970, Campinas, SP, Brasil

Palavras-chave: células solares, mecanismos de transporte, fator de idealidade.

As propriedades de transporte de células solares depende do processo de fabricagdo das mesmas.
Em células solares de silicio cristalino com jungdo p-n os principais mecanismos de condugdo sdo por
difusiio e recombinagiio. A faixa de predomindncia de cada um destcs mecanismos depel_lde. bgsicameme
das propriedades dos emissores e da passivagfio de sua superficie. Neste trabalho investigamos as
propriedades fotoveltdicas bisicas e os mecanismos de condugdo em células solares de silicio
monaocristaline com emissores formados pela difusio de fosforo. o

Os parimetros elétricos analisados foram: tensdo de circuilo aberto, corrente de cu_mo-cuculto,
fator de preenchimento, eficiéncia, fator de idealidade, corrente de saturagio, rcsisténcfulas série € paralela,
Para a realizagio destas medidas interfaceamos uma fonte de corrente-tensdo, permitindo que todos os
dados fossem calculados e tratados por soflwares convencionais ou desenvolvidas l1ocalmente.

Os mecanismos de transporte foram determinados através das curvas de corrente versus tensdo,
no escuro e sob iluminagdo, obtidos em fun¢do da temperatura de caracterizagdo. Este estudo foi
realizado em funcdo das espessuras dos emissores e de elapas de passivacdo da juncdo com os contatos
metalicos e camada antirefletora. Além de investigar as caracteristicas fundamentais de células solares,
os resultados s3¢ muito uteis ao processo de otimizagdo das células.

(Apoio: FAPESP, SCTDE(SP), E CNPq)

ELETRONIC PROPERTIES AND WAVE PACKETS EVOLUTION IN
SEMICONDUCTOR HETEROSTRUCTURE WITH TAMM-STATE

Didgenes Bosquetti, Pierre Basmaji, Oscar Hipdlito and Euclydes Marega Jr.
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais , IFSC, USP

Palavras-Chave: wave packet, Bloch oscillations, Tamm-State.

The principal property of a periodic heterostructure is the fact that the wave function are
delocalized, extending over the entire system, with the mini-bands formation analog as in bulk materials.
The coupling degree depends strongly of effective mass, barrier thickness, well width and the external
electric field. The last factor leads to the transition between extended 1o localized eigen-functions of the
system, with the appearance of a ladder of quantum states, called Stark ladder.

When one well width is different to the others, a state with energy quite different to the mini-band
energies is obtained in the heterostructure (Tamm-State). The energy difference induces a weak coupling
to the others wells and the Tamm-state is always localized in that different well and do not participate the
mini-band scheme, a zero electric field, I the electric field is take into account, a resonance condition of
the Tamm-State and the first mini-band state can be obtained if these two energy levels have practically the
same energy value. When it happens, wave packets constructed by these two states oscillates in the
maximum amplitude through the system. Others states are still localized in this electric field value, having
only one resonance state in the heterostructure,

In this work, we investigate the effect of an external field when applied in an periodic finite
GaAs/Al Ga, As (0.1<x<1) semiconductor heterostructure coupled with one Tamm-state induced by one
well which width is different to the others. Using the Split-Operator method we simulated this system in
different electric fields value and different temperature and aluminum concentrations. We also obtain the
evolution of wave packets constructed by transition rate by optical excitements of split-off band.

{ CNPq - FINEP - FAPESP)
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CAMPO DE TEMPERATURA EM DISPOSITIVOS MIQROELETRéN 1COS OBTIDOS
PELA MICROSCOPIA FOTOTERMICA

J. A. Batista, A. M. Mansanares e E. C. da Silva

Departamento de Eletronica Quintica, Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”
Universidade Estadual de Campinas - Unicamp

Palavras-Chave: Microscopia Fototérmica, MOSFET, mapas térmicos

Um importante passo para o desenvolvimento de estruturas microeletrnicas ¢ a avaliagdo nio-destrutiva de dispositivos
em operagio. O conhecimento das perdas térmicas nessas estruturas ¢ de grande importincia uma vez que, se elas forem
excessivas localmente, podem indicar a presen¢a de defeitos ou mesmo servir come fonte de propagacio desses defeitos.
Neste trabalho, a Microscopia Fototérmica ¢ aplicada & caracterizagdo de estruturas microeletrOnicas. As estruturas
utitizadas sfio trilhas de polissilicio e transistores de efeito dc campo - MOSFET, implementados em tecnologia
CMOS/CMN 5um n-well. A técnica é usada para obter informagdes acerca da distribuigdo de fontes de calor abaixo da
superficie dos dispositivos. Para sondar a temperatura na amostra, um feixe de laser diodo (670nm) ¢ focalizado sobre a
sua superficie através de um microscopio. A varredura sobre a amostra ¢ feita utilizando-se um sistema de translagio x-y
com deslocamentos minimos de 100nm. O feixe refletido pela amostra é focalizado sobre um fotodetetor, sendo o sinal
obtido proprocional 4 temperatura. Os mapas térmicos mostram a distribuigdo de fontes de calor e sdo usados para revelar
defeitos que perturbam o campo de temperatura. No caso de trilhas, o sinal ¢ proporcional 4 densidade de corrente,
indicando o dominio do efeito Joule. Em MOSFETS, os mapas revelam maiores perdas térmicas préximas ao dreno; isto
est4 relacionado a alta resisténcia elétrica devido ao estrangulamento do canal. A técnica tem-se mostrado extremamente
itil na avaliagio nio-destrutiva de dispositivos em operago, visto que qualquer defeito que perturbe o campo de
temperatura, seja através de parimetros térmicos ou de barreiras térmicas, podem ser facilmente detetados. Os autores sio
gratos a J. A. Pereira, M. B. C. Pimentel e N. Jannuzzi do CTI pelas amostras concedidas e discussdes relevantes.
{FAPESP,CNPq, FINEP)

ANALISE POR ESPECTROSCOPIA RAMAN DE GaAs IMPLANTADO COM Te E Mg

Giovani Zanelatto, José Claudio Galzerani, Denis L. P. Santos
Universidade Federal de Sao Carlos - Depto. de Fisica - S3o Carlos - SP

Palavras-Chave. Raman, semicondutor, desordem

A implantacdo idnica ¢ uma técnica amplamente utilizada na execuglo de dopagens locais para a fabricagdo de
dispositives eletronicos planares. A quantidade de defeitos produzidos no material implantado depende da massa e
da energia do jon incidente, da taxa de dosc utilizada e da densidade, temperatura ¢ estrutura do cristal-alvo. Para
doses maiores ou iguais a 10'* jons/cm? a regifio implantada torna-se amorfa. A espectroscopia Raman é um método
ndo-destrutivo bastante conveniente para se estudar o grau de desordem ¢ natureza dos danos produzidos pela
implantacdo; além disso, a técnica pode ser utilizada para analisar a evolugio da recuperagdo da cristalinidade
quando o material ¢ submetido a tratamenios térmicos. Em conjunto com o modelo de Correlagio Espacial de
Richter pode-se obter as dimensdes e geometria do volume de confinamento dos fonons.

Neste trabalho, substratos de GaAs [ 100] dopados com Si a 10" cm foram submetidos a implantagfio de Te ¢
Mg, fora da condiciio de "channeling”, com doses de 1012, 10'3, 10 ¢ 10"} ions/cm?, As implantagdes foram feitas
com energias calculadas de modo a obler a mixima concentragio de defeitos a uma profundidade de 500A. As
amostras foram clivadas e submetidas individualmentc a recozimento sob fluxo constante de N, por 20 minutos a
temperaturas variando de 150°C a 700°C. A anilise dos espectros Raman (posi¢des das linhas, alargamentos e
assimetrias, em comparagdo com o caso do GaAs cristaling) mostrou que a técnica é muito sensivel 4 dosagem das
implantagdes, em comparagdo 3 técnica de RBS. Os ajustes destes espectros com a teoria de correlagio mostraram
que o comprimento de correlagdo (L) sempre cresce com 0 aumento da temperatura de recozimente, e decresce com
a dose de implantagdo. Para as mesmas doses de implantagdo, L ¢ sempre inferior no caso da implantagio de Te
(em comparagio com o Mg). Foram feilos ajustes de curvas assumindo formatos esféricos ou de disco para os
volumes de correlagdo. Verificou-se que para valores de L até lSOA,ofonnatoqucmmsscajuslaéodedlsoo
enquanto que para L > 1504, este passa a ser o esférico.

{ CAPES, FAPESP, CNPqg - RHAE )
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THERMAL MAPS OF OPERATING DIODE LASERS OBTAINED BY
PHOTOTHERMAL MICROSCOPY

L. C. O. Dacal*, A. M. Mansanares®, E. C. da Silva*
R B. Martins', A. C. Sachs’
*Departamento de Eletronica Quintica, Instituto de Fisica Gleb Wataghin, Unicamp
"Centro de Pesquisas e Desenvolvimento, CPqD , Telebras

Key words: Diode laser, Photothermal Microscopy, Thermal Map

The temperature distribution during the laser diode operation is one of the critical parameters (o its
reliability. When the active layer becomes too hot one has instability problems. It occurs mainly when
high output power is required during the laser operation. Therefore thermal maps can give valuable
informations to the growth of the crystal and to improve its performance. In this work the studied samples
are lasers fabricated at CPqD - Telebrds (Campinas, SP - Brazil) that are used as pumping sousces in Er-
doped fiber amplifiers (telecommunication systems). These samples are SQW InGaAs/GaAs lasers. ridge
lateral confinement structures, with emission peak at 980 nm. We perform thermal maps using a probe
laser (A = 670 nm) focused on the mirror face of an operating laser diode sample. The probe spot size is |
pm. The reflected light intensity is measured using a Si pholodetector and a lock-in amplifier. The mirror
face is scanned by moving the sample in two perpendicufar directions with a minimum step sizc of 0.1
um. The oscillation in the reflected light intensity is related to the refractive index change due to the local
temperature variation. The thermal maps obtained show clearly that this technique is very powerfud for
measurement of temperature distribution in microelectronics devices. The technique has a spatial
resolution of the order of um and as a non-destructive method it can be used fo analyze sample under
different conditions including close to real operation.

(CNPq)

PROPRIEDADES TERMOMECANICAS DO CARBETO DE GERMANIO
AMORFO HIDROGENADO

Rodrigo Gribel Lacerda, Johnny Vilcarromero Lopez e Francisco das Chagas Marques
Universidade Estadual de Campinas - Unicamp - Instituto de Fisica “Gleb Wataghin” -
Departamento de Fisica Aplicada

Palavras-Chave: carbeto de germanio, médulo de Young, stress

Neste trabalho realizamos um estudo das propriedades lermomecénicas do carbeto de germéanio
amorfo hidrogenado. Este material, apesar de pouco investigado, tem aplicagdes potenciais em
dispositivos eletrdnicos. A compreensdo de suas caracteristicas também ajudari ao entendimento das
estruturas amorfas envelvendo o carbono, que pode se apresentar com diferentes hibridizag8es. Os ftimes
foram preparados pela técnica de rf sputtering, utilizando um alvo composto por um disco de carbono
com pedaqos de germinio apoiados sobre ele, em atmosiera de drgonio e hidrogénio. A concentragio de
carbono foi variada entre zero e cerca de 60 %. As propriedades termomecénicas foram obtidas através
da medida do raio de curvatura do sistema filme/substrato que é determinado com um sistema dplico
baseado no desvio de um feixe de laser de He-Ne reflelido pela amostra. Observamos que o stress ¢ do
tipo compressivo para a maioria das amostras, mas diminue com o aumento do conteido de carbono nos
filmes, chegando a stress tensivo em alguns casos. Este efeilo estd relacionado com a estrutura dos
filmes, ¢ pode fornecer indicagdes da hibridizagdo do carbono nas ligas. A redugio no stress estd também
relacionado com a criagdo de defeitos através da inclusdo de dlomos diferentes na rede do germinio. O
médulo de Young e o coeficiente de dilatagio térmica foram investigados em fungdo do conteido de
carbono.

(Apoio: CNPq e FAPESP)
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PROPRIEDADES DO CARBETO DE GERMANIO AMORFO HIDROGENADO
(a-GeC;:H)

J. Vilcarromero e F.C. Marques
Institute de Fisica, “Gleb Wataghin”
Universidade Estadual de Campinas, UNICAMP
13081-970, Campinas, SP, Brasil

Palavras Chave: semicondutores amorfos, carbeto de germaénio, infravermelho

O interesse pelo desenvolvimento e estudo das propriedades optoelectrOnicas ¢ estruturais de ligas baseadas no
germénio tem aumentado apés o sucesso obtido na otimizag@o de filmes de a-Ge:H. Com excess#io das ligas de a-Si-
Ge, a qual tem recebido muita aten¢®o, hd pouco estudo sobre outras ligas baseadas no germfinio amorfo. Neste
trabalho, apresentamos um estudo das propriedades Gpticas e estruturais de filmes finos de carbeto de germénio
amorfo hidrogenado preparados pela técnica de rf co-sputtering. Para a preparagio deste filmes, usamos alvos
compostos por um disco de grafite com pedagos de germanio colocados sobre ele, para a otenglio de filmes com
concentragdes de carbono variando desde zero alé altos teores. Os filmes foram preparados em atmosfera de argbnio e
hidrogénio. A taxa de deposi¢go dos filmes cai rapidamente quando aumentamos o conteido de carbone, o que limita
a preparagio de amostras com altos teores de carbono. Observamos que a incorporagio de carbono na rede do
germénio aumenta a banda proibida na faixa de concentraglio de carbono até cerca de 15 %, mantendo-se
aproximadamente constante para concentragBes de até 65 %. O indice de refraco diminui na faixa de baixa
concentraglo de carbone e se mantém’ constante nas concentragdes maiores. Este comportamente estd provavelmente
relacionado com a hibridizagdo do carbono. Um estudo sobre os modos vibracionais presentes nas ligas em fung®o do
conteddo de carbono serd apresentado. As propriedades das ligas de carbeto de germéinio serfio comparadas com os
reportados para o carbeto de silicio, que ¢ um material amplamente estudado e de alto valor tecnolégico.

{Apoio : CNPq e FAPESP)

ESTUDOS FOTOACUSTICO DE POLIFORMAS DE SiC

A. C. de Oliveira, JA. Freitas, Jr.1l, and W.J. Moore}
*Departamento de Fisica, Universidade de Brasilia, DF 70910, BR
tSachs/Freeman, Assoc., Landover, MD 20785, USA

{Naval Rescarch Laboratory, Washington, D.C. 20375, USA

Palavras-Chaves: foto-acustica, SiC,

Vérias técnicas foram desenvolvidas nos ultimos anos para a fabricagdo de filmes epitaxial e ‘bulk’ das varas
poliformas de SiC. Esses desenvolvimentos reviverdo as possibilidades de aplicagdes de sistemas de SiC em altas
temperaturas, altas poténcias, e dispositivos eletronicos de alta velociadade. Embora a condutividade térmica do SiC é
um parimetro importante para uma realizagio de seu potencial, as propriedades térmicas de SiC ndo foram ainda
extensivamente estudadas. Nesse trabalho apresentamos o uso de espectroscopia foto-aciistica, uma técnica témmica
sem contato, para monitorar as propriedades 6ticas e térmicas de alguns dos politipos de SiC.

Espectroscopia foto-acistica atingiu grande desenvolvimento nas Gitimes duas décadas, e tem sido aplicada com
sucesso em amostras supercondutoras quer em pd, amostras n3o polidas, cristalinas, filmes finos cristalinos ou
amorfos, estruturas multicamadas, etc.. Uma das principais vantagens de espectroscopia foto-acustica sobre outras
técnicas dticas, isto é absorgdo Otica, é que produz um espectro semelhante, e pode fomecer informagdes direta de
processos de recombinagdo ndo radiativo e, consequentemente, complementa a absor¢3o ¢ a espectroscopia poto-
luminecéncia. No presente trabalho comparamos a absorgdo dtica e espectros foto-acusticos dos politipos 3C-, 4H-,
6H-, e ISR-SiC. .

Tiramos o espectro foto-aciistico e transmiss@o de amostras de 3C-, 4H-, 6H-, e 15R-SiC, medida na vizinhanga do
‘gap’ de energia. O experimento foi feito a temperatura ambiente com uma montagemn experimental padrio. A
espessura das amostras de 3C-, 4H-, e 15R-SiC foram respectivamente 667um, 470um, 495pm e 445pm. Uma
comparagio detalhada entre os espectros de espectroscopia foto-aciistica e transmisséo de cada amostras mostrou que
eles sdo similares em cada das caracteristicas.

(FAP-DF, CNPg)
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RAMAN ANALYSIS OF ALLOYING EFFECTS ON CRITICAL LAYER
THICKNESS IN In,Ga;..As/Ine 53Gao..7As/InP HETEROSTRUCTURES

P.S.Pizani® R.Carles®, G.Landd® and M. Gendry*

a) Departamento de Fisica, Universidade Federal de Sio Carlos,SP,Brasil
b) Laboratoire de Physique des Solides, Université Paul Sabatier, Toulouse,France
¢) Laboratoire d’Electronique, Ecole Centrale de Lyon, France

Keywords . Raman, strain relaxation, critical thickness.

Raman scattering has been used to analyse the alloying effect on strain relaxation and to estimate the
critical layer thickness in In,Ga, As layers grown by MBE on Ing 3;Ga0.4; As/InP [001)-oriented substrate, The
samples were grown for x ranging from 0.00 to 1.00, for two different thickness. In these heterostructures the
layers are submitted to compressive strains for x > 0.53 and to tensile strains for x < 0.53, combined with
chemical and structural disorder. From the analysis of the LO GaAs-like phonon frequencies as a function of
layer thickness it was possible to estimate the critical layer thickness t, as a function of indium content. The
comparation of the results with the Energy Balance Mode! (EBM) and the Force Balance Model (FBM)
indicated that the experimental values of t, are greater than the theoretical predictions for both modals for
indium contents smaller than 0.53 (“GaAs side™), while for the “InAs side™ (x > 0.53) t, follows approximately
the EBM model. The analysis of the full width at half maximun (fwhm) of the LO GaAs-like phonon Raman
peak as a function of indium contents showed larger broadenings for layers with x ~ 0.4 and 0.85 and smaller
broadenings for x ~ 0.00 and 0.53. The results lead to the conclusion that the lattice mismatch is not the only
factor to determine the cristalline quality of the layer and the critical layer thickness , the indium / gallium ratio
contents have an important role in this system.

Anilise de deformagies em camadas de BaF,/CaF), crescidas sobre Si(111) por MBE
E. Abramof, S.0. Ferreira, P.H.O. Rappl, H. Closs, C. Boschetti, .N. Bandeira

Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais - INPE. Laboratério Associado de Sensores ¢ Materiais-
LAS. CP 515 - Sdo José dos Campos - SP. abramof @ las.inpe.br

Palavras-Chave: fluoretos, crescimento epitaxial, deformag¢des, difragdo de raios-x

Camadas cpitaxiais de flugretos II-a (como BaF, ¢ CaF,) tem sido utilizadas como camadas "buffer” no crescimento
de compostos semicondutores TV-VI sobre silicio. Estas camadas tem a fun¢do de fazer o casamento entre os
parimetros de rede ¢ os coeficientes de expansio térmica dos dois matcriais. O CaF, ¢ escolhido como primeira
camada pois a sua constante de rede (5.46 A) € bem préxima a do Si (5.43 A) enquanto a do BaF, (6.20 A) se
aproxima da dos compostos IV-VI (~6.46 A). Neste trabalho apresentamos um estudo das deformagdes na camada
de BaF, na estrutura BaF,/CaF,/Si(111) através dz témica de difragdo de raios-x, visando uma otimizacdo
estrunntal destas camadas "buffer”. As camadas de CaF, ¢ BaF, foram crescidas a partir de células de efusio
térmica em um sistema de epitaxia de feixe molecular (MBE - Riber 32 P) com uma pressdo de findo de 1x10°10
Tarr. Os arescimentos foram monitorados "in situ” por difraciio de elétrons-RHEED. Depois da desorgdo do éxido
de Si a 900°C, a camada de CaF, foi crescida a 700°C sempre com uma espessura de 8 nm. As camadas de BaF,
foram crescidas a diferentes temperaturas ¢ espessuras e caracterizadas estruturalmente através da difraglio de
raios-x. Observou-s¢ uma deformagZo de estiramento no plano das camadas de BaF, dependente da temperatura de
crescimento ¢ da espessura da camada. Deformagdes compressivas no plano das camadas seriam esperadas devido
ao maior parfimetro de rede dos fluoretos em retaglio ao Si. A deformaglio de estiramento pode ser explicada se a
grande diferenca entre os cocficientes de expanglo térmica do Si (2.6x106K-!) e dos fluaretos (~ 19x106K1) for
levada em consideracio durante o resfriamento para a temperatura ambiente. A magnitude dessa deformagio
depende, portanto, da temperatura de crescimento; € a relaxagdo da deformagdo, que se di através da acomodagdo
de dislocaghes durante o resfriamento, depende da espessura da camada.
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EFICIENCIA DINAMICA DE COLECAO DE PORTADORES
MINORITARIOS EM CELULAS SOLARES DE SILiCIO MONOCRISTALINO

Paulo Nubile e Anténio Fernando Beloto
Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais - SP
Laboratorio Associado de Sensores e Materiais - LAS
12201-970 Sdo José dos Campos, SP, nubile@las.inpe.br

Palavras-Chave: células solares, silicio, resposta espectral

A eficiéncia dindmica de cole¢io de portadores minoritarios em células solares ou dispositivos de
jungdo pn determina a razio de portadores fotogerados pelo nimero de fotons incidentes numa
determinada posigio no interior do dispositivo. E uma medida da qualidade das diversas partes que
o compdem. Para determinar a eficiéncia de colegdo parte-se de uma medida de resposta espectral
convencional, de 300 nm a 1100 nm. Divide-se o dispositivo em n camadas, sendo que n deve ser
menor do que o nimero de pontos de medida da resposta espectral, utiliza-se um modelo optico
para calcular a incidéncia de fotons em cada camada e determina-se uma equagao matricial do tipo
[SR]=[®][D], onde SR ¢ a matriz de resposta espectral, ® ¢ a matriz de densidade integrada de
fotons e D é a matriz da eficiéncia de colegdo, que € calculada com a ajuda de da rotina SVD
(Singular Value Decomposition), Este trabalho estuda a eficiéncia de cole¢do em células solares de
qualificagdo espacial de silicio monocristalino. A influéncia da profundidade da juncio, da
profundidade do campo retrossuperficial, das dopagens de base e de emissor e das diferentes
passivagBes na superficie sdo estudadas através dos perfis de eficiéncia de cole¢do obtidos. Os
perfis obtidos sio comparados com outras técnicas de caracteriza¢do além da resposta espectral,
como as medidas de corrente em fungdo da tensio sob iluminagdo e no escuro.

GROWTH OF Si 6-DOPING SUPERLATTICE IN GaAs
A. P. Lima, A. A. Quivy, J. R. Leite and M. A. A. Pudenzi’

Universidade de Sio Paulo, Instituto de Fisica, Laborat6rio de Novos Materiais Semicondutores
*Universidade Estadual de Campinas, Instituto de Fisica Gleb Wataghin, Laboratério de Pesquisa
em Dispositivos

Palavras-chave: Molecular Beam Epitaxy, Delta doping, Superlattice

Semiconductor superlattices have always attracted physicist because of their peculiar band-structure properties. On a
growth point of view, high-quality compositional superlatlices are quite difficult to achieve as a result of interface
roughness. For a long time, many groups tried to point out experimentally the plateau-like behaviour of the
conductivity, perpendicularly to the growth direction, as a function of the Fermi Energy, without any success.
Recently, Enderlein ef al. predicied that the same behaviour should also be observed in 5-doping superlattices. With
this objective in mind, we grew a set of 10 samples by molecular beam epitaxy. All the samples had exacily the same
structure and composition, excepted for the planar concentration of Si that was varied, from sample to sample, from
10" cm? up to 10" cm™. Each sample consisted of a 0.5 pm GaAs buffer grown at 610 °C, and 50 5-doped Si planes
separated by a 300 A thick GaAs layer. A 300 A thick GaAs cap layer was grown on top of the last Si plane. The
whole structure (6-doped Si planes + GaAs layers) were grown at 550 °C. This temperature has been shown 1o be low
enough to minimize the dopant difusion, and high enough to produce sample with good oplical properties. Secondary
ion mass spectroscopy (SIMS) and photoluminescence (PL) measurements showed that our samples were of excellent
quality.
(CNPq)
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GROWTH AND CARACTERIZATION OF DISTRIBUTED BRAGG REFLECTORS
(DBRs) FOR THE FABRICATION OF OPTICAL DEVICES.

A. L. Sperandio and A. A. Quivy
Universidade de Sao Paulo, Instituto de Fisica, Laboratorio de Novos Materiais Semicondutores

Palavras-chave: Micro Laser, Distributed Bragg Reflector, AlAs/AlGaAs Superlattices

Nowadays, Fabry-Perot Resonators are the basis of several new optoelectronic devices as micro-cavity Ia§e_rs. .lighl
emiting diodes and several non-linear switches. However, the main problem for obtaining high-quality wwue_s is the
fabrication of the 2 high-reflexion mirrors (DBRs). To achieve a high reflectivity, tens of layers, with different
materials and composition, musl be grown without any change of the other parameters during the whole growth, that
can last up 0 10 hours. Molecular beam epitaxy (MBE) is for surc one of the best lechniques for growing these
structures as it provides samples with very sharp inlerfaces and with highly precise control of the composition and
thickness of the deposited layers. In this work, we are reporting on the growth and caracterization of DBRs made of
AlAs/Aly3Gag 7 As superlattices. Ten pairs of AlAs and Alp;Gag; layers, 698 A and 596 A thick respectively, were
grown on op of a 0.5 um thick GaAs buffer. The growth temperature was chosen o be 620 °C 1w minimize the
roughness of AlAs layers. A growth interruption of 20 s and 40 s was realized at the normal and inverted inlerface
respectively. The growth rate was 0.3 mono layer per second (ML/s) for AlAs and 1.0 ML/s for GaAs.
Fotluminescence (PL) measurements showed that the sample was of good quality. The energy of the exciton-like
transition is in good agreement with theoretical predictions for a quantum well of the same thickness. Reflectivity
measurements are in progress to determine the width of the stop band of the DBR.

(CNPQ)

MEDIDAS DE RESISTIVIDADE ELETRICA E TRANSMIT;\’NCIA OPTICA EM
CRISTAIS DE IODETO DE CHUMBO CRESCIDOS PELO METODO BRIDGMAN

N. VeissideC. Y. An
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Palavras-chave : semicondutor, detector, iodeto de chumbo

Alualmente, o iodclo de chumbo tem sido amplamente estudado tendo cm vista  sua aplicagiio em detectores de
radiagdo ionizante (raios X ¢ gama) para operarcin ha iemperatura ambicnie. Ele apresenta vantagens, em relagdo ao
iodelo de merciirio, quanio 4 sua estabilidade ¢ facilidade na fabricagiio do detector. O material de pantida foi obtido
por reagdo numa ampola de quarizo sclada i vicuo, a partir de uma misiura esiequioméirica de chumbo em pé (100
mesh) e iodo puro resublimado 3N da Merck. A ampola foi submetida & uma temperatura de 430°C duranie 48 horas
para obler-s¢ uin composto homogénco. Em fungdo da alta pressio de vapor do iodo. o forno foi aquecido muito
lentamente (50°C/dia). Caso conirdrio, devido A cnergia exotérmica liberada existe a possibilidade de explosio.
Dentro de uma outra ampola (10-8mm didmetro, 200uun comprimento), de quarizo selada a vicuo ¢ carregada com
10g de iodcio de chembo oblido da reagdo. foi crescido 0 monocristal e um forno venical pelo método Bridgman.
O cristal obtido (30nun comprimento) lent o eixo ¢ orieniado perpendicularente ao cixo de crescimento ¢ foi
clivado. na diregdo perpendicular ao eixo ¢, em espessuras variando de 0, lmm aié 1 mm, com irea de 0.5cm2,
Mcdidas de transmildncia 6plica foram cxecutadas e um espectrofoldmetro, no intervalo de 190nm até 900nm. ©
ponto de infllexfio da curva de transmitincia permitiu calcular a largura da banda de energia proibida deste maierial
(Eg=2.37¢V). Para a medida da resistividade cléirica, contatos de ouro e ambas as superficics foram depositados
por cvaporagdo térmica. Esta medida foi feita usando a técnica de divisor de tensdio (usando os valores de 10V e de
20V) e com variagdo de lemperatura no intervalo de 10°C até 75°C. Em fungio da alta resisiéneia da amostra,
cuidados ecspeciais foram 1omados para compensar os cfcitos das resisiéncias paralelas. O ajuste da curva de
resistividade e fungio da 1emperatura permiliu delerminar a encrgia de ativagio térmica (189£15meV) ¢ também
estimar E;=2¢V. A resistividade do iodeto de chuimbo na ieinperatura ambicnte apreseuta o valor de 1,8x101%Ccm.
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PROJETO E CONSTRUCAO DE UM SISTEMA DE VACUO PARA USO EM
ESPECTROSCOPIA DE MASSA DE PARTICULAS IONIZADAS (SIMS)

M. Francescini, C. A. de Souza, H. Arakaki, Pierre Basmaji e E. Marega Jr.
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais, IFSC, USP
CP 369, 13960-970 Sdo Carlos, SP, Braal

Palavras-Chave: vacuo, superficie, SIMS

As técnicas de espectroscopia do elétron tem dominado a anilise superficial e quase superficial durante
o periodo desde a metade dos anos 60. Em particular a espectroscopia de foto-elétron de raio-x (XPS) e a
espectroscopia Auger (AES) tém sido extensamente utilizadas, sendo XPS a técnics mais utilizada para anilise
elementar quantitativa acima de 0,1% de um nivel de mono-camada.

Essas duas técnicas empregam a exitagio do elétron na estrutura, mas esse por sua vez pode penetrar
muito pouco na amostra estudada impessibilitando assim uma anilise de camadas mais profundas do material.
A técnica de espectroscopia de massa de particulas ionizadas (Secundary ion mass espectroscopy-SIMS), pode
proporcionar informagdes sobre a estruturs de camadas mais profundas, fomecendo informa¢des precisas sobre
a composi¢io da amostra em andlise.

Neste trabalho apresentamos o projeto e desenvolvimento de um sistems de alto-vicuo dedicado 4
técnica de espectroscopia de massa de particulas para aplicagdo no estudo de filmes semicondutores do grupo
M-V crescidos por MBE (epitaxia por feixe molecular). Foram utilizados um espectrometro de massa SQ-
300(VG) ¢ um canhio de iona EX05(VQ). A performace do sistema como um todo foi testada e comparada
com resultados obtidos em sistemas comerciais.

(CNPq, FAPESP, FINEP)

SISTEMA AUTOMATIZADO DE MEDIDA DE EFEITO HALL PARA
CARACTERIZACAO DE SEMICONDUTORES

Clovis E. M. de Oliveira e Mauro M. G. de Carvalho
UNICAMP - Instituto de Fisica "Gleb Wataghin" - Departamento de Fisica Aplicada -
Laboratorio de Pesquisa em Dispositivos (LPD)

Palavras-Chave: automatizagio, efeito hall, semicondutores

A medida de densidade e mobilidade de portadores e resistividade de substratos ou camadas epitaxiais €
obrigatéria para a caracterizagdo eléirica de amostras semicondutoras. Em linhas gerais, para realizagfo desta
medida sdo necessarios pelo menos quatro contatos 6hmicos na amostra a ser caracterizada. A amostra ¢ entdo
submetida a um campo magnético perpendicular 4 sua superficie e, por dois de seus contatos, ¢ aplicada uma
corrente elétrica que resulta numa tensfo elétrica entre os outros dois contatos, chamada de tensdo Hall. Um
sistema de medidas convencional constitui-se de uma fonte de corrente, um milivoltimetro, um eletroimi e um
conjunto de chaves através do qual o usudrio seleciona em quais contatos passa a corrente € em quais ¢ medida a
tensio e ainda comandos para ligar/inverter/desligar o campo magnético. Depois da etapa de medidas segue-se a
de cAlculos para caracterizagio da amostra. O sistema de medidas automatizado apresentado neste trabalho esta
baseado em uma interface que possui um conjunto de relés € um conversor A/D de 12 bits encarregada da
comutagdo dos contatos, o controle do eletroimd ¢ da aquisigio da tensfo Hall ficando os calculos por conta do
microcomputador. A caracterizagio de uma amostra utilizando este sistema demora alguns minutos, sendo que os
cilculos possuem grande confibilidade e, para evitar os possiveis problemas de conexdes defeituosas e maus
contatos elétricos, o sistema pode ser testado no inicio de cada série de medidas com auxilio de uma "amostra
padrfio”, cujas caracteristicas sdo conhecidas. Amostras semicondutoras de InP com densidade de portadores
variando entre 1x10%cm® e 1x10"cm™ sio caracterizadas rotineiramente no LPD utilizando este sistema.
Detalhes do hardware e do software da interface serdo apresentados neste trabatho.
(FINEP-PADCT2, CNPq-RHAE)
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PROJETO E MONTAGEM DE UMA PLACA PARA
AQUISICAO E SAIDA DE DADOS EXPERIMENTAIS

Machado, R. G.;: Dantas, N. O.; Stabile, M. A.; Hayashida, R.; Omena, H. A.
Departamento de Ciéncias Fisicas, Universidade Federal de Uberlandia
Laboratério de Novos Materiais Isolantes e Semicondutores (LNMIS)

Caixa Postal 593, 38400-902, Uberlandia, MG, Brasil

Palavras-chave. aquisi¢do, controle, conversdo

Foi projetada ¢ montada uma placa universal para aquisi¢o de dados experimentais no LNMIS. Essa
placa foi 1estada em um forno de alta temperatura para controle de suas taxas de aguecimento, € em
um futuro préximo serd utilizada, também, em iécnicas fisicas de termoluminescéncia e
fotoluminescéncia para caracterizagio de materiais isolantes ¢ semicondutores, respectivamente. A
placa é composta pelas scguintes unidades descritas a seguir: estigio de entrada onde ha uma entrada
digital de 16 bits e um amplificador independente para cada uma das oito entradas analégicas para
torna-las compativeis, mediante ajustes em “trimpots”, 4 amplitude de voltagem do conversor,
scguido de um multiplexador com a fungfo de introduzir os sinais em ordem sequencial e repetitiva
no conversor A/D da linha ADS78 de 12 bits. A saida digital deste conversor ¢ conectada ad circuito
inlegrado 8255 (porta paralela programéivel) ligado ao “bus” de um microcomputador compativel
IBM-PC onde depois de analisada ¢ controlada por um “software”, resulta em informagdes
transmitidas por uma saida do C] 8255, também de 12 bits, de volta & placa, chegando aos circuitos
integrados “latchs” que armazenam as palavras digitais para as duas saidas. O controle realizado nos
“latchs” ocasiona a demultiplexacdo das informagdes que seguem para 0s dois conversores D/A
independentes da linha DAC78 de 12 bits. Os sirais analdgicos de saida do conversor estdo
disponiveis através de conectores externos proprios. H4 também um saida digital de 16 bits.

(CNPq/ FAPEMIG)

TRANSIENTES DE TRANSPORTE EM p-GaAs
SUBMETIDO A CAMPOS ELETRICOS INTENSOS

E. W. S. Caetano, E. A. Mendes, e V. N. Freire
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Cearé, Caixa Postal 6030
Campus do Pici, 60455-760 Fortaleza, Cearé

Palavras-Chave: transientes, transporte, p-GaAs

O estudo de fenbmenos de transporte dec portadores minoritirios em semicondutores dopados tem
considerdvel importincia para o design de transistores bipolares. InvestigacBies tebricas € experimentais das
propriedades de transporte em scmicondutores dopados foram realizadas para o estado estaciondrio ou
campos elétricos fracos. Devido reduciio das dimensfes caracteristicas de dispositives semicondutores que
tém sido realizadas, regimes transientes comegam a ter importincia para o seu regime de operaglo. Neste
trabalho estudamos os transientes de transporte de portadores majoritdrios € minoritirios em p-GaAs
submetido a campos elétricos intensos. Dopagens de 1.5x10"7, 1.5x10'%, ¢ 1.0x10'® cm™ so consideradas.
As equagBes para a energia ¢ velocidade de arraste dos portadores sfio obtidas a partir da equagio de
Boltzmann na aproximagio de tempos de relaxacio para momentum e energia [1]. Demonstra-se que para
um dado campo elétrico aplicado, a velocidade ¢ a temperatura dos portadores majoritirios é sempre mais
elevada do que aquela dos portadores minoritArios. Ocorre a existéncia de overshoot na velocidade em
funcdo do tipo de portador ¢ da intensidade do campo elétrico aplicado. Para um campo de 5 kV/cm, a
velocidade dos portadores majoritirios (minoritirios) apresenta (nlo apresenta) overshoof, uma
consequéncia dos tipos dominantes de espalhamento dos portadores. Em geral, o overshoot para a velocidade
dos_ portadores majoritirios ¢ sempre maior do que aqueles dos portadores minoritirios. Finalmente, o
mgmgmﬂenm@mncmosporladomminoritén’usémaismnodoqupamosponadoms
majoritirios, embora para as densidades ¢ campos investigados (1-10 k'V/cm) ambos scjam inferiores a 5 ps.

(1] A. M. Alencar, F. A. S. Nobre, A. J. C. Sampaio, and V. N. Freire, Appl. Phys. Lett. §9, 558 (1991).
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OTIMIZACAO DE CELULAS SOLARES DE SILICIO CRISTALINO COM
PROCESSOS SIMPLES

Jorge Urdanivia Espinoza e Francisco das Chagas Marques

Instituto de Fisica 'Gleb Wataghin', Universidade Estadual de Campinas, UNICAMP
P.O. Box. 6165, 13081-970 - Campinas, SP - BRAZIL

Células solares de silicio cristalino tem sido fabricadas com eficiéncias acima de 20%.
Entretanto, sua fabricagio envolve lecnologia avangada, como o uso de virias elapas de fololilogmfia e
componentcs quimicos de grau eleurdnico. Neste trabalho mostramos que é possivel atingir eficiéncias
acima de 15 % utilizando processos siinples e componentes quimicos de grau analilico.

Os principais aspectos do processo sdo: a) difusdo de fosforo convencional para a formagdo dos
emissores (sera disculido a influéncia da resistividade de folha na eficiéncia das células); b) Deposigio de
contatos finos, da ordem de 20 micros de largura, para reduzir a resisténcia série € a cobertura metalica
sobre a superficie fromal das células. A utilizagio dc contados finos é fundamental para sc atingir
eficiéncias superiores a 15%. Par isto utilizamos o método /if2-off. Este método envolve o uso dc apcnas
uma miscars, e pode ser implementado utilizando uma limpada comum de mercurio. Isto elimina o uso
das fotoalinhadoras de mascaras, que sio aparelhos caros ¢ de manipulagfio trabalhosa; ¢) Formagio de
back surface field através de liga do silicio com aluminio; d) Camada antirefletora depositada por spray
quimico, sobre a superficie texturizada da células. A vanlagem deste método sobre a evaporacio
convencional. € que o filme ¢ depositado em uma chapa quente comum, sem necessidade de sistcma de
vicuo. O processo adotado produziu células de cerca de 16% de eficiéncia.

{Apoio: FAPESP, SCTDE (SP), and CNPq)

“TOTAL ENERGY CALCULATIONS OF B-GaN EPITAXIAL LAYERS GROWN ON Si-
AND C- TERMINATED B-SiC SUBSTRATES”

L. K _Teles, 1. M. R Scolfaro, R. linderlein, und 1. R. Leite
Universidade de Sio Paulo, Instituto de Fisica, Caixa Postal 66318, 05389-970 Séo Paulo, SP, Brasil
A. Josiek
Universite Bordeaux, Laboratoire des Composites Thermostructuraux, Domaine Universitaire-3,
33600 Pessac, France
D. Schikora
Universitiat/ GH Paderbom, FB 6 Physik, Warburger Str. 100, 33098 Padeborn, Germany

Palavras-Chave: growth of B-GaN on B-SiC, surface reconstruction, total energy calculations

Recently, cpitaxial layers of cubic ([3-)GaN have been successfully grown on scveral substrates such as GaAs (110). Si
(100), and cubic (B-)SiC(100). Hitherto, it scems that B-SiC is the most suitablc substrate. since the lattice mismalc
with zinc-blende GaN is lower than 4%. In this work, we perform a systernatic theoretical investigation of the epitaxial
layer growth of B-GaN on Si- and C-crminaied P-SiC. We employ a sclf-consistent Light-binding total cnergy
calculation method to study the deposition of a few layers of cubic GaN on SiC(100). taking into account surfacc]
reconstruction, cpitaxial layer atoms rclaxations and interface mixing. We adopted 2x2 supercells in which the total
number of atoms varics from 40 to 52. Cohcsion cnergies, atomic displaccments, dangling bond occupancics. an
surface reconstructions arc calculated for a variety of epilayer systems. These include menolayers of Ga or N, single an:l
doublc bilayers of GaN. on C- and Si- tcrminated substrate surfaces. and 50% interfacc mixing of the first deposited
cpilayer with the first layer of thc substraic. Depending on the system, surface atoms dimerize symmetric or
asymmetrically, leading o 2x1, 2x2 or ¢(2x2) surface reconstructions. At the substraic interface with the first cpitaxial
layer, it is found that N binds stronger than Ga. both to Si and C. Interface mixing is found 10 be encrgetically not
favorablc for both C- and Si- tcrminated subsirates. although flor this latter the obtained small cnergy differences may
supgest the possibility of some mixing.
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CALCULO DE NiVEIS DE ENERGIA EM POCOS QUANTICOS APLICADO AO
ESTUDO DE UNIFORMIDADE DE ESPESSURA DE CAMADAS CRESCIDAS POR
MOCVD

A.M. Machado, M.S.S. Lourql, W. Carvatho Jr, A.C. Lamas
CPqD-TELEBRAS, Campinas - SP.

Palavras-chave: semicondutores I1I-V, pogos quinticos, epitaxia, mocvd.

Empregando-sc teorias bdsicas da Mecfnica Quintica e da Fisica do Estado Sdlido ¢ métodos simples de
caracterizagio como fotoluminescéneia (FL) ¢ difra¢do de raios-X (RX) com duplo cristal, ¢ possivel analisar a
qualidade optica ¢ cristalogrifica do material semicondutor crescido epitaxialmente. Mapeamento por FL em amostras
crescidas sobre substrato de 2 polegadas de didmetro permitem a andlise da uniformidade de composicio ¢ espessura
das ligas. Amostras projetadas especificamente para caracterizagio de heteroestruturas quinticas InP/InGaAsP/InGaAs
emitindo em torro de 1,3 ¢ 1,55um a 300K, foram crescidas por MOCVD sobre substratos de InP,

Medidas de difragfio de RX forneceram a diferenga de pardmetro de rede entre cada liga e o substraio de InP,
permitindo o cdlculo das energias de banda proibida modificadas pelas tens8es provocadas por estes descasamentos.
Andlises por FL forneceram os picos de emissfio de cada liga (Eq) e da emiss3o do pogo (hvgw) formado por estas
ligas. Grificos tedricos de (Eqw - Eg) em fungfio da largura do pogo (L,) foram feitos utilizando o modelo da fungdo
envelope para pogos retangulares ¢ incluindo a modificagiio das bandas de coaduglio e valéncia devido 4 tenslo. A
diferenca (hvqw - Eg ) medida experimentalmente por FL pode ser ajustada ao grifico tedrico (Eqw - Eg) X L, .
fornecendo diretamente L,. Mapeamentos espectrais com medidas a cada Smm foram feitos nos cristais crescidos,
totalizando 63 pontos de medida por amostra. Os resultados mostraram materiais, ligas e heteroestruturas quéinticas de
excelente qualidade. Foram obtidos L, =(90+2,3)A, L,=(42£1,1)A e L,=(4211,3)A para pogos de InGaAs/InP,
InGaAsP/InP ¢ InGaAs/InGaAsP, respectivamente. Para todos os materiais o desvio padrio em L, mostra que a
variac3o de espessura nos pogos quinticos ao longo da superficie de 2™ de difmetro é da ordem de uma monocamada.

(Apoio dd PADCT Novos Materiais-FINEP)

SINTESE DE InP PELO METODO DE SINTESE POR DI.FUS:AO DE SOLUTO
(SSD) UTILIZANDO CADINHOS DE CARBONO-VITREO

Claudio Ronald Miskys, Clovis E. M. de Oliveira,
Mauro M. G. de Carvalho, Mdrcio A. A. Pudenzi
UNICAMP - IFGW - DFA / Laboratério de Pesquisa em Dispositivos

Palavras-chave: sintese de InP, cadinhos, carbono-vitreo

Foi desenvolvido um sistema para siniese de Fosfeto de indio (InP) pelo método de Sintese por Difusdo
de Soluto (Synthesis, Selute Diffusion - SSD). Estc sistcma formece tarugos de InP dec alta pureza com
baixa concentragio de portadores (3x10" a 2x10"* cm™) para serem utilizados em posterior crescimento
monocnstalino pclo método Czochralski com encapsulamento liquido (LEC). Em nosso trabalho a
sintese ¢ usuaknente feita em cadinhos de quartzo, mas como a superficic reage com a solugdo de In-P
frequentemente o cadinho s¢ quebra durante o resfriamento do forno no final do processo. Ocorre ainda a
contaminagfio do cristal pelo Si dado que a impureza doadora dominante em crescimentos por SSD ¢é
identificada como sendo o préprio Si em medidas de fotocondutividade no infravermelho. Qutros autores
sintetisaram InP de alta pureza (Np - N, = 1x10"* cm™) wiilizando cadinhos de Nitreto de Boro Pirolitico
(PBN), cntretanto, scu custo ¢ nwito mais clevado. Carbono-vilreo ¢ um material refratirio com baixa
pressdo de vapor, moldivel em varias formas ¢ tamanhos além dc¢ ser reutilizdvel apos a sintese devido a
nio aderéncia do InP nas paredes do cadinho. Medidas de caracterizagdio elétrica mostraram que a
concentragio de portadores residuais ¢ da ordemn de 5x10'° cm™. Estes resultados sdo comparjveis com os
obtidos utilizando cadinhos de quartzo. A caracterizagdo via SIMS (Secondary lon Mass Spectroscopy)
nos formecc ainda os tragos de Si ¢ C existentes nos cristais crescidos nestes dois materiais. As
caracteristicas descritas indicam o carbono-vilreo como uma inleressante alternativa cm comparagiio com
o quartzo ¢ PBN no crescimento de InP de alta pureza para que posteriormente kininas 6timas para o
desenvolvimento de dispositivos possam scr obtidas.

(FINEP/PADCT?2, CAPES)
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CRESCIMENTO DE MONOCRISTAIS DE FOSFETO DE INDIO (InP)
UTILIZANDO-SE CADINHOS DE QUARTZO, PBN E CARBONO-VITREO

Clovis E. M. de Oliveira, Claudio R. Miskys, Madrcio A. Pudenzi e Mauro M. G. de Carvalho
UNICAMP - Instituto de Fisica "Gleb Wataghin" - Departamento de Fisica Aplicada -
Laboratério de Pesquisa em Dispositivos (LPD)

Palavras-Chave: InP, LEC, cadinhos

Liminas monocristalinas de Fosfeto de indio (InP) sfio de fundamental importincia para a pesquisa em
dispositivos eletrdnicos e oplo-eletrdnicos construidos a partir de crescimentos epitaxiais de ligas terndrias
quaternirias de compostos [1I-V, pois servem de substralos para estas epilaxias. O método mais utilizado
comercialmente para o crescimento d¢ monocristais de InP ¢é o LEC (Liguid Encapsulated Czochralski), com o
qual é possivel o crescimento de tarugos monocristalinos de até 75 mm de didmetro. O material mais ulilizado
para os cadinhos de crescimento ¢ o Quartzo, devido a sua alta pureza e baixo custo. todavia ao final de cada
crescimento o cadinho se quebra, sendo invidvel a sua reutilizagio. Neste trabalho, utilizamos cadinhos de
Quartzo, Nitreto de Boro Pirolitico (PBN) e Carbono-Vitreo para crescer tarugos de InP ndo dopados
intencionatmente, orientados na direco <[00> ¢ com 30mm de diimetro. Os cadinhos de PBN e Carbono-Vitreo
podem ser reaproveitados, 0 que constituiv a motivagio principal deste trabalho. A caracterizacdo das [4minas
monocristalinas foi feita utilizando-se medidas de Efeito Hall a 300K e 77K, de SIMS (Secondary fon Mass
Speciroscopy) e de EPD (Etch Pit Density). A densidade de portadores residuais medida a 300K para tarugos
crescidos em cadinho de Carbono-Vitreo foi de 1,0x10'6cm3, para cadinho de Quartzo foi de 4,1x101%cm™ e
para cadinho de PBN foi de 3.3x10!35cm, 0 que mostra que os trés tipos de cadinho podem ser utilizados em
apresentados neste trabalho, bem como das técnicas de caracterizagdo ¢ de seus resultados, apontando as
vantagens e desvantagens de cada tipo de cadinho utilizado.

(FINEP-PADCT2, CNPq-RHAE)

ESTUDOS DE INTERFACES EM ESTRUTURAS InP/InGaAs, CRESCIDAS POR
MOCYVD, USANDO DIFRACAO DE RAIOS-X DE ALTA RESOLUCAOQO

W. Carvalho Jr, AM. Machado, C.F. Souza, A.C. Lamas, M.S. Loural, F. likawa*
Centro de Pesquisa e Desenvolvimento - TELEBRAS, Campinas-SP
* - Universidade Estadual de Campinas - UNICAMP, Camnpinas-SP

Palavras-Chave: Crescimento, difra¢do de raios-X, interfaces

Estruturas periédicas formadas por camadas de InP/InGaAs, crescidas por MOCVD, foram analisadas por
difratometria de duplo cristal. Usando um modelo cinemdtico de difragio de raios-X, & possivel simular o
espectro de difraglio, e a partir daf, obter as espessums e composicfes das camadas que formam a
heteroestrutura. O cbjetivo deste trabalho € estudar as interfaces nas heteroestruturas, comrelacionando suas
alteragfes com as condigdes de chaveamento (interrup¢o) de gases usadas. Os espectros de difragio de raios-X
mostraram um grande nimero de satélites, modulados por um envelope, que € funglo das espessuras € da tenslio
mecénica das camadas que formam a estrutura. As medidas foram efetuadas usando radiagfio de CiKo,, nas
reflexdes (400) e (200) As amostras eram compostas por 20 perfodos de InP/InGaAs, com espessuras nominais
de 160 ¢ 80 A respectivamente. Ciclos de interrupglio de 2 segundos, em ambiente de Ih, PH, e AsH, foram
efetuados, separadamente em cada interface. Camadas de transigio, com espessuras da ordem de 3 a 4
monocamadas at6micas (9 a 12 A), foram inferidas através de simulagOes. Observou-se que na interface
InP/InGaAs h4d um camada de transicio tensionada de InAsP, enquanto que na interface InGaAs/InP h4 uma
camada lensionada de InGaAsP. InterrupgOes em ambiente de AsH, provocam o aumento na composigio de As
em ambas as interfaces, InterrupgGes em PH, reduzem a concentragho de As, mas degradam a interface
(aumento/distorgo na largura dos satélites). Interrupgio em H, praticamente nfio altera as interfaces. Na
interface InP/InGaAs, a formaglio da camada de InAsP pode ser explicada como sendo a substituiglio de stomos
de P por As, devido  alta press3o de vapor do P no InP e também devido ao alte coeficiente de agregaciio do As.
Na interface InGaAs/InP, a camada de InGaAsP € formada devido ao conhecido Efeito Memdria de As ¢ Ga,
onde residuos desses elementos ficam presos nas mbulagdes € nas paredes do reator, sendo lentamente liberados

€ incorporados na camada que estd sendo crescida.
(Apoio FINFP-PADCT/Ngvos Materiais) ‘
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CARACTERIZACAO DE CAMADA DE InGaAs/InP, CRESCIDAS POR MOCVD,
USANDO DIFRACAO DE RAIOS-X E FOTOLUMINESCENCIA

M.S.S. Loural, W. Carvalho Jr, A. M. Machado, C. F. Souza, A.C. Lamas, F. likawa'
Centro de Pesquisa e Desenvolvimento - TELEBRAS - Camp}nas, SP
* _ Universidade Estadual de Campinas - UNICAMP - Campinas, SP

Palavras-chave:Fotoluminescéncia, Camadas tensionadas, MO_CVD, semicondutores l11-V

O crescimento de camadas de InGaAs de alta qualidade Gptica ¢ estrutural € fundamental para a fabricagdo de
dispositivos de allo desempenho. Neste trabalho foram analisadas camadas de InGaAsﬂnP.. com espessuras da ordem
de 4000A, crescidas por MOCVD. As camadas foram analisadas por difragfio de raios-X de alta resoluglo ¢
fotoluminescéncia (PL). Sob o ponto de visia de estrutura cristalina, os espectros de dlfrm;ao mostraram alta
qualidade do material, indicada pela presenca de franjas de interferéncia ao redor do pico. O descasamenio do
pardmetro de rede variou entre +1 x 10° ¢ -3.5 x 10>, Medidas de PL em funglo da temperatura, entre 2 ¢ 90K
mostraram a presenga de um pico muito estreito (1,5meV), a 2K. Com a variaglio de temperatura, um segunflo pico
de energia mais alta comegou a surgir, de forma que, em tormo da temperatura de nitrogénio liquide os dois eram
competitivos. A lemperaturas altas, perto da ambienie, esses picos ji estio convolufdos. Nesie u_abalho mostramos
que o pico duplo a 77K € devido A deformagfio da rede do InGaAs provocada pela tens3o mecinica p.rovle.meme do
descasamento do parimetro de rede da camada em relago ao do substrato. Como € bastante conhecido’, a tensdo
provoca o levaniamento da degenerescéncia das bandas de buracos leves ¢ pesados.em k=0. No caso das amostras
estudadas a observagfio das duas transigdes dpticas a 77K foi possivel devido 2 sua alta qualidade em uniformidade ¢
pureza, o que permitiu a sua separagdo. No caso de baixa temperatura (2K) nflo € possivel obsel:var a err!issao dupla
por que o nivel mais allo ndo estd excitado, enquanto que A lemperatura ambiente a energia térmica é muito grande ¢
niio permite a resolugfio das duas ransigGes.

1. F. H. Pollak and M. Cardona, Phys. Rev., 172, 816(1968).
(Apoio FINEP - PADCT/Novos Materiais)

INVESTIGACAO DA ABSORCAO OTICA DOS SEMICONDUTORES Pbl2 E Hgl2

A. Alves, I. Pepe, A. V. B. da Silva, N. B. Oliveira, N. Veissid*, C. Y. An* e A. Ferreira da Silva*
Instituto de Fisica - UFBa
* INPE - LAS

Palavras chave : Pbly, Hglo, absorgio dtica

lodeto de chumbo (Pbly) e iodeto de mercirio (Hgly) sio semiicondutorcs com "gaps”™ de encrgia (>2¢V) de grande
polencialidade para a fabricagio de detelores de raios-X e gama , que operam na temperatura ambicnte . A baixa
correnie de fuga desics materiais favorece que o dispositivo seja mais eficiente do que os outros scmicondulores . Estes
malcriais sio de grandc inleresse para ,p. ex., sistemas em satélites, em fungfo das suas clevadas resisténcias a danos
de irradiagdo .Eles sio crescidos pelo processo de sublimagfo. As atengdes estdo atualmente mais voliadas para o Pbl,,
por acrescentar uma melhor estabilidade a pressfo de vapor como também ndo sofre transigio de fasc , em ftorno de
130 graus Ceclsius, comnparadas com o Hgly. Nesie trabalho investigamos a absorglo 6lica na regifio do gap
fundamental, pela técnica de especiroscopia foloacistica, num espectrdmetro tolalmenic descuvolvido para tal fim.
Dceterminamos o "gap® de energia, Eg, dos dois tnaferiais por duas téenicas, que chamamos de i ) variagiio da absorgilo
com hv, ii ) transi¢o dircla . Por excriplo Pbly i) < Eg > = 2,359 +/- 0,021 ¢V, ii ) < Eg > = 2,301 +/- 0,022 cV
cnquanto para o Hgly @ i) <Eg > = 2,118 +/- 0,018 ¢V, ii) < Eg > = 2,058 +/- 0,018 cV. Esics iillimos valores sio
pertos de alguns resullados encontrados na literalura. Para o Pbly, falta uma maior investigagfio nas suas propricdadcs
dticas.

l. A. Ferreira da Silva, N. Veissid, C. Y. An, J. Caclano d¢ Souza, A.V. Balista da Silva, P. C. Farias and

M. T. F. da Cruz, J. Appl. Phys. 78, 5822 (1995) ¢ referéncias ciladas.
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ANALISE ESTRUTURAL DA FASE y NAS LIGAS CusZnys, Ag<Zns, CusCdy, AgsCdg E
CugAl;s FABRICADAS POR MECHANICAL ALLOYING

Daniela Menegon Trichés ¢ Jodo Cardoso de Lima
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Santa Catarina

Palavras-Chave: mechanical alloying, semicondutores, corrosao

Ligas ricas em zinco ¢ cidmio possuem grande importincia 1ccnologica, s¢ja em revestimentos contra corrosdo no
caso do Zn, scja em dispositivos dpticos-cletronicos no caso do Cd. As ligas CusZng, AgsZng, CusCdg, AgsCds c
CugrAlay investigadas por nos, aprescntam, para estas composigdes, estrutura isotipica com a fase y do latdo. A
preparagdo destas ligas por técnicas convencionais aprescnta dificuldades devide ds grandes difcrengas entre os
pontos de fusio dos clementos participantes, principainiente nas ligas ricas em Zn (ponto de fusio 3420°C). Em
trabalhos anteriorcs, mostramos que csta dificuldade ¢ superada usando a técnica Mechanical Alloving (MA).
Entretanto, surgem diversas dificuldades na andlise estrutural de ligas produzidas por MA: i) o tamanho médio dos
cristalitos é da ordem de nanometros, dificultando a interpretagdo dos padrdes de raios-x miedidos; ii) as ligas obtidas
possuem defeilos estruturais ¢ tensdes na rede cristaling, © que torma necessdrio um tratamento térmico para promover
uma relaxagdo estrutural {remogio de defeitos ¢ 1ensdes). Os etementos Cu, Zn, Ag, Cd e Al, na forma de pd com alto
grau de purcza, foram misturados nas composigdes nominais jd mencionadas. Juntamente com a mistura, foram
colocadas esferas de ago ¢ o conjunto foi sclado em um cilindro de ago sob uma aimosfera incric de argonio. Um
moinho vibratorio (Spex 8000) foi entdo usado para realizar a moagem mecinica. As Iécnicas experimentais usadas
. para caracterizar as ligas obtidas foram Difracdo de Raios-x ¢ Calorimetria Diferencial de Varredura. Os valores dos
parametros de rede para fase y foram refinados através de um procedimento bascado em um ajuste ndo linear, usando
os valores das posi¢des angularcs medidos nos difractogramas. Também os padrdes de raios-x foram simulados
usando o método de Rictveld ¢ os valores dos parimetros de rede calculados . Comparagdes dos nossos resultados com
aqueles cncontrados na literatura mostram uma excelente concordincia,

(CNPQ/CAPES)

IMAGEM DE FOTOLUMINESCENCIA
Adamo F. G. do Monte e Junio M.R. Cruz

Departamento de Fisica - Universidade de Brasilia
70910 - 900 Brasilia - DF

Palavras-Chave: fotoluminescéncia, imagem, semicondutores

Apresentamos neste trabalho a técnica de Imagem de Fotoluminescéncia aplicada 4 determinag2o do comprimento de
difusio em semicondutores. O objetivo desta técnica experimental é obter a largura cspacial da regifio do
semicondutor que luminesce quando excitado por um feixe de laser fortemente focalizado. Para tal é necessirio
ampliar suficientemente a drea da regido luminescente 2 fim de medir com precisio a largura da imagem projetada
em um anteparo. Apds a imagem ser projetada, um detector move-se direcionalmente por loda a sua extensio,
medindo a intensidade de luz em cada ponto. Um gréfico da intensidade de luz 20 longo de uma reta que passa pelo
centro da imagem pode ser interpretado para mostrar como varia o perfil de densidade de portadores fotoexcitados
sobre a superficic da amostra. A vantagem principal deste método em relagdo a outros (SPV- Surface Photovoltage ,
SSPV - Steady State Phoiocarrier Voltage) reside no fato de se eliminar comatos elétricos com a amostra. Os
resultados que obtivemos em camadas de InGaAs mostram um comprimento de difus3o da ordem de 300um para este
material, consistentes com os dados obtidos por Zemel ¢ Gallant {1] em dispositivos. Esta técnica pode ser utilizada
para se estudar processos de transferéncia de energia ou difusdo por fdtons em sistemas cristalinos ou amorfos
dopados com centros luminescentes. A téenica permite também, com o auxilio dc um sistema de frequency-up-
conversion, realizar medidas resolvidas no tempo, em escalas de pico ou femtosegundo, do didmetro da regido que
luminesce.

[1] - Gatlant M. and Zemel A. - J. Appl. Phys. 78(2), 1094 (1995).
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CATHODOLUMINESCENCE AND ELECTRON BEAM INDUCED
CURRENT IMAGING OF 980 NM PUMP LASERS.

Ricardo Benetton Martins
Departamento de Rede Externa
CPQD-TELEBRAS -SP

keywords: semiconductor quantum-well lasers, electron-beam characterization techniques,
defects imaging.

Optical amplification using Erbium Doped Fiber Amplifiers (EDFAs) have been shown an
impressive improvement to the capacity and potential application of optical systems. The signal
amplification is achieved by pumping the Erbium doped fiber either by 1480 nanometers (nm) emitting
InGaAsP/InP based semiconductor lasers as well as by the 980 nm GaAlAs/GaAs/InGaAs strained lasers.
The performance of an EDFA strongly depends on the reliability of the high power pumping laser. In spite
of the GaAlAs/GaAs/InGaAs strained layers being a relatively new concept for laser devices, their reliability
have been improved very fasl in recent years. On the other hand, when these devices degrade, failure
analysis is very difficult to be performed due to laser structure complexity, and the identification of the
defects that give origin to the degradation is very difficult.

In this work we compared Cathodoluminescence and Electron Beam Induced Current techniques as
failure diagnostic tools applied to 980nm high power emitting lasers. It is shown that a combination of both
techniques can contribute to a much better understanding of their signal formation in these devices.
Investigating the influence of the device layers’ structure on the Electron Beam Induced Current and filtered
Cathodoluminescence images, the possibilities of each technique for practical applications to 980nm lasers
failure analysis are discussed and compared. It will be shown that, due to the presence of a graded gap
region close to the single quantum well (SQW), the filtered CL is a more suitable SEM technique to observe
defects presents in the active layer compared to the EBIC technique, which can be used as a complementary
diagnostic tool.

Difraciio Miiltipla de Raios-X na Caracterizacdo de Semicondutores Submetidos A
Implantaciio I6nica

Marcelo Assaoka Hayashi, Sérgio Luiz Morelhdo, Lisandro Pavie Cardoso
Instituto de Fisica Gleb Wataghin/UNICAMP, Campinas, SP
José Marcos Sasaki e Luiz Carlos Kretly
CCS(LED)-DEMIC, Faculdade de Engenharia Elétrica/UNICAMP, Campinas, SP

Palavras-Chave: difracgo multipla de raios X, implantagdo idnica, semicondutores

O potencial da difragio multipla de raios-X (DM) na caracterizacio de amostras semicondutoras é
cstendido neste trabatho, com o estudo de amostras de GaAs submetidas 4 implantagio de fons de Se™.
Basicamente, o fendtaeno da difragio miltipta ocorre quando, para um Gnico feixe de raios-X incidente, obtém-se
duas ou mais familias de plancs difratando simultaneamente em um monocristal. As novas técnicas baseadas na
DM mostram a possibilidade de obtenglio de informagdo tridimensional sobre a rede analisada, ¢ uma grande
sensibilidade na detecglio de deformagdes nesta rede, que acarretam mudancas de simetria, através de varreduras
Renninger. Contribuigtes da regifio implantada ¢ da matriz de GaAs, aparecan numa mesma varredura Renninger,
usando a reflexfio priméria 002 do GaAs matriz , permitindo a andlise simultinea de ambas as redes. Utilizando-s¢
o programa baseado na tegria da difra¢3o miiltipla de raios-X para cristais mosaicos, desenvolvido em nosso Grupo
(Morelhio & Cardoso, J. Appl. Phys. (1993), 73(9),4218), que permite o ajustc da posiglio ¢ perfil dos picos
secundarios em uma varredura Renninger, obtivemos os parimetros de rede nas diregdes paralela e papendicular a
superficic. Além disso, o programa determina as larguras mosaico (perfei¢do cristalina) para a camada implantada
€ matriz, no plano da superficie ¢ da interface camada implantada/matriz. Das anélises, observamos que a rede da
matriz permanece inaltcrada, enquanto que a regilo implantada sofre deformagfio tetragonal, aumentando o
parimetro de rede perpendicular 4 interface. Os resultados obtidos por esse novo méodo concordam muito bem
(dentro do erro experimental) com os obtidos através de varreduras @ (rocking-curves), medidas em reflexdes
assiméricas 115 ¢ 224, realizadas em um sistema de duplo cristal.

(CNPg)
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MUDANCAS FOTOINDUZIDAS NA TRANSMISSAO DA LIGA AlGaAs PROXIMO A
TRANSICAO GAP DIRETO-GAP INDIRETO

L. H.F. Andrade, P.A.M.Rodrigues, C.H. Brito Cruz
Departamento de Eletronica Quéntica, Instituto de Fisica, UNICAMP
Palavras Chave: transmissdo diferencial, AlGaAs, espalhamento intervales

As mudancas fotoinduzidas na transmissdo (AT/T) para energias proximas do gap direto em semicondutores
altamente fotoexcitados sdo o resultado de uma complexa superposicdo de renormalizagdo do band gap (BGR),
enchimento dos estados e blindagem da interagdio Coulombiana dos pares elétron-buraco. Neste trabalko estudamos
AT/T em amostras de Al,Ga ,.,As com concentragdes de Al proximo ao crossover F-X. Usamos a técnica de
excitag3o € prova para medirmos AT/T em fungo do tempo de atraso entre os pulsos de bombeio e de prova, O pulso
de bombeio é centrado ¢m 614 nm (2.02 eV) e tem ~150 [s de duragio enquanto 0 pulso de prova ¢ um “continuo™
(580-650 nm) de 30 fs. Quando provamos uma amostra com x=0.44 (Eﬂ'=l.97 eV, ng=l,99 cV) em 2.0 eV
observamos um bleaching inicial que decai para um valor constanmic em ~500 fs. Este bleaching é causado
principalmente por enchimento de estados e sew decaimento é causado pelo espalhamento de ¢létrons para os vales
laterais. O bleaching residual ¢ devido aos portadores termalizados que permanecem no vale I'. Provando em 1.94 eV
observamos uma oscilagdo entre absorg3o induzida e bleaching. HA uma absor¢do induzida inicial devido ao BGR
causado pelos portadares fotoinjetados em F. A seguir hd um bleaching que decai em ~200 fs e para atrasos de ~600
fs hd novamente absorgdo induzida. A partir dai o bleaching se recupera e permanece constante por, pelo menos, 3 ps.
Para uma amostra com x=0.48 (Esr=2.02 eV, ng=l.99 cV) ¢ provando em 2.07 eV observamos um bleaching que
decai completamente em ~600 fs. Provando em 2 ¢V observamos uma absorgio induzida inicial seguida de
bleaching. Estc desaparece em -300 fs dando lugar 2 uma nova absorgio induzida que depende fortemente da
poténcia de bombeio. A analise quantitativa destas medidas pode ajudar na compreensio da dinfimica de poriadores
neste semicondutor de muitos vales.

(CNPq, FAPESP, Telebris)

ESTUDO DA ESTRUTURA ELETRONICA DO COMPOSTO CaMnOy
USANDO A TECNICA DE ABSORCAO DE RATIOS-X MOLES

M. Abbate e D. Zanchet
Laboratorio Nacional de Luz Sincrotron, CNPq

G. Zampieri, J. Briatico, M.T. Causa, M. Tovar e A. Caneiro
Centro Atomico Bariloche, CNEA

Palavras-Chave: Estrutura eletronica, 6xidos de metais de transigio,
absor¢io de raios-X moles.

Estudo-sc a estrutura eletrbnica do éxido CaMnO; (2.66 < x < 3.00) usando a
técnica de absor¢do de raios-X moles. O proposito desie estudo € delerminar a
localizagde dos buracos eletrébnicos em CaMnOy induzidos pelo conteddo varidvel de
oxigénio. As experiéncias foram rcalizadas utilizando a estagio experimental do
monocromador de grade plana do CAMD. O espectro do nivel Mn2p mostra que o
composto de releréncia CaMnOj; ¢¢ tem uma configuragdo eletrdnica de tipo 3d%. Os
espectros das amostras com maior conteudo de oxigénio mostram que o nimero de
eléirons Mn 3d diminui. Porem, os espectros do nivel O Is mosiram que também
tem buracos elctrénicos na banda O 2p. Pelo 1anto, a configuragdo ecletrbnica no
6xido CaMnO; ¢ uma mistura de 3d3 ¢ 3d9L, onde L denola um buraco cletrénico na
banda do ligando. Este tipo de comportamento ¢ similar ac observado nos composios
da familia La;.xSrxMnQO3, onde a mudanga na configuragio eletrénica deve-se 2
substiluigdo de La pclo Sr.
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PROPRIEDADES OTICAS DE HETEROESTRUTURAS SEMICONDUTORAS DE
InGaAs/GaAs CRESCIDAS NAS DIRECOES [100] E (311]

H. A. Guerreiro, V. A. China,
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Sao Carlos

F. E. G. Guimardes, D. Lubyshev, P. Basmaji.
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de Sdo Paulo

Palavras- Chave: InGaAs/GaAs, pogos quanticos, dire¢do de crecimento

Uma das principais razdes das presentes limitagoes de dispositivos a base de heteroestruturas semiconduioras
reside na propria natureza dos malenais que as constituem. Uma possivel solugdo para esse problema € a utilizagio de
novos maleriais, ou ainda o uso dos mesmos, mas crescidos em diferentes diregSes cristalogréficas.

Nesse trabatho, utilizamos a cnica de fotoluminescéncia (PL), para investigar as propriedades 6ticas de
pogos quinticos simples e multiplos de In,Ga,.,As/GaAs (x=0.2) crescidos simultaneamente nas diregdes [100],
[311]A e [311]B. Essas amostras foram crescidas por epitaxia por feixe molecular (MBE) no Instituto de Ffsica de
Sao Carlos-Universidade de Sio Paulo, IFSC-USP.

Tanto para pogos simples como para pogos multiplos, as amostras crescidas na diregio [311]A, apresentam
melhores propriedades dlicas do que as crescidas nas dire¢des [100] e [311]B. Isso se caracteriza por picos de
luminescéncia mais bem definidos e com largura A meia altura cerca de duas vezes menores nas amostras [311)A. Para
as amostras [311)B com largura de pogo superior 2 SOA o espectro de PL apresenta dois picos, o que € uma indicagiio
de que a espessura critica para a relaxagdo do strain foi atingida.

Comparando-se a posigao em energia dos picos de PL das amostras [100] com as energias obtidas
teoricamente, pode-se concluir que essas amostras apresentam uma alta taxa de segregagdo de In. Para amostras de
pogos estreitos (L,<40A) a segregagio pode atingir 95% enquanto que para pogos mais largos, a segregagio ¢ da
ordem de B5%. Assim, apesar da excelente qualidade dlica dessas amostras, a segregagao ainda € muito importante.

(CAPS)
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FATOR DE FORMA E FUNCAO DE INTERFERENCIA EM SOLUCOES
CONCENTRADAS DE SLS, PROXIMO A TRANSICAO ISOTROPICA - HEXAGONAL
Rosangela Itri, Cildine Verénica Teixeira e Lia Queiroz do Amaral
Departamento de Fisica Aplicada, Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo

alavras-chave: micelas, lauril sulfato de sodio, espalhamento de raios-X

lugBes micelares concentradas de lauril sulfato de sédio (SLS)/4gua/decanol vém sendo estudadas através da
écnica de espalhamento d¢ raios-X a baixos 4ngulos onde uma estreita faixa de uma fase hexagona! (He) foi
rvada entre as fases isolrdpica ¢ nemilica, definindo a seqiiéncia de transi¢des: isotrépica (I)-Ha-nematica
drica (N¢) - nematica discotica (Nd). As fases foram caracierizadas através do método fotografico de Laue,
nquanto a andlise das curvas de espalhamento foi feita através da modelagem do produto do fator de forma micelar
la funcio de interferéncia as mesmas. Modelou-se um falor de forma cilindrico com a finalidade de
mplementar andlise feita previamente com a modelagem de um fator de forma clipsoidal. O fato de termos obtido
qualidade melhor no ajuste de cilindros com o aumento da concentragiio nas fases bindrias, bem como uma
o | : ¥3 entre as posigdes do primeiro ¢ do segundo picos (cvidenciando um empacotamento hexagonal local),
nquanto que nas fases terndrias obtivemos melhor qualidade no ajuste de cilindros ¢ uma razio | ;2 entre as
igbes dos dois picos quando a concentragdo de decanol aumenta evidenciam o fato de que o decanol afeta o modo
mo a transigio [-Ho ocorre, o que € observado ja nas fases isotrépicas, pouco antes da transi¢io. Enquanto no
istema bindrio hi um empacotamento das micelas em uma ordem hexagonal local ¢ a fase Ho apresenta um
comportamento tipico de abjetos duros finitos, no sistema ternario esse empacotamento encontra-se relaxado através
e um crescimento micelar ¢ a fase Ha lem um comportamento tipico de objetos flexiveis infinitos.

ESTUDIO DE LA DISPERSION DE LA RELAJACION POR MEDIO DE LA RMN
CON CICLAJE RAPIDO DELCAMPO MAGNETICO EN SISTEMAS
MOLECULARES COMPLEJOS

A. Hidalgo, E. Anoardo y D. Pusiol
Facultad de Matematica Astronomia y Fisica (Fa.M.A F)-Universidad Nacional de Cordoba-
Republica Argentina

Palavra-Chave: relajacion-ciclaje-magnético

Se realizaron estudios de RMN con ciclaje ripido del campo magnético en las fases nemdtica y sméctica C* del 4-
4’-Bis-Heptyloxy-azoxy-benceno, Se¢ intenta dilucidar si ¢l ordenamiento molecular es afectado por los campos
magnéticos (el cual define la relajacidn espin-red y el espectro de la RMN). Los experimentos se llevaron a cabo en
un expectrdmetro de RMN con ciclaje ripido del campo magnético, basicamente este consistc en dos partes
fundamentales: un sistema para pulsar la corriente y mantenerla estable en el ¢lectroimdn y un equipamiento de RF
convencional. Los resultados experimentales indican que la dispersion de los tiempos de relajacion espin-red se ve
afectada por la presencia de campos magnéticos durante el periodo de espera (solo a frecuencias bajas). Los
estudios de la forma de linea no muestran efectos considerables en la fase sméctica, mientras que en la fase
nemitica si. Las concluciones finales, ¢n base a [os datos experimentales son gue el ordenamiento de largo alcance
no se ve efectado en la fase sméctica, solo se afecta el orden de corto alcance. En la fase nemética se afecta el orden
de largo alcance.
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DETERMINACKO DO ESPACAMENTO DE MOSTRADORES DE CRISTAL LiQUIDO
POR INTERFEROMETRIA
Marcelo Vantini dos Santos*, Marcos H. M. O. Hamanaka®*, Patrick Verdonck’,
Miriam Takayasu, Marcos A. Schreiner, Luiz A. C. Almeida, Alaide Pellegrini Mammana
Laboratorio de Mostradores de Cristal Liquido/Instituto de Microeletronica
Centro Tecnologico para Informatica

Palavras-Chave: interferometria, medidas de espacamento, mostradores de cristal liquido

O espagcamento de um mostrador de cristal liquido ¢ um parimetro importanic em sua operagdo eletro-Optica,
influindo em sua transmitdncia, tensfo de acionamento ¢ tempo de resposta. Neste trabalho esmdamos a técnica de
interferometria para a medida do espagamento de cétulas planas de TN-L.CDs, comparando-a com a de capacitincia
¢ discutindo sua aplicabilidade na fabricagio de LCDs no IM/CTI. Determinando-se as distincias entre miximos
(ou minimos) das franjas produzidas por um laser de He-Ne (632, Snm) incidente a 45 graus, foram medidas cétulas
de até 15cm x 15¢cm de 4rea, em vidro de Imm com SnO; (1000 A), espagadas com bastonetes de quartzo de 7,5
pm de didmetro e seladas nas bordas com epéxi monocomponente. O histograma de 42 medidas efetuadas num
mesmo ponto de uma célula tem por valor médio 10.1pm e desvio médio quadritico +0.3um. A uniformidade do
espacamento foi avaliada pela medida em 9 pontos ao longo de uma céhula, sendo o valor médio (9,640,6)pm. Por
sua vez, a repetibilidade foi avaliada num lote de 5 cflulas obtendo-se o valor médio de (9,940,8)pm. O método
vem sendo aplicado na determinagdo do espagamento de células até 30um, o desvio médio quadritico mantendo-se
Mﬁma?%Oesmmcmo,oﬁbwlameﬁﬁ&mmdﬂnda&dspodﬁmvamSan&mk
0.18, 1.1 e 30.25 cm’, com um capacimetro HP 4274A, operando a 1000 Hz, tem como valor médio (10.540.9)um.
Apsa:datécmadcmpamlﬂnmasercompamvelquamoamsso a interferometria alia 3 simplicidade a
vantagem de ndo exigir dispositivos de teste, razlo por que vem sendo amplamente empregada na caracterizagdo
das células fabricadas na linha piloto do LMI/IM/CTI. Esta técnica € aplicivel também na caracterizaciio dos
mostradores finais, preenchidos com cristal liquido, devendo-se neste caso considerar a orientaglio molecular,
funcio da tensilo aplicada.

*Bolsista de IC/CNPg
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TECNICAS ESTATISTICAS PARA IDENTIFICAR DIFERENTES ARMAZENAMENTOS
DE AGUA SUBTERRANEA USANDO ISOTOPOS E CONDUTIVIDADE ELETRICA

Carla M. Salgado Vidal Silva, Marhicia Freitas Santiago, Franquiberto dos Santos Pessoa,
Josué Mendes Filho, Horst Frischkorn, Julio César B. Leite
Universidade Federal do Ceara

Palavras-Chave: analise discriminante, anilise de correspondéncia, isotopos

O objetivo desse trabatho ¢ o uso das técnicas estatisticas, andlise discriminante e andlise de correspondéncia, para
estudar a separagio de grupes de sistemas aquiferos. Essa separagdo foi feita anteriormente utilizando dados
isotépicos, condutividade elétrica e geologia. Estas técnicas estatisticas permitem classificar grupos e os principais
fatores responsaveis por essa classificagio. Embora uma das principais vantagens do método seja analisar um grande
nimero de varidveis e observagdes simultineas, os dados de entrada do nosso problema referentes a cada pogo
(observagdes), foram apenas as trés varidveis, condutividade elétrica, idade com radiocarbono e oxigénio-18. Neste
trabalho estas técnicas foram aplicadas para investigar o comportamento da agua armazenada em diferentes zonas
aquiferas na bacia sedimentar do Cariri no sul do Ceara. Esta regidio consiste de um vasto planalto, a Chapada do
Araripe, com altitude média de 750 m, tendo no sopé o Vale do Cariri. As Formagbes que compdem a Chapada e o
Vale sdo distintas sob os aspectos de morfologia, granulometria, permeabilidade e porosidade e sdo sequéncias de
estruturas aquiferas, semiconfinantes e aquitardes. Os resultados desta analise concordam plenamente com o modelo
fenomenoldgico descrito com base nos mesmos dados para explicar a origem e a dindmica de circulagdo das iguas
infiltradas nesta regido. Neste modelo as dguas no Vale sio misturas de dguas oriundas de percolagiio na Chapada
através do aguitarde Santana e de infiltragio direta na zona de afloramento das Formagdes no Vale e identificamos a
existéncia de quatro grupos distintos das 4guas armazenadas nas trés Formagdes aquiferas no Vale. Com estas técnicas
foi possivel (1) confirmar que os quatro diferentes grupos identificados pelas técnicas isotdpicas e medidas de
condutividade elétrica sdo realmente grupos distintos com uma concordincia de mais de 80 %, usando a analise
discriminante e (2) identificar os graus de mistura dos diferentes grupos, usando a andlise de correspondéncia.

(FUNCAP)
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ESTUDO DE CRISTAIS LIQUIDOS NEMATICOS DISPERSOS EM POLIMERO
Miriam Takayasu, Alaide Pellegrini Mammana, Marcos A. Schreiner, Luiz A. C. Almeida e
Leandro Ribeiro*

Laboratério de Mostradores de Cristal Liquido/Instituto de Microeletronica
Centro Tecnolégico para Informatica

Palavras-Chave: cristal liquido, cristal liquido disperso em polimero, transmitéincia 6ptica

Cristais liquidos dispersos em resina acrilica fotopolimerizada foram estudados quanto a sua transmitdncia 6ptica,
empregando-se células de vidro de Imm, recobertas com um filme fino transparente ¢ condutor de SnQ: para
aplicacio do campo elétrico. Foram ensaiados os cristais Hquidos E7 ¢ K15 da BDH, em diversas concentragles no
polimero, determinando-se, em fungfio da tenslo aplicada, a intensidade transmitida de wm laser de He-Ne em
incidéncia normal A amostra, amostrando-0 em 200 Hz para supressfo da luz de fundo e detectando-se o sinal com
um sensor de silicio PIN ¢ um amplificador “lock-in" Stanford Research SR510. Para amostras de E7 na
concentraglio de 50%, na espessura de cerca de 50 um, a curva de transmitincia é pouco inclinada, sua transiglo
iniciando-se em cerca de 40V ¢ seu miximo ndo sendo atingido até 150V. Aumentando-se a concentragio de E7
para 75% nflo se conseguiu obter filmes continuos. Por sua vez, para o cristal liquido K15 na concentragio de 50%
ndo se observou separagiio de fase, observada no entanto para a concentragio para 80%. Neste caso, amostras com
cerca de 10 um de espessura, apresentaram tensio de limiar e de saturacfo respectivamente de 5 ¢ 20 V, enquanto
que para a concentragio de 86% esses valores diminuiram para 2 ¢ 7 V. Maiores concentragBes de cristal liquido
K15 nffo puderam ser ensaiadas por nfo formarem filmes continuos. Sfo ainda apresentadas as curvas de
transmitfincia em funclio da tensdo para trés comprimentos de onda (480, 530, ¢ 633nm), obtidos com um
monocromador Unicrom da Funbec ¢ também micrografias das estruturas de fase nas diversas concentragdes
estudadas.

*Bolsista de IC/CNPq

MODELO DE SPINS PARA O ESTUDO DE FASES NEMATICAS DE UM
CRISTAL LIQUIDO MICELAR: EFEITO DA POLIDISPERSIVIDADE

Eduardo Fontes Henriques e Vera Bohomoletz Henrigues
IFUSP

Palavras-Chave: cristais liquidos,fases biaxiais, teoria de Maier e Saupe.

Estudamos, em contimia¢do a um trabalho anterior (XVII ENFMC, Livro de resumos, pgl25), o diagrama de fases, em
campo médio, de um modelo de spin | represemando uma soluglo de micelas uniaxiais interagindo por um potencial
de Maier e Saupe com diregdes discretizadas ¢ sobre uma rede. Os objetos (micelas), embora sempre uniaxiais, s3o con-
siderados, na solugfo, como tendo tamanhos varigveis ¢ esse efeito (polidispersividade) ¢ encarado como determiname
de uma desordem em sitio governada por uma distribui¢do de constantes de acoplamento independente da temperatu-
ra. Fases biaxiais estiveis s3o obtidas no modelo em duas versfics para a distribuicdo de constantes de acoplameato: a
de uma distribui¢io delta bimodal (representando dois tamanhos de objetos) e a de uma distribuigio gaussiana de
tamanhos {representando a presenca, na solugo, de micelas de todos os tamanhos possfveis em torno de um central}.O
diagrama de fases completo prevé a presenga, nos dois casos acima descritos, de duas fases uniaxiais. Essas fases uni-
axiais representam ordenamernto nemitico com predomindncia ou de objetos na forma de cilindros alongados ou de
objetos na forma de discos e estio separadas, para baixas temperaturas, por uma fase biaxial. Nesta fase biaxial temos
a presenga dos dois tipos de objetos no caso da distribui¢3o bimodal ¢ uma pequena predominincia de algum tipo (disco
ou cilindro ) no caso da distribuicfio gaussiana. Nestes dois casos, a fase biaxial esti separada das uniaxiais por linhas
criticas, sendo que o diagrama completo inclui linhas de coexisténcia enire as fases nemdticas ¢ a isotrdpica ¢ um ponto
de Landau, onde terminam as linhas de coexistencia e as linhas criticas.
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TRANSICOES DE FASES INDUZIDAS POR POLIMEROS EM
CRISTAIS LIiQUIDOS LIOTROPICOS

Leila Thomazelli Thieghi, Suhaila Maluf Shibli e Ant6nio Martins Figueiredo Neto
Grupo de Othca de Cristais Liquidos do Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo

Palavras-Chave: transi¢iio de fase, cristal liquido, polimero

Um aspecto interessante da transicio nematica uniaxial-biaxial em liotrépicos nio estudado é o seu
comportamento critico, adicionando-se um polimero na sua composi¢io. A determinag3o deste
comportamento ¢ feita investigando-se os expoentes criticos da transi¢gdo. Estes expoentes s30 um conjunto
de indices que descrevem o comportamento critico de vanas quantidades perto do ponto critico, e sdo
obtidos através de medidas de birrefringéncia éptica. A técnica experimental utilizada ¢ a de microscopia
éptica de luz polarizada. Este trabatho ¢ a continuagio de um estudo da adigdo do polimero poli-etileno-
glicol (PEG) em nematicos liotrdpicos. Neste projeto, adicionamos quantidades crescentes dos polimeros
alcool poli-vinilico (PVA) e 6xido de poli-etileno (PEO) a um cristal liquido liotrépico na fase nemdtica-
calamitica ¢ observamos a evolugdo da seqiiéncia de fases em fun¢io da temperatura. Analisamos a
topologia do diagrama de fases em fungdo da concentragdo molar de PVA e PEQ e comparamos os
resultados com os j4 estabelecidos para a dopagem com PEG. Iniciamos realizando uma procura da relagio
enfre a composigdo relativa dos constituintes do cristal liquido (laurato de potassio, 1-decanol e agua) e o
valor do expoente critico. Desta avaliagio, determinamos que mantendo-se a concentrag¢do do decanol fixa
temos, para o expoente critico, valores de 0,5 para pequena concentragio de 4gua e valeres de 0,38 para
concentragdes maiores. Ao longo deste trabatho, concluimos que os polimeros induzem transigdes de fases
em cristais liquidos liotrépicos ¢ também alteram os modelos estatisticos que regem estas transigdes,
dependendo da concentragdo inicial do cristal liquido, da estrutura molecular e da concentragio do
polimero na amostra cristalina.

(CNPq)

TURBULENCE SPLIT OF POLYMER IN A FLUID FLOW

Dias C. L., Oliveira F.A. and Longa L.
Centro Intemacional de Fisica da Matéria Condensada - UnB

Keywords: polymer split, turbulence, fluid flow

The degradation of polymer in a turbulent fluid flow has intensivily been investigated since last decade (1]
The addition of long molecules to liguid flow has several practical applications. However, limits are set on the
usefulness and range of applications of polymers addilives because the longest polymers chains are more
effective, but are also most likely to break during the flow. The mechanism of breaking is quite peculiar and
results are quite different from those where the center of mass of a chain is at the lab frame, while its
monomers are free to move [2] . We present here the results of computer simulations. the main resulys are
:first, in the turbulence regime the chains break mainly at the middle point. This is an unusual result compared
to the equal breaking probability in the absence of flux[2]; second, the avarage breaking time is nol inversily
proportional to the chain lenght but rather exhibit a most fast decay, which in some cases is a power law.
Finally, we compare those results with experiments. Next we will ity to generalize the present theory for
simple chains[2] to explain the results.

References

[1] A. F. Horn and E. W. Merril , Nature 312 140 (1984). J.A. Odel and A. Keller, Nature 312 98 (1984) - J.
Polymer (communication) 24, 7 {1983).

[2] F. A. Oliveira to be published.
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EVIDENCE FOR MULTIPOLAR CHARGE DISTRIBUTION
IN FALLING WATER DROPS

José A. Fornés
Instituto de Matemdltica e Fisica, UFG, Caiza Postal 131, 74001-970, Goidnia, GO, Brazil,

Joaquim Procopio
Institute de Ciéncias Biomédicas, USP, Caiza Postal 66208, 05508-970, Sdo Paulo, SP, Brazil.

José Carlos Sartorelli
Instituto de Fisica, USP, Caizra Postal 20516, 01498-970, Sdo Paulo, SP, Brazil.

A method for producing water drops with very small net charge (few {C) was employed in conjunc-
tion with a sensing device, in order to identify the electric signals produced by falling water drops.
" The sensing device consists of a wire loop hooked to a patch-clamp amplifier set into voltage-clamp
mode. Water drops with very small net charge, produce a negligible signal at the sensing device
but when falling through a horizontal charged capacitor they produce well defined and reproducible
signals which are proportional to the capacitor voltage.

Such signals can be simulated by a multipolarly charged object with punctual dimension traveling
through the sensor with the same velocity as the drop. The charges in the simulating objet are
distributed according to a superposition of a dipole, and a quadrupole. The dipole and quadrupole
have components in the vertical and horizontal directions.

The contribution of the induced and permanent water dipole moments has been estimated: the
permanent water dipole summated over the drop volume and corrected by the Langevin equation
has a value of 48 x 10~* e.s.u. what is about 30 times larger than the dipolar vertical component p,
of the simulated drop signal. This result could be explained by considering the water drop dipoles
as being shielded from the external field by a surface layer of highly mobile electrons.
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ANALISE DA INFLUENCIA DE CONDICOES DE PREPARAGCAO NA ADSORGAO DE FILMES
AUTOMONTADOS.

R.S. Pontes, M. Raposo e O.N. Oliveira Jr.

Instituto de Fisica de Sdo Carlos, USP

Filmes automontados (self-assembled) (SA) sfio produzidos pela adsorglio espontéinea de policitions e poliani_ons sobre_um
substrato s6lido, imergindo o substrato alternadamente em solugdes desses materiais. A quantidade de material adsorvido,
bemn como a cinética de adsorglio, depende das condigdes experimentais de preparagfio. Os fator?s mais importantes 50 o
pH e a concentraglio das solugbes poliméricas, o material do substrato s6lido e o tratamento prévio que sofre. Além desses
fatores, j& mencionados na literatura, descobrimos recentemente que o processo de secagem, principalmente durante o
crescimento de uma dada camada, também pode influenciar as propriedades do filme automontado. Neste trabalho, serdo
empregados filmes SA de 4cido polivinil sulfonico (PVS) como polifnion e poli(o-meloxiapilina) (POMA) como poli_cdtion.
depositados sobre substratos de vidros submetidos a dois processos de hidrofilizag8o. A cinética de adsorgdo € mom_torada
por espectroscopia UV-vis. A adsorgio de uma camada se dd, em geral, em duas etapas: i) um processo répido tipico de
cinética de primeira ordem (exponencial), com tempo caracterfstico de ¢a. s, il) um processo bem mais lento com tempo
caracterfstico da ordem de 100s, com dependéncia temporal que varia com as condigdes de preparagio. Serd rpostrado
também que quando o filme é seco em intervalos regulares (Ss) durante o crescimento de uma camada, a quantidade de
material adsorvido aumenta consideravelmente.

Apoio: FAPESP, FINEP, INICT (Portugal)
“Feculdade de Ciéncia e Tecnologia, Universidade Nova de Lisboa, Portugal

CHAVES LOGICAS DE POLIACETILENO

Anderson Clayton A. Nascimento, Geraldo Magela ¢ Silva
Departamento de Fisica, Universidade de Brasilia
70.910 -900 - Brasilia - DF

Palavras-Chave: chaves logicas, poliacetileno, ab initio

A idlgebra de chaveamento l6gico ¢ a alma dc toda-a modcrna clelrénica digital. Desde o scu nascimento
tém-sc implcmentado cstas chaves de diversas manciras. Estamos chcgando hojc ao limite de
miniaturizagio dos dispositives cletrdnicos [citos a partir do silicio, novas pesquisas vém sendo feitas para
obtcr-sc novos malcriais quc possibilitcm algum avango nos disposilivos clctronicos. A descoberta dos
polimcros condutores sinléticos rcprescntou a possibilidade de conseguir-sc chaves logicas molecularcs.
Em nossa pesquisa descnvolvemos um trabalho onde aspectos do cilculo da estrututra cletrdnica de chaves
16gicas moleculares ¢ realizado. Em uma cadcia de trans-poliacetileno modificada, a mudanga de simples
¢ duplas ligagdes acompanhada da passagem dec um sélilon ¢ controlada através da excitaglo provocada
por um féton. Isio s¢ da através da ligagdo dc dois radicais & cadcia polimérica, cstes dois radicais 16im,
cada um, a propriedadc dc scr doador ¢ receptor de elétrons. E sabido que as dcformagdes de ligagdo, tanto
no cstado fundamental, quanto no excilado, sfo determinadas, cssencialmenic, pclo mais alto orbital
molecular ocupado ¢ pclo mais baixo orbital molecular desocupado. Estes foram calculados através do
método Hartree-Fock com orbilais de Slatcr expandidos cm trés gaussianas. Foram calculados o momento
de dipolo, Anilisc populacional ¢ a estrutura da molécula. Os cdleulos foram fcitos utilizando o programa
GAMESS.

(CNPq)
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Retificador molecular revisitado

M.A.Pickholz e M.C.dos Santos .
Instituto de Fisica, UNICAMP, 13081-970 Campinas SP, Brazil

Palavras-chave: moléculas push-pull, CI semiempirico, estrutura eletrfnica

jugadas i i fabricaclio de
Moléculas con ¢ polimeros tem sido amplamente studados pelas aplicagbes na ;

dispositivos eletrénicos . Um exemplo de estes dispositives, um mt:ﬁw_,dor moleeu!ar. tem sido repomdn
recentemente na literatura [1]. O retificador é construido mediante deposiciio de muluca.mndaa de Lan.gmuu'-
Blodgget de una molécula anfifilica, (l-haﬁecylﬂxinolhim)—a-cymoA—slyryldzcyqnomethmn_h. o
alquil-Q3CNQ entre dois cletrodes de Mg ¢ Ag. A parte ativa destas moléculas eonmstc num sistema
conjugado tipo doador-ponte conjugada-eceitador. As propiedades retificadoras tem sido interpretadas em
tamosdemolémlnzwﬂa’tdnica(dewgasq:amda),jﬁqucméaconﬁ:maﬂoanmdosohdo. '
Neste trabalho nés estudamos a estrutura eletrénica ¢ conformacional da molécuta CH3- Q3CNQ a partir de
cilculos ZINDO/CI ¢ AMI/CI. _ ) . .
mecitmdluﬂosdeopﬁmimﬂodagmeu'iaunm-esmgadegmpoelheoestducommmdoao
longo do eixo longo da molécula, usando a aproximagfio de campo finito. Ohsu'vo-semn .emnpo.rtamento
claramente nfio lincar o assimétrico com respeito a arientaglio do campo elétrico. A bmx.ns intensidades de
campo a moléculs ¢ neutra enquanto que para  sltas intensidades de campo (negativo) a molécula é
switeridnica.

[1] A.S.Martin,, J.R.Sambles and GJ.Ashwell, Phys.Rev.Lett. 70 218-221(1993)
{ CNPQ, FAPESP ¢ FINEP)

POTENCIAL DE SUPERFICIE DE FILMES DE LANGMUIR E LB DE
COMPOSTOS ALIFATICOS SIMPLES

Cléudia Bonardi e Osvaldo Novais de Oliveira Junior
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - USP
Palavras-chave: potencial de superficie, filmes de Langmuir, filmes LB

Resultados antigos de potencial de superficie de filmes de Langmuir ndo eram reprodutiveis, devido a
presenga de impurezas na subfase aquosa sobre a qual os filmes se formavam. Dados recentes para o #&cido
estedrico, no entanto, mostram um comportamento reprodutivel Promoveu-se, com sucesso, a
recaracterizagio de compostos alifaticos simples através de medidas de potencial (AV) e pressio de superficie
(IT) dos filmes obtidos sobre subfases devidamente puras. Os resultados obtidos mostram que o potencial de
superficie desses filmes ¢ nulo para grandes valores de drea molecular média (A), aumentando a partir de um
valor de érea critica (Ay), até atingir um valor méximo (AVn). As caracteristicas das monocamadas foram
analisadas, também, em fungfo do pH da subfase. As curvas de pressio e potencial de superficie para 4lcoois
e ésteres apresentam poucas alteragBes com a variagdo do pH, diferentemente do comportamento apresentado
por écidos ¢ amina, onde a contribuigio da dupla camada elétrica, especialmente para o potencial de
superficie, ¢ significativa. Os modelos para o potencial de superficie de filmes de Langmuir mostram boa
concordincia com os resultados obtidos. Produziu-se filmes Langmuir-Blodgent (LB) a partir de
monocarnadas de écido estedrico os quais foram posteriormente caracterizados por medidas de potencial de
superficie. Essas medidas tiveam por objetivo comprovar a importincia da contribui¢fo dipolar para o
potencial desses filmes depositados. Os resultados indicam que além da contribuigio dipolar h4 uma
contribui¢lo negativa da interface substrato/filme.

(FAPESP/ CNPq)
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PREPARACAO E CARACTERIZAGCAO DE FILMES AUTO-MONTADOS DE
' POLIMEROS CONDUTORES

Clécio G. dos Santos e Celso P. De Melo
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Pernambuco

Palavras-chave: auto-montagem, FTIR, polimeros condutores

Nos tltimos anos, a técnica de auto-montagem tem sido proposta como um medo simples e eficiente de obtengdo de
amostras poliméricas com alto grau de ordem estrutural. Neste trabatho apresentamos detalhes da preparawc: de
heteroestruturas conjugadas formadas pela deposicdo de miiltiplas camadas moleculares de polimeros como o poli-3-
4cido viofenacético (P3ATA), a polianilina (PAN) e o polipirrol (PPY). Este processo se basei:il na adsorgio
eletrostdtica de polimeros condutores com cargas altemadamente oposta, o que permite a deposn.ﬂo por auto-
montagem de bicamadas do tipo PYATA/PAN, PAN/PPY e P3ATA/PPY sobre substratos sdlidos a partir de solugBes
diluidas dos respectivos polifinions e policitions. Os filmes foram obtidos sobre ldminas de vidro condutor, quanzo e
vidro, ou sobre cristais de AgBr e ZnSe, de modo a que pudessem ser analisados por meio de wpectrosoopm Uv-
visivel e na regifio do infravermelho. O monitoramento da uniformidade das amostras foi realizado examinando o
cariter linear das intensidades de diversas bandas de absorgdo no visivel com o crescimento do nimero de bicamadas
depositadas. Por sua vez, pela comparagfo das razdes dicrbicas dos picos de abso{cﬁo para radiagig- e s-
polarizadas usando reflexfo total atenuada na regifio do infravermelho foi possivel examinar o grau de ordenamento e
a orientago relativa das cadeias poliméricas.

{(Apoio CNPq, FINEP e FACEPE).

PROCESSOS NAO-LINEARES EM DERIVADOS DE RETINAL

Arandi G. Bezerra Junior * Anderson S. L. Gomes, Cid B. de Araiijo, Celso P. de Melo
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Pernambuco
*Departamento de Fisica - Centro Federal de Edulcas;éo Tecnoldgica do Parana

Palavras-Chave: materiais organicos, retinal, z-scan

Materiais orginicos apresentam grande potencial para serem usados como dispositivos fotdnicos. A versatilidade
de sintese quimica permite otimizar sua estrutura molecular para maximizar sua resposta nfo-linear. As estruturas
poliméricas conjugadas, devido a seus elétrons n deslocalizados, possuem as maiores nfo-linearidades opticas nio
ressonantes 0 que tende a reduzir os efeitos térmicos, facilitando a construgdo de dispositivos. Outra caracteristica
importante dos materiais orginicos s3o os tempos de resposta nio-linear curtos. Neste trabalho, utilizamos o
segundo harmonico (532 nm) de um laser Nd:YAG Q-Swiched e Mode Locked, operando a uma taxa de repetigio
de 5 Hz ¢ a técnica de Z-scan para medir no-lincaridades opticas de terceira ordem () em derivados do retinal.
O retinal, aldeido da vitamina A, ¢ o croméforo dos pigmentos visuais (rodopsina) e dos pigmentos de membranas
purpuras (bacterorodopsina), que desempenham papel fundamental na transdugio da energia luminosa.
Preparamos amostras de 13 cis 4cido retindico, 13 cis retinal aldeido e all trans 4cido retindico com concentragdes
da ordem de 10 mol/l, dissolvidas em clorofdrmio. Observamos que o {ndice de refragiio nio-linear do retinal é
negativo (0 material ¢ defocalizador) e medimos o valor de 1™ que é da ordem de 10”2 esu. Calculamos também as
hiperpolarizabilidades (y) associadas e obtivemos y~10>* esu. Observamos também que a amostra de 13 cis retinal
aldeido, apés sofrer processo de isomerizagio (para all trans) teve sua nio-linearidade aumentada em uma ordem
de grandeza. Comparamos estes resultados com os obtidos por outras 1écnicas como geragfio de terceiro harmonico
e mistura degenerada de quatro ondas.

177




SIMULACAQ DE REDES DE SOLITONS EM POLIACETILENO

Cleber da Silva Pinheiro, Geraldo Magela e Silva
Departamento de Fisica, Universidade de Brasilia
70.910-900 - Brasilia - DF

palavras-chave: redes de solitons, dindmica de colisdes, poliacetileno

A dinimica de colisdes em redes de defeilos estruturais em poliacetileno é numericamente estudada
usando uma exiensdo do modelo de Su,Schrieffer € Heeger(SSH) para incluir a influéncia de um campo
elétrico externo. O Campo eléirico € usado para acelerar sdlitons eletricamente carregados na molécula e &
introduzido em (ermos de um potencial velor dependente do tempo. Desde que consideramos o campo
elétrico aplicado uniforme, o vetor potencial é independecte das coordenadas espaciais. A simulagdo
numérica ¢ feita através da discretiza¢do do tempo, resolvendo-s¢ as equagdes de movimento acopladas de
fonons e das fungdes de onda dos elétrons n. Tais equagdes s30 numericamente integradas sobre o tempo
real. Neste trabalho estuda-se as interagdes entre quatro sélitons numa mesma molécula. Colisdes entre
sblitons com diferenies cargas sdo consideradas. S3o aplicados campos elétricos com varias intensidades
que transmitem velocidades distintas ao defeito carregado na rede de sélitons. A probalidade de
transferéncia de carga entre os defeitos estruturais ap6s as colisdes é analisada. E encontrado que, embora
stlitons isolados numa cadeia podem trocar seus momentos em uma colisdo, virios solitons funcionam
como uma barreira atenuando a transferéncia de momento. E observada uma oscilagdo de carga apds a
colisdo. Nota-s¢ que defeitos neutros em uma rede de sélitons sio instdveis. S3o observadas também trocas
entre a energia eletrdnica e a energia cinética da rede.

(CNPq)

Investigagiio teérica de um fio molecular

A. M. Saleh e M. C. dos Santos
Instituto de Fisica, Unicamp, 13081-970, Campinas, SP

Palavras-Chave: moléculas push-pull, CI semi-empirico, estrutura eletrénica

Materiais moleculares como dispositivos, principalmente nas uGltimas décadas, tém se mostrado tteis
devido as suas propriedades eletrénicas e opto-cletrdnicas. Na década de 70 a descoberta de polimeros de
condutividade intrinseca deu motivagio para que esses lipos de materiais fossem usados em elétronica.
Compostos tendo a estrutura de poliaceno tem sido sintetizados. Oligdmeros de poliacenoquinonas tem
sido chamados de * fios molecular ” devido & rigidez da estrutura ¢ a possibilidade de produzir moléculas
com um comprimento bem definido. Outras propriedades que também tém sido encontradas sio a
formagdo de filmes de Langmuir-Blodgett orientados ¢ a auto-organizagio destas moléculas em uma
superficie metdlica. Neste trabalho nés apresentamos as estruturas de conformagfo e estrutura eletrGnica
de uma oligoacenoquinona € um derivado  push-pull por meio de célculos semi-empiricos AMI ¢
ZINDO/C1. Uma simulagiio de interagiio destes sistemas com uma superficie de ouro { 100 ) ¢ também
realizada, utilizando para isso, os métodos de mechnica molecular ( para obter uma conformaciio mais
estavel ), ¢ 0 método de Huckel estendido ( para interagio eletronica ). Discutimos a adequagiio desses

sistemas para uso em eletronica.
( CAPES, CNPQ, FAPESP ¢ FINEP )

178




ANALISE CONFORMACIONAL DE CARBOHIDRATOS: A AMILOSE E CELULOSE
REVISITADOS

Alexandre Teso e José Roberto Ruggiero
Departamento de Fisica - IBILCE - UNESP - Séo José do Rio Preto.

Palavras-Chave: andlise conformacional, amilose, celulose

A teoria estatistica de isdmeros rotacionais tem tido imimeras aplicag8es no estudo e interpretagiio de propriedades
de polimeros em termos do esqueleto da cadeia. A liberdade conformacional da cadeia restringe-se is rotagbes em
torno 4 ligagio glicosidica quando ela ¢ aplicada aos carbohidratos.

Para a Amilose e seus derivados (C6 - oxidada e carboximetilamilose - CMA) e celulose a variagiio da razio
caracteristica com a temperatura, .assim como, o coeficient¢ de temperatura foram determinados a partir de
medidas viscosimétricas e de espalhamento de luz, constituindo um bom referencial para o confronto de modelos
tedricos.

Neste trabalho apresentamos-alguns resultados relativos ao cdlculo destas propriedades, entre outras, em fungio do
campo de for¢a e das rotagBes dos grupos exociclicos, ligados ao carbono C6, ao redor da ligagio C5-C6. Discute-
se, ainda, a influéncia da continuidade da cadeia, interagdo de vizinhos nio imediatos, nestas propriedades usando-
se 0 método Monte Carlo para a geragfo de cadeias.

(CNPq)

ANALISE CONFORMACIONAL DO ACIDO POLIGALACTURONICO: EFEITOS DAS
INTERACOES DE LONGO ALCANCE EM OLIGOMEROS

José Roberto Ruggiero, Ranieri Urbani e Attilio Cesaro
Departamento de Fisica, IBILCE/UNESP, Sao José do Rio Preto-SP; Departimento de Biofisica,
Biochimica e Chimica delle Macromolecole - BBCM, Universita di Trieste, Italia

Palavras-Chave: andlise conformacional, PGA, estatistica de polimeros

Usando o método Monte Carlo ¢ a andlise estatistica baseada na isomeria rotacional estudamos o comportamento
de equilibrio (razio caracteristica, distincia entre extremos, comprimento de persisiéncia, etc...) do écido
poligalacturdnico, PGA, em solugfo, em fungio da distribuicio de cargas (grau de¢ ionizacio, a). Consideramos
explicitamente efeitos de curto (alterages locais na geometria dos mondmeros devido o deprotonagdo) ¢ longo
alcance. Estes, tratados na aproximagdo de campo médio, restringem-se i interagiio de pares lipo coulombiano,
acrescido da blindagem devido a presenga de sal suporte na solugdo. A dependéncia destas grandezas com a
distribuigio de populagdo entre os varios estados de ionizagio serd também discutida. Mostramos que a distincia
enire extremos NAo apresenta um crescimento mondtono com o grau de ionizagdo, passando por um minimo para o
ao redor de 0,25, devido aos efeitos de curto alcance. Para a > 0,5 obtém-se o comportamenio esperado.
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FILMES AUTOMONTADOS DE LISOZIMA

C.E. Borato, P.S.P. Herrmann, L.A. Colnago, L.H.C. Mattoso e O.N, Oliveira Jr.*
CNPDIA-EMBRAPA, Sio Carlos, SP

Palavras-chave: lisozima, filmes ultrafinos, automontagem

A técnica de automontagem (self~assembly) (SA) foi utilizada para a fixagio da proteina lisozima sobre
substratos de quartzo hidrofilizados. A adsorgdo se da por interagdo eletrostatica uma vez que a lisozima,
nos pHs empregados de 4 a 8 € um polication. A cinética de adsor¢do (ou fixagdo) foi analisada por
espectroscopia UV, e parece obedecer um mecanismo de cinética de primeira ordem. O tempo
caracteristico, entretanto, depende das condi¢des de preparagio do filme. Por exemplo, quando o filme é
secado continuamente a adsorgéo € bastante lenta, com uma camada s6 se completando apos uma hora de
imersdo do substrato para uma concentragio de 10~ M de lisozima pura, pH= ~ 6. Na presenca de grandes
quantidades de sal, ou sem a secagem do filme, uma camada se completa em menos de 10 minutos.
Entretanto, a quantidade de material adsorvido ¢ consideravelmente menor. O efeito do pH da solugio
também foi investigado. Como era de se esperar, a adsor¢io é mais eficiente para pHs menores, pois a
lisozima tem sua carga aumentada. Multicamadas automontadas foram depositadas, altemando-se lisozima
com poli(estireno) sulfonado, que atua como polianion. A absorbancia no UV do filme cresce linearmente
com o numero de camadas depositadas, indicando que cada camada de lisozima contribui com a mesma
quantidade de material. A técnica SA parece extremamente promissora para se conseguir o crescimento
epitaxial em 3D de proteinas, o que pode auxiliar sobremaneira na determinagdo da estrutura de proteinas e
outras macromoléculas biologicas por difrago de Raios-X

*Instituto de Fisica de Sao Carlos, USP Apoio: FAPESP, Finep, CNPq

INVESTIGACAO DA ORDEM ESTRUTURAL DE FILMES MISTOS DE LANGMUIR-BLODGETT DE
POLI-3-HEXADECILTIOFENO/ACIDO BEHENICO

Clécio G. dos Santos®, Celso P. De Melo” e Rosa S. Maior’
*Departamento de Fisica,Universidade Federal de Pernambuco
*Departamento de Quimica Fundamental,Universidade Federal de Pernambuco

Palavras-chave: FTIR, LB, politiofenos

Neste trabalho apresentamos resultados de uma investigagdo espectroscopica na regiﬁo. c!o infravermelho sobre a
ordem estrutural de filmes mistos de poli-3-hexadeciltiofeno (P3HDT) com dF acido be'hefuoo (AB) preparados pela

técnica de Langmuir-Blodgett. Inicialmente, o P3HDT foi preparado por o_xldacao quimica usando-s¢ f-‘eCI, como

agente oxidante. Embora nfo tenha sido possivel obler monocamadas estaveis do polimerc puro em uma mle:rfaf:e ar-
dgua (provavelmente devido ao insuficiente cardter anfifilico da molécula),. filmes d_e Langmtlir da mistura
AB/P3HDT nas propor¢des de massa 7:1, 5:1, 3:1 ¢ 1:1 puderam ser bem-caraclmmdos na interface e foram a seguir
transferidos para laminas de quartzo e de vidro condutor, ¢ para cristais de AgBr € ZnSe, sempre com :?azbes de
transferéncia da ordem de 1,0+ 0,1. A investigacio da orientacdo molecular méd:.:a foi efetuada com o auxilio de um

espectrdmetro para a regio do infravermelho por Transformada de Foa_rier eqm]':a_do com mn_deteclc?r_ MCT, pela
comparagdo das intensidades relativas das freqiiéncias de vibragio das hgaqpes tipicas da cadefa atquilica, presenie
nos dois componentes do filme misto. Como as regras de selecfo obedecidas em um experimento de reﬂgxﬂo—
absor¢do com incidéncia em Angulo rasante sfo distintas daquelas observadas na reflexdo total atenuada, a va_nacao
do grau de ordem estrutural das diferentes amostras pode ser acompanhada como fungdo da concentragdo relativa do

polimero na mistura.

(Apoio CNPq, FINEP, FACEPE).
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CINETICA DE ADSORCAO DE FILMES AUTOMONTADOS
DE POLI{O-METOXIANILINAY).

M. Raposo'. R.S. Pontes, L.H.C. Mattoso € O.N. Oliveira Jr.

Instituto de Fisica de Sdo Carlos, USP

A técnica de automontagem (self-assembly) (SA) foi adaptada recentemente para a fabricagio de filmes ultrafinos
organizados de materiais poliméricos. O grande interesse na t&cnica estd na possibilidade de contrfle em nfvel molecular dos
filmes poliméricos, apesar da simplicidade do método. Na técnica SA, camadas de policéitions e polidnions sio depositadas
alternadamente sobre um substrato sélido aravés da imersfio deste em solugdes poliméricas. Como o uso da técnica para
polfmeros condutores € recente e muilos laboratérios estio empenhados na producdo de dispositivos, muito$ aspectos
essenciais do processo de formagdo dos filmes estio por ser esclarecidos. Nosso interesse em particular € o mecanismo de
adsor¢do das cadeias poliméricas sobre o substrato, e para isso estamos empregando filmes avtomontados de poli(o-
metoxianilina) (POMA) dopada alternada com 4cido polivinil sulfdnico (PVS), depositados sobre virios tipos de substrato.
A cinética da adsor¢lio € acompanhada por espectroscopia UV-vis uma vez que a POMA dopada apresenta um pico
polardnico em cerca de 750nm. Este pico se desloca durante a adsor¢iio de uma mesma camada, o que indica um
comportamento dinimico de dopagem e desdopagem da POMA na sua interagdo com o substrato. Duas etapas podem ser
identificadas na adsorgo de uma camada de POMA: a primeira € tipica de cinética de primeira ordem, com um tempo
caracterfstico de apenas 5s, e parece independer do tipo de substrato empregado e das condigdes de preparago. A outra
etapa, bem mais lenta com tempe caracterfstico da ordem de 100s, pode ser descrita como sendo de primeira ordem apenas
em alguns casos. Por exemplo, nas curvas de absorbncia versus tempo para POMA adsorvida sobre vidro hidrofilizado h4
uma inflexdo apés a primeira etapa que s6 pode ser explicada com depend@ncias exponenciais com argumentos €°, com n
variandode 1.5 a 2.

Apoio: FAPESP, FINEP, INICT (Portugal)
*Faculdade de Ciénciae Tecnologia, Universidade Nova de Lisboa, Portugal
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ESTUDO DAS MUDANCAS NAESTRUTURA ELETRONICA DO COMPOSTO

La,.,Sr,Cu,,Ni,Oss POR FOTOABSORCAO DE RAIOS-X MOLES (SXAS)

P. N. Lishoa Filho', M. Abbate®, A. Mocellin®, I5. Morikawd®, I. A. Araujo-Moreira'

W. A. Orti2 E. R. Leite® e E. Longo'
a Grupo de Supercondutividade e Magnetismo, Departamento de Fisica

d Laboratorio Interdisciplinar de Eletroquimica e Ceramica, Departamento de Quimica

Universidade Federal de Sdo Carlos
b Laboratorio Nacional de Luz Sincrotron - LNLS/CNPq
¢ Center for Advanced Microstructures and Materials -Lousiana State University
palavras-chave: estrutura eletronica, supercondutores, substituicies

O composto La,CuQ, ¢ um isolanic antifcrromagnélico. Na década de 80, compostos ccriimicos
preparados a partir destc precursor, como por excmplo o La;.Sr,CuQ,, deram origem aos chamados
supercondutores dc alta lemperatura critica (HTSC). Neslc trabalho, cstudamos um coinposto da
mcsma familia, o La;,Sr,Cuy yNiyOs.s. cm quc dtomos dc Cu dos planos dc cobre-oxigénio sio
substituidos por Ni. A tempcratura critica dependc das concentragdes relativas, sendo maxima para
x = 0.15 ¢ y = 0.03. O principal chjctivo deste trabalho ¢ conhecer a influéncia do Ni na cstrutura
cletrdnica ¢ nas propricdades supcrcondutoras do sisterna. Para cste cstudo, foi utilizada a técnica de
foloabsor¢giio dc raios-X moles, com medidas realizadas no Center for Advanced Microstructures and
Matcrials (CAMD/LSU), utilizando-s¢ um monocromador dc grade plana (PGM-CAMD), com
resolugdo de cnergia na faixa de 0.5¢V a 525¢V. Os experimentos foram conduzidos 4 temperatura
dc 300K, na qual todas as amostras cncontram-sc no cstado normal. Foram realizadas medidas cm
scis amostras, com as scguintcs composigdes relativas (x.¥): (0. 0). (0, 0.03), (0, 0.10), (0.15, 0).
(0.15, 0.03) ¢ (0.15. 0.10). Os rcsultados mostram quc as bandas 3d do Cu ¢ do Ni perto da borda
cstiio fortemenic misturadas. Os cspectros para v < 0.03 ndo apresentam mudangas com respeito aos
compostos dc referéncia (0.0). Porém., os espectros das amostras com valores dc y maiores mostram a
abertura dc um gap cletrdnico. Este gap reflete o cariter semicondulor destas amostras c ¢ devido aos
cicitos de correlagdo nas bandas 3d dos mclais dc transicio.

PREPARACAO E PROPRIEDADES MAGNETICAS DO YBa,Cu,0,,
MONOCRISTALINO COM BAIXA CONCENTRACAO DE OXIGENIO

Job Paim da Silva Filho e Jacob Schaf
Instituto de Fisica-UFRGS

Palavras-chave. monocristais, propriedades magnéticas, supercondutividade

Realizamos um estudo experimental em monocristais de YBa,Cu,0,, com concentragdes de oxigénio muito baixas,
envolvendo método de prepara¢do de amostras grandes (de at¢ 5 mm) ¢ dc boa qualidade, estudo estrutural por
meio da difratometria de raios-X, oxigenacdo dos monocristais por etapas ¢ determinagio de suas propriedades
magnéticas para diversas concentragdes de oxigénio. As propriedades magnéticas cstudadas foram determinadas
por medidas de susceptibilidade magnética DC, nas condigdes de amostra resfriada em campo nulo ZFC e em
campo FCC, usando um magnetdmetro de amostra vibrante (foner), para diversos campos estiticos aplicados.
Especificamente medimos a irreversibilidade magnética, mobilidade do fluxo magnético ¢ efcito Meissner para
campo aplicado paralelo ¢ perpendicular ao ¢ixo ¢. Os resuliados de difralometria de raios-X sobre os planos de
CuO mostram a estrulura ortordmbica monofdsica. A temperatura critica (Tc) ¢ a linha de irreversibilidade
magnética T_ (H) se deslocam para temperaturas mais altas a medida que cresce a concentraglic de oxigénio. Os
resultados da irreversibilidade magnética sdo diferentes, porém, compativeis com aqucles observados em amostras
monocristalinas e policristalinas saturadas de oxigénio.

Apoio financeiro: CNPq.
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A INFLUENCIA DE DEFEITOS MECANICOS NA ABSORCAO DE RF EM
FILMES-FINOS SUPERCONDUTORES

George Cajaty B. Braga, Flavio A. Campos e Aderbal Carlos de Oliveira
Departamento de Fisica, Universidade de Brasilia,
70.910-900 Brasilia - DF - Brazil

Palavras-Chave.: Supercondutor filme-fino, Absorg¢ao RF em filmes finos supercondutores

O Estudo da Susceptibitidade Magnética ¢ Absorgdo de Ridio Freqiiéncia devido & sensibilidade e
simplicidade da 1eoria, lem sido de grandc inlcresse para caraclerizagfio de supercondutores a alta
lemperatura. Neste trabatho estudamos amostras de filmes finos YBCO depositadas ¢m substralo de LaO ¢
Mg, com o intuito de entender melhor o fenomeno da absor¢do de RF tendo em vista aplicagdes na
construgiio de um scnsor para campos € anomalias magnélticas de baixa intensidade, 100 a 10” Gauss.
Utilizamos um Oscilador Robinson com varredura de 1 a 100 Mhz, permitindo alta precisdo em nossas
medidas. As amostras utilizadas 18m espessura cntre 100 ¢ 550 nm, apresentando transigdo de fase estreita
vista pela curva de caraclerizagdo (susceptibilidade magnélica em fungdo da temperatura). Devido a alta
qualidade das amostras, o sinal de absor¢do, também em fun¢io da temperalura, apreseniou apenas um
pico na transi¢dio, como conseqiiéncia do efeilo Meissner. Introduzindo defeitos mecinicos (riscos) na
amostra, siulamos granulagdo na mesma. Nesle caso, observamos um alargamento ¢ aumento na
intensidade da absor¢do. Acreditainos que essas mudangas na absorgiio sdo devidas aos muitos conlornos
ou interfaces intraganulares. Sendo assim, aparecerdo interagdes coulombianas entre as supercorrentes que
fario com que a amosira absorva mais energia da bobina de modulagdo. agora no estado supercondulor.
Para medida de campos ¢ anomalias magnélicas. utilizaremos deste fato pois o nosso inleresse € de
trabalhar a 77 Kelvin, onde nossas amostras estariio abaixo da temperatura de transi¢do. Dos resultados
encontrados, nolamos que podercinos controlar a absor¢do a partir d¢ uma configuragio ideal da
granula¢dio, quc ircmos conseguir alravés de riscos na mnostra.

(FAP-DF, CNPq)

SEARCH FOR A Si-Nb-Au-O SUPERCONDUCTOR

S.F. Durrant*, A.C Peterlevitz** W.A. Picolo** | Doi** and V. Baranauskas**,

Laboratorio de Processos de Plasma-DFA-IFGW*,
Departamento de Semicondutores, Instrumentos e Fotonica,
Faculdade de Engenharia Elétrica**,
UNICAMP,13083-970, Campinas, SP

Key words: Superconductivity, Nb, XPS

Niobium is known principally for its superconducting properties. In this work, we report a study of a layered
silicon-niobium-goid-oxygen structure, a candidate superconductor. These specific elements have a similar
electronic shell structure to the well known Y-Ba-Cu-O combination. For the present study, layers of Au and
Nb were deposited onto Si substrates, annealed at 300 to 800 °C, and analyzed using X-ray photoelectron
spectroscopy (XPS) and Auger electron spectroscopy (AES). Progressive ionic erosion of the surfaces of the
samples revealed that the layered structure of the films remained unaltered following annealing at temperatures
of 300 or 500 °C, but that this structure was destroyed by annealing at 800 °C. As revealed by AES, annealing
al 800 °C produced distinct crystalline phases, some rich and some poor in Au. Measurements of the
resistivities of the samples via the Hall Effect revealed values of around 2 Q.cm, both at room temperature
(about 25 C°) and in liquid nitrogen (-196 °C). Additional resistivity measurements at the temperature of liquid
helium are in progress.

(CNPg)
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FABRICACAO E CARACTERIZACAO DE VIDROS SUPERCONDUTORES DO
SISTEMA BSCCO

Keizo Yukimitu e Claudio Luiz Carvalho
Departamento de Fisica ¢ Quimica
Unesp - Ilha Solteira

Palavras-Chave: vidros, supercondutores, BSCCO

Depois da descoberta dos materiais supercondutores de alta temperatura critica per Maeda. cerdmicas ¢ vidros supercondutores
de alta temperatura critica tem sido pesquisados no mundo inteiro devido as suas importantes aplicagdes tecnoldgicas,
principalmente, na drea de eletrdnica. Em alguns casos, 05 vidros supercondutores tem recebido especial aten¢io devido a sua
maior flexibilidade do que as cerfimicas, embora para fabrica-los sejam necessérias temperaturas mais clevadas do que aquelas
aplicadas as cerfimicas. Neste trabalho, fabricarnos vidros a partir de pé comercial (Strem Chemicals Inc.) com caracteristicas
da fasc de temperatura critica 80K, ou seja, comumente denominada 2212. O material ¢ submetido 8 um tralamento térmico,
a uma (axa de aquecimento da ordem de 2°C/min em atmosfera ambiente ¢ apliceda, até que o mesmo seja fundido em torno
de 1200°C. Apds permanecer nessa temperatura durante | hora o melting foi vertido sobre uma placa metilica de prata de tal
forma a se ter uma brusca redugiio da temperatura ¢ obter o estado vitrco. A caracterizagio elétrica desses vidros foi feita
usando-se o mélodo das quatro pontas dc. Os resultedos mostraram a presenga de pelo menos duas fases superconduloras, a
fase 2212 e outra em torno de 25K, que pode ser a fase 2201. Caracterizagio cstrutural usando microscopia eletrénica também
foi utilizada. Essas caracleristicas permitirdo que os vidros fabricados dessa forma scjam submetidos a uma nova clapa de
estudo, ou seja, esudando-se a viscosidade dos mesmos poderemos fabricar fibras vitreas com o objetivo de aplica-las na

transmissdo de sinais elétricos a curtas distincias.

(FUNDUNESP)

PREPARACAO E CARACTERIZACAO DE AMOSTRAS SUPERCONDUTORAS DE
Bi;Sr;CaCu;Ox

*Passos, W. A. C.; *Ortiz, W. A.; *Araijo-Moreira, F. M.
4leite, K. R.; *Longo, F.
Universidade Federal de S#o Carlos
Departamento de Fisica
*Grupo de Supercondutividade e Magnetismo
“Laboratorio Interdisciplinar de eletroquimica e cerdmicas

Palavras-chave: supercondutores, Bi;Sr,CaCu;Oy, tratamento térmico

Amostras de Bi,Sr2CaCu,Ox foram preparadas por cristalizagdo a partir do amorfo. Oxidos de Bi,O.. Cuo ¢
carbonatos de CaCO; ¢ SrCO, foram misiurados fisicamente ¢m quantidades estequiometricamente calculadas ¢
calcinados para eliminagdo de carbono. Logo apds esse processo, o pé resultanic foi fundido em cadinho de AlO; ¢
prensado entre duas placas de ago inox para formagfo da fase amorfa. As amostras foram tratadas (ermicamente em
difcrentes condicdes de tempo e temperatura. Sua caracterizagdo estrutural foi realizada por difragio de raios-x.
microscopia eleironica de varredura ¢ micreandlisc quimica localizada. Para caracterizagdo magnética foi utilizado um

suscetdmetro-AC, onde medidas de 3. em fungio da temperatura detcrminaram a (emperatura critica das amostras,
Medidas de y.c em funcdo do campo AC aplicado foram realizadas para aplicagfio do modelo exponencial de cstado

critico™). Verificou-se que a variagdo do lempo ¢ da temperatura de (ratamento térmico alteraram a temperatura critica
das amostras e que elas apresentaram contaminagio por aluminio duranie o processo de fusdo em cadinho de Al,O,.
excluindo o cobre das regides onde o aluminio s¢ fixoun. Tal contaminagio ndo afctou a temperatura critica das
amostras, mas a transi¢ao sepercondutora s¢ alargou devido a essa conlaminago.

) F. M. Arailjo-Morcira and W. A. Ortiz, "Exponential critical statc model applicd to AC susceptibility data for He
—supercagduciac YBaCu,0. 5 snbmitted to loummal Applicd Physics
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PREPARACAO E CARACTERIZACAO DE SUPERCONDUTORES DA SERIE
HgBazCaHCunOzmm COM n=1,2

Rubens de Andrade Jr.", Edson Roberto Leite’" e Wilson Aires Ortiz’
* Departamento de Fisica - UFSCar, ** Departamento de Quimica -UFSCar

Palavras-Chave: supercondutividade, Hg-Ba-Ca-Cu-O, preparagéo

O primeiro composto supercondutor desta série, o HgBa,CuO,.5 (Hg-1201), foi descoberto em meados de 1993 por
Putilin e colaboradores e tem uma temperatura critica (T.) de 94 K. Alguns meses apos, Schiling e colaboradores
sintetizaram os compostos HgBa,CaCu,04.5 (He-1212), T.=126 K, e HgBa.Ca;Cu30y.5 (He-1223), com T.~133 K
{0 maior no momento). A preparacio destes compostos pelo processo de reagio no estado sélido sé é possivel em
altas pressdes (entre 18 e 50 kbar). Por isto, estamos utilizando na preparaglo das amostras de Hg-1201 e Hg-1212
a técnica de reagfio controlada solido/vapor desenvolvida por Meng e colaboradores, com a qual podemos trabalhar
em pressdes baixas (~ 50 bar). Preparamos um precursor cuja composi¢io nominal é Ba,Ca,,,Cu.0, e a seguir o
reagimos com o Hg em uma ampola de quarizo selada. O Hg ¢ introduzido na ampola na forma de HgO misturado
com o precursor em algumas das pastilhas. Preparamos os precursores por duas rolas: a partir da reagdo no estado
sblido dos carbonatos de Ba e Ca e 6xido de Cu e a paniir de uma solugdo de nitratos destes elementos. Todos os
passos da preparagio sdo conduzidos em uma “glove bag”, em atmosfera de N, seco, devido 2 elevada reatividade
do precursor com a umidade do ar e com o CO,. As amostras preparadas até o presente momento, COm precursores
obtidos a partir dos carbonatos, mostraram um alta resistividade no estado normal e um baixo grau de pureza. A
anilise por difracio de raios-X das amostras mostrou que 0s que 05 principais contaminantes presentes nas
amostras foram o BaCuQ; e o CaHgO; no caso do Hg-1212 e carbonatos de Ba no caso de Hg-1201. O trabalho
esta tendo continuidade com a utilizacfio de precursores preparados a partir de nitratos.

(CNPq - FAPESP - FBB)

SINTETIZACAO DE SUPERCONDUTORES USANDO MATERIAIS
FERROELETRICOS
M. R. da Silva* J M. Netoe A. M. Luiz
Instituto de Fisica, UFRJ, Caixa Postal 68 528, CEP 21 945,
Rio de Janeiro, RJ, Brasil
* Instituto de Ciéncias, EFEI, Caixa Postal 50, CEP 37 500-000
Itajuba, MG, Brasil

Palavras-chave: ferroelétricos, supercondutores, resistividade

Em trabalho recente [1] foi sugerido o uso de maleriais ferroclétricos dopados como candidatos para a sinletizagfo
de novos maleriais supercondutores com temperaluras criticas elevadas. Com o interesse de verificar esta hipotese
foram escolhidas duas malrizes ferroeléiricas com alla polarizagiio cléirica: o niobato de sodio e birio (BNN) e o
niobalo de estroncio e birio (SBN). Tanto o BNN quanto o SBN slo materiais ferroetétricos muito utilizados em
aplicagdes de dptica ndo linear e aprescntam mudangas estrulurais a temperaturas acima da temperatura ambiente.
Foram sintetizadas 12 amostras de niobalo de sodio e birio dopadas com cilcio e cobre, o primeiro substituindo o
sédio e o segundo substituindo o nidbio, € 12 amostras de niobato de estroncio e birio dopadas com ferro
(substituindo o bdrio) e cobre (substituindo o nitbic). Os materiais, com diferentes concentragdes de dopantes,
foram submetidos a"difcrenles taxas de oxigenagdo a 850 °C em (cmpos variando de 72 h a 144 h. Foram obtidas
medidas de resistividade e de andlisc termomagnética da temperalura ambiente até 800 °C. Algumas amostras
apresentaram alta condutividade & temperatura ambiente (em relaglo & mairiz) e comportamento de semicondutor
para temperaturas elevadas. Transigdes estruturais, tipicas da matriz, e oulras induzidas pela dopagem e pelo
tratamento térmico combinado 4 oxigenaciio foram também observadas nas medidas magnéticas. Resultados para
haixas temperaturas (alé 4,2 K), em andamenlo, também seriio aprescniados.

[1] A. M. LUILZ, J. Mat. Sci. Leut. 14 (1995) 1109.

(UFRJ, Finep, CNPq)
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CRESCIMENTO E CARACTERIZACAO DE MONOCRISTAIS DE YBa;Cuy0.;

Raquel de A. Ribeiro, Marcos A. Avila e Oscar F. de Lima
Instituto de Fisica "Gleb Wataghin" - UNICAMP

Palavras-Chave: YBa,Cu;01.5, Monocnstats, Supercondutor

A preparagiio de monocristais de alta qualidade ¢ muito importante para aplicagdes tecnologicas ¢ o estudo das
propriedades basicas dos supercondutores de alta T.. A dificuldade de obtengdo de monocristais de boa qualidade
deve-se ao fato que esles materiais s3o altamente reativos causando contaminzg¢iio nas amostras ¢ as tornado
inomogéneas. Utilizamos neste trabalho o métedo de crescimento ¢ extragdo em fluxo de BaO-CuQ pama
elaboragdo de monocristais de YBa;Cu;0;4. onde a proporgdo utilizada de Y:Ba:Cu foi respectivamente 1:6:18.
Foram utilizados cadinhos de alumina ¢ de ouro. Os monocristais crescidos em cadinho de alumina apresentaram
contaminagdo por aluminio o que dificultou a oxigenag¢3o das amostras. Apds varios tralamentos térmicos as
amostras aprescntavam uma transi¢do magnética muito larga ¢ um T, de aproximadamente 80 K. Os monocristais
crescidos em cadinho de ouro apresentam propricdades comparaveis 4s melhores amostras descritas na literatura,
com largura de transicdo magnética menor que 2,0K e T. em tomo de 92K, sob campo H = 10 Oe aplicado
paralelamente ao eixo ¢ do cristal. A caracterizagdo por raio-x ¢ anilise metalografica confirmam a pureza da fase.
Através de curvas de magnetizagio DC versus temperatura (M x T) ¢ campo aplicado (M x H), utilizando um
magnetdmetro SQUID, levantamos a Linha de Irreversibilidade (L.1.). Comparamos a L.l. que obtivemos com
alguns modelos existentes na literatura e discutimos a adequaglo dos mesinos aos nossos dados. Apresentamos
também um estudo sobre fluxo magnético retido na amostra que aparece no ramo FCW da curvaM x T.

(FAPESP, CNPq ¢ CAPES)

EFEITOS DA ADICAO DA PRATA E DO CHUMBO NAS PROPRIEDADES
SUPERCONDUTORAS DO HoBa2Cu307.5

Cristiana G. Gameiro, M. Virginia Barbosa, David Landinez Tellez,
J. Albino Aguiar e J. M. Ferreira
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Pemambuco
50670-901 Recife-PE, Brasil

Palavras-Chave: supercondutividade; 6xidos supercondutores, compdsito supercondutor-metal

Estudamos em detalhes as.condigdes de sinterizagio do sistema HoBap(i307.§ com adigfo de Ag
e/ou Pb. Amostras cerdmicas de composicio HoBp(u307.9 o preparadas por reagio sdlida dos
Gxidos constituintes. Gréos micrométricos obtidos pela pulverizagio dessas amostras s30 revestidos
por uma fina pelicula de prata depositada por processo quimico com a utilizagio de solugdes de
AgNO3. Em seguida s3 compactados e sinferizados a elevadas temperaturas em atmosfera: de
oxigénio. Os resultados das medidas de caracterizagio elétrica e magnética dos compdsitos obtidos
- mostram que para a adi¢3o da prata a optimizagio do processo de sinterizacio ¢ alcancada quando a
temperatura de sinterizagio € de 900° C durante 12 horas. Amostras sinterizadas abaixo ou acima
dessa temperatura apresentam uma clara deterioragio em suas propriedades supercondutoras:
Similarmente, com adigio de chumbo as propriedades supercondutoras sio também fungiio da
temperatura de sinterizacio. Quando adicionamos simultaneamente Ag e Pb as condigdes de
sinterizacio modificam-se € obtemos melhores propriedades supercondutoras do que as obtidas
«quando dopamcs isoladamente com Ag ou Pb.
((NPg, FINEP)
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DETALHAMENTO DE SUPORTES DE AMOSTRAS PARA MEDIDAS DE
CORRENTE CRITICA ATE 1500 A.

Durval Rodrigues Junior
Departamento de Engenharia de Materiais, Faculdade de Engenharia Quimica de Lorena

Palavras-Chave: supercondutores, correntes criticas, criogenia

No desenvolvimento de materiais supercondutores para aplicagdes em altas correntes e altos campos magnéticos.
uma das principais tarefas ¢ a caraclerizagio de corrente critica, Ic, que 0s condulores conseguem transportar sem
dissipagdo de energia. Essas correntes podem alcangar valores tao altos quanto 1500 Ampéres a baixos campos,
dependendo do tipo, didmetro e otimizagdo do supercondutor. Entdo, 0 problema ¢ realizar essas medidas em
suportes de amostras configurados de tal maneira que toda a energia gerada nos condutores de corrente seja
dissipada no banho criogénico, usuaimente hélio liguido, ¢ nenhuma pare chegue até as amostras, aquecendo-as €
modificando os valores de lc. O presente trabalho mostra o detalhamento, projeto e confecgdo de suportes de
amostras para altas correntes. Em geral, os suportes podem ser divididos em 4 partes: 1) regidio externa ao criostaio,
em temperatura ambiente; 2) regido entre o flange do criostato € o nivel de hélio liquido; 3) regiao dentro do banho
de hélio, a «emperatura criogénica constante ¢ 4) regido de montagem das amostras. As equagdes de equilibrio
termodinimico sdo resolvidas para cada regiao, com suas condigdes de contorno, fazendo com que a energia gerada
localmente seja dissipada pelo banho ao redor do mesmo local. Com base nesses célculos. foi construido um suporie
de amostras utilizando-se barras de cobre eletrolilico com didmetro calculado para a regido |, refrigeragio forgada
sobre Nos de cobre sem esmalte para a regido 2, fios de cobre esmaltado para a regido 3 e chapas de cobre para a
regido 4. Para esta \iltima regifo, resolveu-se o problema da distancia de transferéncia de corrente para os filamentos
supercondutores. O suporie de amostras foi utilizado com sucesso alé correntes de 1500 A, sem gualquer
aquecimento indireto das amostras. Foi analisada a evaporagao de hélio devido ao suporte de amostras+amostras ¢
os valores experimeniais oblidos estdo muito préximos dos calculados no detathamento do sistema.

(CNPq/RHAE, Brasil)

CARACTERIZAC:\O DE FILMES ESPESSOS SUPERCONDUTORES DE
YBaCuO

Alfredo Gongalves Cunha, Marcos Tadeu D 'Azeredo Orlando, Carlos Larica*,
Francisco Guilherme Emmerich* e Elisa Baggio-Saitovitch
Centro Brasiletro de Pesquisas Fisicas - RJ,
*Departamento de Fisica - CCE - Universidade Federal do Espirito Santo

Palavras-Chave: filmes espesso supercondutor, suscetibilidade, resistividade ac

Estudamos as caracteristicas de 05 filmes espessos (=1004un) supercondutores de YBCO produzidos pela
técnica de Plasma Spray. Algumas propriedades fisicas desses filmes foram medidas, mais
especificamente a resistividade AC e DC, a suscetibilidade magnetica AC bem como caracteristicas
cristalogrificas (Raio-X). Devido a geometria das amostras produziddas, ndo foi possivel obter nos
suscetbmetros usuais sinzis com a resolugdo desejavel sem destruir os fitmes depositados. Assim
utilizamos uma configuracio distinta da usual para medir a suscetibilidade AC dos filmes.

Para produzir tais filmes utilizamos precursores 6xidos € um carbonato com pureza de 99,9%. O
material supercondutor para cada filme foi preparado seguindo uma mesma metodologia, a saber: duas
calcinagdes de 12 horas a 980°C intercaladas por moagem com tnonitoragdo da granulometria, uma
terceira calcinagio de 12 horas a 980°C seguida de oxigenagdo durante 24 horas a 480°C com vazio de
oxigénio controlada (resolugdio de 10 kg/s). O material assim produzido foi novamente moido sendo
que o didimetro médio do griio obtido foi de ¢< 63pum. Apés a selegdio do didmetro dos grios, cada lote de
material produzido foi caracterizado através da medida da suscetibilidade AC e a densidade verdadeira
(Multi-picndmetro). Cada lote de pé de YBaCuO foi depositado etn substrato de aluminia de 01mm de
espessura através da técnica de Plasma Spray. Medidas de suscetibitidade AC revelaram a presenca da
fase supercondutora no material depositado, sem que fosse necessirio um novo tratamento 1érmico.

(CAPES)
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SISTEMA DE AQUISICAO DE DADOS DE ALTA PRECISAO PARA
CARACTERIZACAO DE MATERIAIS

Indcio Bianchi, Unesp-FEG-DEE, Guaratingueta-SP
Samuel E. de Lucena, Unesp-FEG-DEE, Guaratingueta-SP
Carlos Y. Shigue, Faenquil-DEMAR, Lorena-SP

Palavras-Chave: aquisigdo de dados, caracterizagao, materiais

Este trabalho apresenta um sisiema de aquisi¢do de dados de baixo custo, baseado no microprocessador de 8 bits
Zilog Z80, projetado e montado visando aplicagdes que requeiram geragdo de passos de corrente e leitura de tensdo
com alta precisio, tais como: caracterizagio de metais, materiais supercondutores, materiais amorfos,
semicondutores, ou qualquer medida que necessite uma curva caracteristica Vx| precisa. A fonte de corrente do
sistema e interfaceada por um conversor D/A de |6 bits que, operando no modo unipolar, permite a variagdo da
corrente na amostra de zero até o fundo de escala (100 mA), em passos de 15 ppm. Um conversor A/D de 16 bits
pemite a leitura da tensdo sobre a amostra com a mesma precisido. O sistema conta com um buffer de 32 kbytes, o
que permite o armazenamento de alé 16 mil amostras de 16 bits cada, uma saida analégica que pode ser usada para
visualizagdo do sinal adquirido em um osciloscopio, uma porta serial bidirecional no padrao R5232D, que serve
para receber comandos de um microcomputador IBM PC compativel, ou para transmitir os dados para o PC no
padric ASCI] para armazenamento em disco, permitindo posterior visualizagdo € tratamento matematico. Pode
operar no modo independente do micro, enviando os dados do a saida analogica para um registrador, ou qualquer
dispositivo que tenha entrada no padrio RS232, possuindo para isso uma interface com o usudrio baseada em uma
entrada de trés teclas e saida visual através de um LCD de |6 caracteres alfanumeéricos.

A INFLUENCIA DA ORIENTACAO DO CAMPO MAGNETICO APLICADO NAS
MEDIDAS DE SUSCEPTIBILIDADE MAGNETICA AC DE FILMES
SUPERCONDUTORES,

Claudio Luiz Carvalho
Departamento de Fisica ¢ Quimica
Unesp - Ilha Solteira
Claudio José Magnon e Ruberley Rodrigues de Souza
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais
IFSC - Séo Carlos

Palavras-Chave: supercondutor, filme, susceptibilidade magnética

As pesquisas com materiais supercondutores de alta temperatura critica tem aumentado sensivelmente
devido a sua importancia em 4reas tecnologicamente estratégicas, tais como, a médica, a eletronica e
a de transportes. Filmes supercondutores do sistema Bi:Sr:Ca:Cu:O foram feitos usando-se a técnica
paint-on. Filmes espessos foram fabricados a partir de um p6 proveniente da trituragdo de uma pastilha
que apresentava caracteristicas da fase 2223. O p6 foi misturado a um veiculo organico (a base de etil
celulose), € espalhado com uma espétula sobre substratos de MgO. Medidas da resisténcia elétrica
indicaram uma temperatura critica em torno de 80K, o que significa a presenga da fase 2212. Usando
a mesma técnica estimamos a densidade de corrente de transporte da ordem de 1000 A/cm? (6K); XRD,
SEM e EDX, foram algumas técnicas utilizadas na caracterizagdio desses filmes. Um estudo da
susceptibilidade magnética, considerando a orientagiio do campo aplicado, paralela e perpendicularmente
a superficie do filme, também foi feito, com o intuito de se determinar a fragiio da fase supercondutora
predominante. Os resultados indicaram a fase 2212 como sendo a fase predominante.

(FAPESP, CNPq)

188




EXPANSAO TERMICA E CALOR ESPECIFICODE COMPOSITOS
SUPERCONDUTORES YBaCuO/Ag

Claudia Maria Haetinger™ , Ildemdn Abrego Castilho®™, Jiilio Vitor Kunzler, Luis
Ghivelder™ , Paulo Pureur™

(a) Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul '
(b) Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio de Janeiro

Palavras-chave: dilatdbmetro capacitivo, expansio térmica, YBaCuO

Neste trabalho descrevemos a construgio ¢ operagdo de um dilatdmetro capacitivo formado por duas placas
paralelas que apresenta uma resolugdo em 511 melhor que 107, O dilatdmetro foi confecionado em cobre ¢ opera
em configuragdo normal, no intervalo de temperaturas entre 4.2 ¢ 140K. Este equipamento foi utilizado em um
estudo da expansfo térmica em baixas temperatura de supercondutores de alta temperatura critica. 8do apresentados
resultados de 511 e do coeficiente de expansfio térmica a, ¢m fungio da temperatura em uma amostra de
YBa,Cu;Ons  policristalino e para uma série de compdsitos nio-randdmicos do tipo YBaCuO/Ag x wt% (x= 6, 11,
23). Os resultados obtidos para ¢ sistema YBaCuO sdo compativeis com os dados disponiveis na literatura. Em
temperaturas inferiores a ~35 K, foi possivel analisar a expansfio térmica das amostras estudadas em termos de uma
contribuigio eletrbnica andmala e de uma contribui¢do do tipo Debye. A variagdo do termo de Debye ao longo da
séric mostra que ocorrem efeitos  sistemdticos, relacionados ao contetido de prata nos compésitos. Mostramos
também que efeitos extrinsecos, relacionados com a porosidade ¢ a existéncia de micro-rachaduras nas amostras,
slo impontantes. A associagio de nossos resultados com medidas de calor especifico dessas mesmas amostras
permitiram a determinagio do parimetro de Grilneisen médio em fungdo da temperatura. Mostramos que esse
parimetro é praticamentc constante para temperaturas maiores do que 60 K ¢ que seu valor aumenla
sistematicamente com a concentragfio de prata nos compdsitos.

(CNPq, FAPERGS, FINEP)

ESTUDO DA RELAXACAO MAGNETICA EM NIOBIO SUPERCONDUTOR

Claudio A. Cardoso, Marcos A. Avila e Oscar F. de Lima
Instituto de Fisica "Gleb Wataghin" - UNICAMP

Palavras-Chave: Relaxagdo Magnética, Supercondutor, Niébio

O fenbmeno da relaxagdo magnética em supercondutores de baixa temperatura crilica ja foi muito esiudado
se_ndo que o decaimento logaritmico da magnetizagdo voluméirica, M=M(0)| 1-kT/U In(1+1/1)], onde U ¢ a cnergia dt;
ativagio envolvida no processo de arrastamento de fluxo ¢ t, ¢ interpretado usualmente como o inverso da "attempt
fr"equcnqr", ¢ previsto pela teoria dc "flux creep” de Anderson-Kim. Mais recentemente novos regimes de relaxagdo tem
s:dg propostos para os supercondutores de alta Tc. Utilizando wum magnetdmetre SQUID nés fizemos inicialmente
varias medldas da magnetizacdo pelo tempo (M x 1), temperatuta (M x T} ¢ campo (M x H) para uma barra de nidbio
monocristalino cujas faces foram polidas quimicamente. A seguir nés submetemos a amostra a um lixamento controlado
de forma a degradar a superficic ¢ assim suprimir a barreira superficial. Da analise destes dois conjuntos de dados
pudemos calcular a energia de ativagdo como fungio da temperatura ¢ campo magnético, o que nos permitiu distinguir a
contribuigio superficial da volumétrica. Verificamos assim que a barreira superficial ¢ fortemente assimétrica com
rel'awo a entrada ¢ saida de fluxo da amostra, sendo seu cfeito particularmente impontante na regido de altos campos ¢
bmmpemmx. Nma?aungcaﬁo mmbél:ngllanejamos discutir a adequagio de diferentes modelos para descrever
are magnética . Em ial, isaremos as fveis causas 0 co i
ma part el o o o :spec poss para mportamento ndo logaritmico

(FAPESP ¢ CNPq)
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AVALIACAO DA ESTABILIDADE E PROTECAO DE MAGNETO SUPERCONDUTOR
DE NbTi E Nb,Sn DE 12T

Carlos A. Baldan'?: Carlos Y. Shigue
'Departamento de Engenharia de Materiais, Faculdade de Engenharia Quimica de Lorena - SP
’Departamento de Engenharia Elétrica, Faculdade de Engenharia de Guaratinguetd, UNESP - SP

Palavras-Chave: supercondutor, magneto, estabilidade

A estabilidade e protegio de um magneto supercondutor constituido por trés bobinas cilindricas concéntricas é
analisada com a finalidade de olimizar os seus pardmetros geomélricos, elétricos e térmicos. O magneto
supercondutor de 12T contém uma bobina de insergao de NbySn e duas bobinas de NbTi, sendo uma principal e outra
de corregiio, arranjadas em série ¢ alimentadas por uma correnle de 147A. O sistema de protegdo ¢ constituido por
resistores fixos colocados em paralelo a cada uma das bobinas e por um esquema de protegio gquench-back
consistindo de um circuito delector de guench baseado em diodos, através do qual, uma parcela da comrente do
magnelo € derivada para excitar resisténcias de aquecimento enroladas em torno de cada uma das bobinas. O quench
do magneto supercondutor foi analisado por um programa de simulagéio no célculo do volume de zona normal,
voltagem interna das bobinas, voltagem entre terminais, resisténcia, corrente e temperalura. Os parémetros adotados
para a simulagio foram: lensdio total do magneto 500V, constante de decaimento igual para as rés bobinas e
velocidade de propagagio de zona normal adiabdtica. Os resultados obtidos sdo: lemperatura méxima de quench
<300K, voltagem mixima 3800V e constante de tempo 0,08s. A bobina de corre¢ao de NbTi, pelo fato de apresentar
valores elevados de resisténcia e induténcia, requer o emprego de resisténcia de prote¢ao menor do que o adotado nos
parimetros acima. Islo deve-se ao fato da matriz do condutor da bobina de Nb3Sn ter baixa razdo
cobre/supercondulor, ocasionando rapido decaimento da corrente.
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TRANSFERENCIA DE CARGA ENTRE ATOMOS E SUPERFICIES SOLIDAS:
O PAPEL DA ESTRUTURA ELETRONICA

Rafael T. Pepino; George G. Kleiman
Departamento de Fisica Aplicada - [FGW - UNICAMP

Palavras-Chave: estrutura eletronica, interag@io atomo-superficie, transferéncia de carga

Os processos de troca de elétrons que ocorrem na interagdo entre &tomos e superficies solidas s3o importantes
no entendimento de experimentos, 1ais como ion-beam scattering spectroscopy (ISS), neutral beam scattering
speciroscopy (NSS) e secondary-ion mass speciroscopy (SIAMS). Durante a intera¢do stomo-superficie, as
ocupagdes dos estados eletrdnicos, tanto do tomo como da superficie, podem variar no tempo. O itomo pode
ser entdo ionizado ou neutralizado, enquanto 2 superficie passa a apresentar um espectro de excitagdes.
Blandin et al. (J. Phys. 37, 369) desenvolveram um formalismo adequado para tratar perturbagdes
dependentes do tempoe € localizadas em metais, aplicandoo a0 problema de transferéncia de carga na
interagdo dlomo-superficic metdlica. Nesse tratamento, o Hamiltoniano de Anderson foi utilizado para
descrever O sisterma eletrdnico ¢ os resullados foram obtidos para um limite de Banda Larga. Os trabalhos
posteriores scguem esta linha, incluindo efeitos de temperatura, variagdo temporal de energia atémica e
trajetorias realistas. Tratamos dois novos modelos para a estrutura eletrénica da superficie, que podem ser
combinados com 0 modelo de Banda Larga. No modelo de Dois Niveis, a densidade de estados no solido &
muito estreita, correspondendo a apenas um estado eletrénico do sélido interagindo com o estado atdmico. No
modelo de Banda Lorentziana, a densidade de estados tem um centréide e uma largura, correspondendo a um
conjunto limitado de estados eletronicos da superficie interagindo com o estado atdmico. Este (ltimo modelo é
0 mais abrangente, sendo 0s outros dois casos, limites deste. Uma comparag3o entre os modelos permitird um
melhor entendimento do papel da estrutura eletrénica da superficie nos processos de transferéncia de carga.
Em particular, é importante entender como a transferéncia de carga depende dos parimetros relevantes, a
saber: energia do estado atémico, energia do nivel de Fermi da superficie, intensidade da interacdo e
trajetdria alémica.

ESTUDO DA SUPERFICIE (0001) DO Bi;Te;

N.G. Teizeira, V.B. Nascimento, E.A. Soares e V.E de Carvalho
Depto. de Fisica, ICEx, UFMG

Palgvras Chave: Superficie - LEED - Telureto de Bismuto

A possibilidade de fabricagao de dispositivos semicondutores com propriedades termoelétricas mais
apropriadas em aplicagdes tecnoldgicas - como por exemplo em resfriamento com dispositivos de
estado sélido (efeito Peltier) e no uso de contatos de ponto (quintico) como termometros minia-
turizados - tem aumentado o interesse na pesquisa de novos materiais e/ou sistemas com pro-
priedades termoelétricas melhoradas. Nos Gitimos anos, importantes investigagdes tem sido real-
izadas principalmente em filmes finos e interfaces semicondutor-semicondutor. Entre os vérios ma-
teriais conhecidos nesta irea destacam-se o BizTes e o SbyTes devido suas marcantes propriedades
termoelétricas. Embora estes compostos semicondutores ji tenham sido estudados sob vdrios as-
pectos, as propriedades das faces destes cristais ainda ndo sdo totalmente conhecidas. O estudo
dessas superficies sio importantes para o desenvolvimento de sistemas de baixa dimensionalidade
que apresentam propriedades termoelétricas relevantes. Neste trabalho apresentamos um estudo
detalhado da geometria e estrutura eletronica da face (0001) de Bi;Tes e SbyTes através das técnicas
da espectroscopia de elétrons Auger, XPS e Difra¢io de Elétrons Lentos (LEED). O comportamento
desta superficie sob a deposigio de monocamadas de metal é também apresentado.

(CNPq, Fapemig, Finep)
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SIMULACKO DE CURVAS DE TPD PELO METODO MONTE CARLO

Angela Sanches Rocha, Ernesto Lopes dos Santos e Caio Mdrio Castro de Castilho
Instituto de Fisica, Universidade Federal da Bahia

Palavras-Chave: dessorgio, simulagio, Monte Carlo

A Dessor¢do Térmica Programada (Thermal Programmed Desorption - TPD) consiste na dessorgio de moléculas
adsorvidas em um substrato sélido, mediante estimulo térmico e consequente medida da variagio temporal da taxa de
emissio de particulas. A temperatura da amostra € feita variar com o tempo segundo um critério pré-determinado,
usualmente uma fung¢do lingar. As curvas obtidas experimentalmente possibilitam a determinagio de parimetros
importantes relativos 2 cinética das reagdes de dessorgdo. A variagdo temporal da taxa de cobertura (sftios ocupados /
numero total de sitios) ¢ usualmente representada pela equagfio de Arrhenius. O Método Monte Carlo foi utilizado para
3 simulagdo computacional destas curvas. O procedimento utiliza um conjunto estatistico de sitios cuja energia
adsortiva € conhecida. Para valores fixos de temperatura e cobertura, as posi¢des dos N sitios ocupados no arranjo de
sitios disponiveis sfo inicialmenie sorteadas, Para cada molécula adsorvida, considerando a energia de interagdo da
mesma com o subsirato € com 0s scus possiveis primeiros e segundos vizinhos, simula-se a possibilidade de migragio
para um sitio vazio. O processo € realizade’iterativamente por um certo mimero de vezes, o que corresponde A busca de
minimizacdo da energia. A solugfio do problema compreende duas etapas: i) na primeira o procedimento acima descrito
¢ realizado para distintos valores de cobertura e de temperatura obtendo-se entdo conjuntos de valores para o niimero
de pares de moléculas adsorvidas que ocupem as posi¢des de primeiros (NV) e de segundos vizinhos (NNV) e para a
energia configuracional (ECONF); ii) na segunda etapa, pela utilizagdo dos valores de NV, NNV e ECONF que
variam com a cobertura ¢ com a temperatura, procede-se a integragio numeérica da equagiio de Asrhenius. A
importincia do nimero de iteragdes, representativas do processo de “busca do equilibrio térmico™ é demonstrada, bem
como sdo discutidos aspectos como a variaglo do valor da “semente” inicial para a geragdio dos niumeros aleatorios
necessirios a0 processo, tempo computacional em fungdo da cobertura ¢ do nimro de iteragdes, entre outros. A
comparagdo com a situagdo experimental ¢ feita para Cl em Ni(111).

CNPg/UFBA

— MULTISTEP FORMATION ON InP SURFACES OBSERVED BY ATOMIC FORCE
MICROSCOPY
L.SM.Soares, M.A.Cotta, C.A.C Mendonga, K.M.Ito-Landers and M.M.G.de Carvalho
UNICAMP, IFGW, DFA/LPD, CP 6165, 13081-970, Campinas, SP

Palavras-chave: InP, surface steps, step bunching

Interfaces in semiconductor heterostructures constitute an important issue today, either from the point of
view of basic knowlegde or for applications in devices and design of new structures. The morphology of the surface
and its evolution with time provide fundamental information on microscopic kinetic processes and growth modes. In
particular, a two to three-dimensional growth mode transition and the corresponding surface evolution have been
observed for InP homoepitaxial films. Even though the morphology of such films depends strongly on the growth
mechanism, it can also be affected by the initial surface of the substrate prior to growth.

In this work we investigate by atomic force microscopy the morphology of InP substrates, with nominal
(100) and 2° off towards the nearest <}11>A (A-surface). <111>B (B-surface) and <110>, prior to growth by
chemical beam epitaxy. The substrates were degreased and eiched using H;SO4-based solutions; the oxide was then
desorbed under 2 Py flux at 530°C for a period of time varying from 5 to 20 minutes. This last lime period usually
assures 2 good surface for epitaxy, according to in-situ high-energy electron diffraction measurements.

The substrate surface after the cleaning process present no defined structures. with rms roughness in the
range 3-4 A, independent of surface misorientation. After a S-minute anneal. the nominal surface terraces are clearly
reconstructed, and steps of the order of 2-3 monolayers in height are observed in the 2°ff substrates. These
multisteps are elongated in the case of the A-surface, while surfaces containing B-steps present a fingering structure,
being almost granular in shape - and slightly larger in height - for the B-surface. The evolution of this surface
reconstruction process is clear when the annealing time is increased to 20 minutes. While the nominal substrate
presents very wide (=1pum) terraces with small twe-dimensional islands on top, the 2°0ff substrates show the presence
of even larger multisteps (= 6-7 monolayers for the B-surface) with granular shape. We will discuss this process of
step bunching and its dependence on the type of surface lermination (A or B steps) as well as its influence on the final
InP film morphologics for the two-dimensional growth mode.

(Finep/FAPESP/CNPg/Telebras)
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DEPENDENCIA DA MORFOLOGIA DA SUPERFICIE DE AMOSTRAS DE
(100) n-InP COM O POTENCIAL DE ATAQUE ELETROQUIMICO

Lucila Cescato e David Soltz*
Laboratério de Optica - IFGW - Unicamp

Palavras Chave: fotoeletroquimica, semicondutores, morfologia da superficie

Foi observada uma forte dependéncia da morfologia desenvolvida nas superficies de n-InP atacadas
fotoeletroquimicamente com o potencial de ataque. Para potenciais mais positivos sfio formadas longas estruturas
lineares alinhadas ao longo do eixo cristalino <0-11> , estas estruturas com perfil em V sjo formadas pelos planos
cristalinos (111} e (1-1-1) formados exclusivamente de In. Ataques desenvolvidos com potenciais mais negativos
resultaram na formagfio de estruturas bidimensionais, alinhadas ao longo do eixo <011>, Estas estruturas mais
complexas foram analisadas em detalhe, e concluiu-se que eram formadas pelos quatro planos lentos de [ndio e nio
apenas 05 planos (111) e (1-1-1) expostos 4 luz. Estes resultados foram explicados pela variagio da distribui¢io da
concentraglio de portadores minoritdrios fotogerados no eletrodo do semicondutor com o potenciaol de ataque.
Utilizando-se um modelo sugerido por Ostermayer, a distribui¢8o dos portadores minoritrios foi calculada para
alturas de barreira correspondentes as eficiéncias de recolhimento de portadores utilizados em nossos experimentos
(potenciais de ataque). Os resultados do cdlculo mostraram que para altos potenciais de barreira os portadores
totogerados sdo sugados rapidamente para a superficie e nfio difundem no interior do semicondutor enquanto que para
o0s poténciais mais negativos o recolhimento de portadores ¢ incompleto e uma grande porgdo deles difunde para o
volume do semicondutor. Nestas condi¢des para potenciais mais positivos apenas os planos de In iluminados podem
ser atacados (resultando na estrutura em V observada) enquanto que para potenciais mais negativos todos os planos de
In (inclusive os néio iluminados) podem ser atacados resultando na estrutura mais complexa observada para baixos
potenciais de ataque em nossos experimentos.

. (FAPESP)
* Dep. Chemistry, Colorado State University

ESTUDOS POR FOTOEMISSAO E FOTOABSORCAO DE RAIOS X
DO V;05 E DO Nagi13V,05

Alexandra Mocellin{!.2) Miguel Abbatel?)
(NLaboratério Nacional de Luz Sincrotron
(2Mnstituto de Fisica/UNICAMP

Palavras-Chave: V,0s, XPS, XAS

Nos esiudamos os compostos V205 e Nag 33205, com fotoemissao e foloabsorgdo dos niveis V 2pe O Is, para
observarmos as mudangas que ocorrem quando dopamos o V20s. Os espectros de fotoemissio e foloabsorgiio dos dois
compostos estao desdobrados pelo acoplamento spin-6rbita nos sub-niveis 2p3y € 2p1/2. Cada um destes sub-niveis
upresenta um pico principal e um pico satélite a maiores energias de ligagdo. O pico principal corresponde ao buraco
interno bem blindado com uma configuragdo final do tipo 2p33d'L para o V205 ¢ 2p 3d2, para o Nag 33V20s, onde
L representa um processo de transferéncia de carga. O pico satélite corresponde ao buraco interno mal blindado com
uma configuragio final 2p33d0 e 2p33d!, respeciivamente. Comparando-se os especiros dos dois compostos
observamos para 0 Nag 33V205 uma diminuigdo na intensidade do satélite e uma assimetria no pico do oxigénio
devido a diferengas no processo de blindagem do buraco interno. Os espectros sdo analisados pelo modelo de cluster que
permite calcular o valor da repulsio eletrostética entre os elétrons V 3d - V 3d. Nos espectros de fotoabsorgdio vemos
que hd uma forte hibridizagdo dos orbitais 2p do oxigénio com os orbitais 3d e 4sp do metal, também podemos obter
diretamenie o valor do desdobramento dos orbitais 3d por campe cristalino, que € igual a 2.0 eV. Comparando-se os
espectros de foloabsorgio dos dois compostos vemos que h4 um alargamento do pico eg do Nag 33V20s, 0 que indica
um aumento na dispersio das bandas devido a mudangas na estrutura cristalografica.
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THERMAL WAVE STUDY OF BIOCERAMIC HYDROXYAPATITE

Antonio Carlos Bento(@, Darryl P. Almond(b)
(@)Departamento de Fisica - UEM, Av. Colombo 5790, Maringa-PR, 87020-900, BRAZIL.
{B)School of Material Science - University of Bath, U K.

Keywords: hydroxyapatite, thermophysical properties, thermal wave interferometry.

Thermal wave interferometry (TWI) has been used to study the calcium phosphate hydroxyapatite (HA). This is a
biologically important mineral that has been extensively studied due its synthetic composition being an analogue of the
mineral phase of ‘bone. Some surgical applications of HA take the form of coatings which render a metallic substrate
biocompatible. In this work HA has been deposited by plasma-spraying process. TW1 was used for measuring the
thermal diffusivity O, conductivity k, effusivity e, volumetric heat capacity Cv, optical absorption cocfficicnt B, and the
thermal wave reflection coefficient R. The samples were prepared from a commercial powder with a particle size of 20-
40 pm and the substrate was titanium alloy Ti6Al4V which was grit blasted for cleaning and roughening before plasma
spraying. Pan of the surface was gold sputtered owing to produce an opaque region of HA for using the opague
approach of the theory. The measurements were performed for modulation frequencies covering the range from 0.5 to

30 Hz, crossing both region the translucent and the opaque one. Fitting the opaque data phasc we obtained o= 0.292
x10%¢ m?! and R=-0.560. From the translucent data phase we have used the limiting value in the thermally thick region
and according to the theoretical approach led us to p=2.01 x10* m"!. Using this value we derived the other parameters,
k=12 wml k!, e=2185 ws!2m2k!, C,;=4.0 x10°ym3 k! Comparing with k=0.5 wm'! k! and e=935 ws"2 m2 k-
! for a human rib or to k=0.8 wm™' k! and e=1814 ws2m'2 k"' for the enamel of a human tooth. the result presented
here are in good agreement with those. On average. human bone and enamel contain 41% and 92% of HA mincral by
weighi. respectively. In conclusion, as the degree of crystallinity and calcium phosphate phases in bone may vary greatly
from those found in a plasma sprayed HA, with a similar chemical composition, the TWI has becn shown 1o be very
helpful for this kind of study, adding the non contacting and nondesiructive feature of the technique.

{10 appear in J.Appl. Phys. 1996) (Apoio parcial CNPq)

PROPRIEDADES ESTRUTURAIS, DINAMICAS E TERMODINAM]C{_\S DE UMA
CADEIA LINEAR SEMI-INFINITA ANARMONICA COM INTERACAO ENTRE
PRIMEIROS E NAO PRIMEIROS VIZINHOS.

André Luiz C. da Silva, José Nicodemos T. Rabelo, Viatcheslav I, Zubov
Departamento de Fisica-Universidade Federal de Goias - GO

Palavras-Chave: 1) Superficie; 2) Anarmonicidade; 3) InteragSes de longo alcance

O carater de longo alcance nas interagdes em uma cadeia monoatdmica altera significativamente suas
propriedades. Por exemplo, na teoria de ondas nfio -lincares a interagio com segundos vizinhos pode provocar o
surgimento de solitons infrasdnicos. Neste trabalho estudamos os efeitos da interagdo de longo alcance nas
propriedades estruturais, dinimicas e termodinimicas de superficies de cristais anarmdnicos no exemplo de uma
cadeia linear semi-infinita monoatémica. Utilizamos a Aproximagio do Campo Autoconsistente Nio-
Simetrizado, cuja idéia central ¢ a inclusio dos lermos anarmdnicos na energia potencial do cristal sem o
cmprego das expansdes da teoria de perturbagdes. Cada 4tomo ¢ descrito por uma fungdo de distribuigio
localizada numa pequena regifio ao redor do sitio da rede, cada dtomo se movimenta na presen¢a de um potencial
médio criado por todos os outros tomos. A partir da escolha de um potencial interatémico d(r) resolvemos as
equagdes para as funges de distribuicio ¢ obtemos a energia livre cspecifica na aproximagdo de fraca
anarmonicidade, ou seja fazemos uma expansdo em poténcias da temperatura (8=k,T) e dos coeficientes e,/{r,,
f/f ¢ galf'To (e=® (210), =0 (21,), g=® (210), F=® (ro) € 1o ¢ a posicHo de equilibrio do 4tomo). Mantendo
termos de até segunda ordem nestas expansdes calculamos a a dilatacdio térmica, a relaxacdo da cadeia na sua
extremidade (“superficic”), as amplitudes efetivas e os calores especificos isocorico ¢ isobdrico. Para uma
estimativa numérica dos resultados usamos o0s potenciais interatdémicos de Morse ¢ Lennard-Jones. Nos calculos
concretos consideramos interagdo de cada dtomo com seus primeiros, segundos, terceiros e quartos vizinhos. O
carater de longo alcance das interagdes implica em efeitos estiticos e acentua os efeitos anarménicos e de
superficie, além de aumentar a localizago das fungdes de distribuicdo dos tomos na cadeia.

(CNPq)
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ESTACAO EXPERIMENTAL PARA ESPECTROSCOPIA DE NIVEIS PROFUNDOS

Hélio Tolentino, Daniela Z.N. Cruz*, Alexandra Mocellin*, Fldvio C.Vicentin, Miguel Abbate
Laboratério Nacional de Luz Sincrotron - LNLS/CNPq
Cx.Postal 6192, 13081-970 Campinas (SP)
* Mestrando UNICAMP

Palavras-chave : espectroscopia de raios X; luz sincrotron

Um grandc avango foi realizado no scatido de capacitar o LNLS com uma Iinh.a de luz para espectroscopia de
raios X moles. No que tange a instrumentiagdo, a gafase foi dada  estagdo experimental ¢ & definigdo do espelho
focalizante 1oroidal. O cspelho focalizanie toroidal foi especificado através de simulagdes utilizando o programa
Shadow ¢ adquirido junto a Zciss (Alemanha). A mecdnica que suporta o espetho j4 foi montada gtestada,
mostrando facilidades para o alinhamento ¢ boa cstabilidade. Dcscnhf'lmos. monlamos ¢ 1eslamos a camara de
preparagdo de amostras ¢ de medidas utilizando fontes convencionais de raios X moles (Al/Mg). A camara,
projctada ¢ construida no LNLS, foi cquipada (sistema de bombcamento, scnsorcs de vicuo, ‘manipuladores,
cic...) com fundos dc um projeto Fapesp. O analisador de cnergia de cléirons (E_’cﬂcm-Elmcr) foi adgumdp com
fundos dc um projcto cavolvendo a Comunidade Européia. Esta estagdo experimental para fotoemissdo j4 esld
sendo usada para medidas de algumas amostras de 6xidos de metais de transigio. Espectros dc vanias amostras
obtidos com cstc equipamento scrilo mosirados ¢ discutidos. O desempenho geral do instrumento & compardvel
ao de cquipamenios comerciais semelhantes. Com relagdo aos outros componenies da linha de luz, todas as
partes do front-cnd ja foram construidas ou compradas; 0 monocromador de quplo-cnsmns estd cgmsuufdo e
condicionado; o sistema de fendas foi projetado ¢ cstd construido. Todas estas diversas partes serdo instaladas e
condicionadas cm vécuo ¢ estardo prontas para receber luz sincrotron no scgundo semesire de 1996.

(LNLS, CNPq, CEE. FAPESP)

SURFACE PLASMONS IN GRAPHITIC NANOPARTICLES

Stlvina Segui', Odile Stephan®, Christian Colliex?, Daniel Ugarte®
'FaMAF, Univ. Nac. de Cérdoba, Ciudad Universitaria, 5000 Cérdoba, Argentina.
Lab. de Physique des Solides, Univ. Paris XI, Bat. 510, 91405 Orsay, France.
3Lab. Nac. Luz Sincrotron (CNPg/MCT), Cx. P. 6192, 13081-970 Campinas SP, Brasil.

Key Words. surface plasmons, EELS, graphite nanotubes

We report here a study of surface collective excitations (plasmons) in graphitic
nanoparticles (bucky-tubes and bucky-onions). We use electron energy loss spectroscopy
(EELS) to study muitilayer carbon nanostructures generated with an electric-arc discharge
apparatus. Spectra were acquired using a dedicated STEM (VG HB 501) providing a 0.5
nm electron probe, and using spectrum-line mode across the particles. In particular, two
surface modes are observed at =17 and =19.5 eV, localized respectively at the external and
internal surface of hollow carbon nanotubes. We have used classical electrodynamics
theory to calculate the frequencies and excitation probability of surface modes in graphitic
nanostructures. We have analyzed two configurations: a) penetrating electron trajectories in
spherical particles; b) electron trajeciories parallel to the axes of a cylinder. Electronic
propeties of the particles were modeled using an average of the diagonal elements of the
dielectric tensor of graphite. Although these simplified models, theoretical predictions
allow the interpretation of experimental results.
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DETERMINACAO DE DUREZA E CONSTANTE ELASTICA DE MICROCRISTAIS
DE PBI; POR NANOINDENTAGAQ

Autores; Wanderley Veiga ¢ Carlos Mauricio Lepienski
Departamento de Fisica UFPR
Palavras-Chave.: Pbl,, nanoindentagio, dureza

O lodeto de Chumbo (Pbl,) € um cristal de estrulura laminar, que possui espessura micrométrica e
contornos hexagonais.  Depositados sobre Kiminas de vidro, sio amostras ideais para se realizar
nanvindentagdo com vislas @ medidas de durcza e constante clistice. Encontraram-sc valores de  dureza
H < 0.2 G Pa ¢ modulo de Young E < 10 G Pu. Além das medidas realizadas, deu-se énfase, neste
trabalho. a0 cstudo da morfologta das indeniagdes, micrografadus com o auxilio de um microscopio
cletrdrico de varredura, A cstrutura laminar do iodeto de chumbo, que apresenta ligagdes ¢ Van der
Walls pura cumadas adjacenics. produz cfcitos inmeressantes com i utilizagiio de um indentador Berkovich,
de simetrig 3. permitindo csludos de anisoiropia superficial. além dos efeitos do substralo sobre as
medidas. Os principais efeitos observados foram o aumento tanio da dureza quanto da constante elastica
com o incremento da carga aplicada. As possiveis razdes para esses fatos estdo relacionadas com efeitos
devidos a interagdo do substralo com a amostra e também com a movimentagiio para cima das camadas
aldmicas proximas as bordas da indentagdo.

Reconstruciio da Superficie de Pd(110) Devido a Presenca de Enxofre Estudada por STM,
LEED e AES

Carlos Achete
Programa de Engenharia Metaltrgica e de Materiais COPPE/UFRJ
Horst Niehus
Universidade Humboldt - Berlin

Palavras-Chave; STM, paladio, enxofre

Nos Gtimos anos tem sido grande o interesse em estudos sobre a adsorg3o enxofre sobre os mais
diferentes metais como Ni, Fe, Mo, Cu e Pd. Este interesse advém da imponidncia tecnologica,
especialmente com respeito a aplicagdes em catélise. Neste trabalho apresentamos os resultados
estruturais da adsor¢do de enxofre sobre Pd(110) utilizando as técnicas de Microscopia de
Tunelamento de Varredura (STM), Difragdo de Elétrons de Baixa Energia (LEED) e
Espectroscopia de Elétons Auger (AES) . A superficie do cristal de Pd foi preparada através de
sucessivos ciclos de sputtering e aquecimento até que nenhum trago de contaminantes como
carbono e oxigénio fosse detectado com a espectroscopia Auger (AES) e o padrdo LEED se
apresentasse (1x1) muito nitido. Em seguida a amostra foi aquecida a 900 °C e resfriada
lentamente até a temperatura ambiente. Com este procedimento pode-se controlar a quantidade de
enxofre que difunde do volume do cristal para a superficie. A quantidade de enxofre difundida foi
controlada com AES. O padrdo LEED obtido apos o tratamento térmico é c(2X2) com pontos
extras. Anilises com STM em resolugdo atdmica revelam que a superficie apresenta longos
dominios ¢(2x2) que seguem em direg3o aos degraus monoatdmicos.
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ESTUDO DA ESTRUTURA ELE_,TRONICA DO COMPOSTO CuGeO3 POR
FOTOEMISSAO E FOTOABSORCAO

Daniela Z. N. Cruzi!-2) Miguel Abbate!!), Hélio Tolentino'!)
(DLaboratério Nacional de Luz Sincrotron
(DInstituto de Fisica/lUNICAMP

Palavras-Chave: CuGe(Q41,XPS, XAS

Utilizando técnicas de foltoemissdo e foloabsorgdo. estudamos o composto CuGeQO3 através dos espectros do  nivel
Cu-2p. banda de valéncia e banda de condugio. O CuGeOy € um bom isolante a temperatura ambiente, sofrendo
iransi¢do de spin-Peierls em torno de 14K. As medidas de fotoemissio foram realizadas no LNLS utilizando fonte
convencional de raios X (AlIKa). enquanio que as medidas de fotoabsorgiio foram obtidas com radiagdo sfncrotron, no
CAMD-USA. Os espectros da banda de valéncia e do nivel 2p sdo similares aos de CuO. Nestes espectros, as bandas
3d do cobre cstio separadas devido a interagdes eletrostéticas e efeitos de campo cristalino. A configurag3o ibnica
dominante no estado fundamental ¢ 3d¥ misturado com pequena quantidade de 3d'0L, (L denota um buraco no ligante).
O espectro do nivel 2p apresenta um pico principal e um satélite em mais alta energia. O pico principal corresponde
a0 estado final ¢3d'9L enquanto que o satélite corresponde ao multiplete formado pelos estados ¢3d® (¢ denota um
huraco no nivel 2p do cobre). O espectro da banda de valéncia também é composto por dois pico: um principal,
tormado de uma mistura dos estados 3d'01,,2 ¢ 3d°L, e um pico satélite, em mais alta energia, de carater predominante
3d¥. Os espectros foram analisados usando o modelo de cluster, fornecendo informagdes sobre repulsio eletronica.
ransfeséncia de carga ¢ hibridizagdo (Q2p=8.0cV: Upv=T7.3eV: A=1.25eV e T=2.0eV para 0 CuGeO3). O especiro de
l[otoahsorgiio pode ser interprelado quatitativamente como uma combinagio dos espectros do CuO e do GeO3. O
espectro apresenta um pico correspondente a hidridizagio Cu3d - O2p. € uma estrutura alargada em mais alla energia,
correspondente u hibridizagio Gedsp/Cudsp - O2p.

PROJETO E CONSTRUGCAO DE UM ESPECTROMETRO DE MASSA
DE ALTA RESOLUCAQ

Cassia Ribeiro Ponciano, F.Eduardo Avalos Cascante , Ricardo T Cunha, Diogo V. de Andrade,
Joaquim Jeronvmo de Moura Fitho e Enio Frota da Silveira
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catolica do Rio de Janeiro — RJ

Palavras-Chave: refletron, dessorgio, tempo-de-voo

Um espectrdmetro de massa de alto poder de resolugdo (m/Am > 5000) foi rojetado ¢ cstj ]
Laboratorio Va|_1 _de GraafT desta Universidade. Trata-se de um insuru:nenlcr tii)o tcmpo-s&:-\srggf“:'nﬁ:l?figu:goul:s
espelho elctrosatico, capaz de analisar jons dessotvidos por impacto dc projéicis encrgélicos (keV, MeV) ou por
pu!so§ de l_a:se_r Uv. U.m conjunto de programas para PC foi desenvolvido para projetar o espectrometro {calculo de
Irajetdrias ionicas ¢ otimizagao da resolugao). permitir sua operagao (1ransferéncia de dados do relogio digilal para o
PC} e analisar os resultados (andlise de espectros de massa). As simulagdes que conduziram ao desenho definitivo do
aparelho sdo disculidas. Especiros de massa preliminares obiidos com um prolotipo sdo aprescntados,

* Doutorado sanduiche com a EPN, Quito, Equador e bolsista do IPS, Upsalla, Suécia.

(PADCT. CNPq e MCT)
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XPS USING Ti Ka RADIATION AS THE EXCITING SOURCE, A STUDY OF
THE 4D METALS

R. Landers, A. Siervo, G.G. Kleiman and S.G.C. de Castro
Inst. de Fisica Gleb Wataghin Univer. Estadual de Campinas

Keywords: xps, 4d metals, Ti ka

X-ray Photoelectron Spectroscopy is usually associated with surface studies and for this reason
the choice of x-ray source is such that the kinetic energy of the photoclectron is relatively small so as to
assure surface sensitivity. The great majority of conventional x-ray sources for XPS have Al or Mg anodes
producing characteristic radiation with 1486.6 eV and 1253.6 ¢V energy respectively. In some cases it can
be interesting to usc higher exciting energies such as in studies of very deep core levels or segregation
studies, in one case the higher energy allows one to access deeper energy levels and in the second the
greater kinetic energy of the photoelectrons samples a thicker layer of the sample.

We present photoelectron spectra of the 4D metals exciled with Ti Ka radiation and compare
them to the corresponding spectra taken with an Al anode. The Ti Ko line has an energy of 4510.84 and
a line width of 1.45¢V, while the Kay . half as intense is both wider (2.13eV) and lower in energy
(4504.86 eV)t. For a meaningful comparison to be made it was necessary to deconvolute the Ti excited
spectra to separate the effects of the complex x-ray line from the actual core level lines. Many interesting,
differences between the differently excited spectra are observed, including the striking effect of the change
in the photo ionization cross-sections for the different core levels.

{FAPESP, CNPq. FINEP)

VARIACAO DAS PROPRIEDADES MECANICAS DE VIDROS ALCALINOS
CAUSADAS PELA MIGRACAO IONICA, UTILIZANDO NANOINDENTACAO

Gilberto Yosimasa Odo, Ricardo Dalke Meucci, Carlos Mauricio Lepienski
Departamento de Fisica da Universidade Federal do Parana

Palavras-Chave: vidro, migragao idnica, nanoindentagao

Apresenta-se a técnica da nanoindentagdo para o estudo de propriedades mecinicas dos materiais, em especial, a
determinagdo de dureza e modulo de elasticidade. Esta técnica consiste em fazer penetrar no material uma ponta
de diamante do lipo Berkovich. com um controle simulidneo da carga aplicada e da profundidade de penetragio.
As resolugdes na medigio da carga e da profundidade sdo de 20 uN (2 mg) e 0,4 nm, respectivamente. Utiliza-se
desta técnica para o estudo da variagdo das propriedades mecdnicas que ocorre em vidros alcalinos quando
submelidos a alta tensdo em corrente continua. A aplicagdo de um campo elétrico externo entre as superficies de
um vidro alcalino provoca a passagemi de uma corrente elétrica no sev interior, resultante do fendmeno da
migragio idnica, causando o aparecimento de trés regides de composi¢do quimica distintas, a saber: uma, junio
ao anodo, com auséncia de ions alcalinos (Na+, K+): outra, junto ao catodo, com excesso destes ions,e finalmente
a central que permanece inalterada. A espessura da camada de deplegio de ions junto ao anodo é determinada
pela carga total que passa pelo vidro. Foram aplicadas cargas de 50 uN (5 mg) a 50.000 uN (5 g), em amostras
com espessuras de camadas de deplecdo de ions que variavam de 100 nm a 1.000 nm, gerando indentagdes com
profundidades entre 10 nm e 700 nm. Os resultados obtidos mostram que os valores da dureza e do madulo de
elasticidade, em refacdo a parte inalterada do vidro. sdo maiores na regido do catodo e menores na regido do
anodo. Conclui-se que as medidas destas propriedades refletem, também, a variagdo da composi¢do quimica nas
diversas partes do vidro. Discute-se as suas implicagdes na utilizagdo de vidros como isolantes de alta tensio em
corrente continua.
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METILAMINA COMO FONTE DE NITROGENIO NA DEPOSICAO DE CAMADAS
DURAS DE A-C(N):H POR PECVD

MM. Lacerda, D.F. Franceschini F.L. Freire Jr.
Departamento de Fisica, PUC-RIO

Palavras-Chave: metilamina, nitreto de carbono, PECVD, propriedades mecanicas, estrutura

Camadas duras de a-C(N):H foram dcpositadas sobre substratos de Si(100) por “glow-discharge”
autopolarizado cm aumosferas de C;H>-C;HsN (acetileno-metilamina) Os filmes foram oblidos a uma pressio total de
3 Pa, com potencial de autopolarizagio igual a -350V ¢ com pressdcs parciais dc  melilamina entre 0% e 50%.
Também foram realizadas cxperiéncias de deposicio utilizando metilamina pura, a 10 Pa de pressdo total ¢ potencial
de autopolarizagdo igual a -500V. A composicio quimica dos filmes foi determinada por RBS (carbono), ERDA
(hidrogénio) ¢ Reagdo Nuclear (nitrogénio). enguanto a esirulura foi monitorada através das espectroscopias de
Raman e de Infravermelho. A tensio mecénica interna compressiva foi também determinada, por meio da medida da
deflexio dos substratos apds a deposigio.

A incorporagdo de nitrogénio nos filmes ocorreu a niveis de até 15% atomico, para os filmes obtidos a partir
de misturas de C;H,-C-HsN. A tensilo interna dos filmes foi rexuzida de aproximadamente 50% com a incorporagdio
de nitrogénio. Os especiros de Raman mostraram que a incorporagio de nitrogénio resulta num auraento do tamanho
ou numero de aglomerados grafiticos, tendencia geralmente observada na incorporagio de nitrogénio em filmes de
carbono amorfo, hidrogenados ou ndo. A taxa de deposicdo dos filmes sofreu um forie decréscimo com a adigdo de
metil-amina ao plasma, decréscimo estc maior que o esperado ao supor-s¢ um processo de simples dilui¢do de C;H,
por C;H:N. Os filmes depositados a partir d¢ metilamina pura, bastanic mais delgados que os obtidos a partir de
misturas com acetileno, mostraram uma incorporagdo de nitrogénio de até 30 % atomico.

CARACTERIZAGCAO DE FILMES DE DIAMANTE POR ESPECTROSCOPIA RAMAN

AR. Vaze V. Lemos
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, Universidade Estadual de Campinas, 13083-970 Campinas
N.F. Leite, N.G. Ferreira, V. J. Trava-Airoldi e E.J. Corat
Lab. Associado de Sensores, Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais, S3o José dos Campos
T.M. Leite
Centro de Desenvolvimento de Tecnologia, Sdo José dos Campos

Palavras-chaves. espectroscopia, caracterizagio, filmes de diamante

Espectroscopia Raman tem sido amplamente utilizada para caracterizagdo estrutural de novos materiais. Em
particular, no campo de recobrimento com diamante, ¢ extremamente itil, e uma das Onicas alternativas quando ha
necessidade de medigdes “in situ”. Esta 1écnica fornece subsidios na definigdo da cristalinidade, presenca de carbono
amorfo com diferentes graus de ordenamento, estimativa do tamanho de grio, etc.. O escopo deste trabalho é a
caracterizagdo de filmes de diamante crescidos por dois processos CVD (Chemical Vapor Deposition): filamento
aquecido. (HF), e plasma de microondas, (MW). Embora o crescimento assistido por HF seja mais difundido, n3o hi
ainda dominio completo dos parametros de crescimento. Uma série de filmes crescidos com com concentrag3o de CH,
entre 0,5% e 4,0%, foi analisada. Os resultados mostram que a concentragio ideal para este tipo de crescimenio ¢ de
2%. Pelo processo assistido por MW ¢ possivel recobrir superficies maiores, inclusive usando substratos transparentes.
Este avango tecnolégico, associado a0 baixo custo, gera expectativa de aplicagZo na industria espacial, para produgio
de janelas de satélites. O assunto ¢stimulou uma avalanche de trabalhos, porém, o entendimento ainda ¢ modesto.
Aqui, serdo apresentados resultados Raman para uma série de amostras crescidas por MW com concentragio de O,
variando entre 0% e 0,7%. Para esta série serd discutida a competi¢io entre a contribuigdo de diamante cristalino e
carbono amorfo para a intensidade Raman.
(CNPq, FAPESP, FAEP-UNIC AMP,INPE)
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MODELO EMPIRICO DE NUCLE_ACAO.E CRESCIMENTO DE DIAMANTE POR
DEPOSICAO QUIMICA A VAPOR

S.C.Trippe, M.C. Salvadori e M. Cattani
Instituto de Fisica da USP, C.P. 66318, CEP (5389-970,
Sdo Paulo, SP

Palavras-Chave: diamante, cvd, modelo

O processo molecular de nucleagdo e deposi¢lio de diamante por deposigio quimica a vapor (CVD - Chemical Vapor
Deposition) é bastante discutido na literatura, mas ndo existe um consenso a respeito deste assunto. A proposta deste
trabalho & criar um modelo empirico no qual se determine alguns parfmetros experimentalmente, possibilitando a
previsdo da espessura de filmes de diamante para longos depésitos. Um aspecto muito estudado na literatura € o fato de
diferentes preparagdes de substratos gerarem diferentes densidades de nucleagfio. Assim, um dos parimetros empiricos
a serem considerados neste trabalho scré a grandeza a definida como sendo o nimero de nicleos de diamante formados
por unidade de tempo. Vamos supor que, para um dado conjunto de parimetros de deposic¢lio, a taxa de crescimento de
diamante {massa de diamante depositado por unidade de tempo) serd propercional a drea de diamante exposta ao
plasma. Assim, o parfmetro empirico referente a esta taxa de crescimento serd: §, dado pela massa de diamante
depositado por unidade de tempo e por unidade de 4rea de diamante exposto 5o plasma. Célculos preliminares foram
realizados para o caso particular de baixa nucleagdo, sendo que dados empiricos se mostraram coerentes com os
resultados obtidos. A seguir serdio feitas corregdes para alta nucleagio, com o objetivo de possibilitar a previsdo da
espessura de filmes de diamante em longos depédsitos.

(Este trabatho foi desenvolvido com o apoio do CNPq)

FANO LINE SHAPE OF THE RAMAN SPECTRA OF BORON-DOPED
DIAMOND FILMS WITH ACCOUNT OF INHOMOGENEOUS BROADENING

V. Baranauskas, A. Peterlevitz and G. I Surdutovich,
Depto de Semicondutores ¢ Fotdnica, FEE, UNICAMP, 13083-970 - Campinas - SP - Brasil

Palavras- Chave: Raman, diamond films

The applicability of Raman spectroscopy as a characterization tool for synthetic diamond films prepared by
chemical vapor deposition (CVD) is investigated. There is a one-phorion Raman line at 1332 em! which it is
directly related to the number of sp3 bonds (diamond content) and broad line at 1550 em-! corresponding to the

sp? bonds (graphite content). Since the intensity of the 1550 cm”! line is about 50 times that of the 1332 cm’!
line, even small quantities of graphite impurities present in the diamond film can be detected. The Raman spectra
of CVD diamond films doped with Boron exhibits changes in the linewidth and lineshape that are related to the
sample’s quality (size of microcrystallines) and the level of a doping. The diamond line shape 1(£) becomes
asymmetric due to the quantum mechanical interference of a discrete transition (Raman phonon) with mixtures of

2
{g+¢)
1+ &*

the asymmetry parameter. The inhomogeneous broadening due to the microcrystalline structure may be

excited acceptor level and valence band states [1]: i) = , where £ is a reduced frequency and § is

2

-1 &
approximated by a Gaussian function e (%) , where Ag =2+vIn2 g is a full line width at half-intensity. The
experimentally observed lineshape is given by the convolution of these functions. We calculated the lineshapes at
different values of the parameters gand Q.

[1]. Joel W. Ager Il et al, Appl. Phys. Lett. 66(5), 616, (1995)
(CNPg)
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SISTEMA DE DEPOSICAO DE DIAMANTE-CVD DE GEOMETRIA VARIAVEL
Angel fidel Vilche PeRia e Silvio Alexandre de Araujo
Faculdade de Ciéncias e Tecnologia - UNESP de Presidente Prudente, S.P.

Palavras-Chave: Diamante-CVD, deposi¢do, micro-ondas

Os filmes de diamante apresentam muitas vantagens na prote¢io de pegas e partes, devido
fundamentalmente a suas propriedades de extrema dureza e ser inerte a quaisquer ataque quimico
convencional. O propdsito deste trabalho é aproveitar mais uma das propriedades do diamante, o
elevado gap Optico que o habilita para aplicagdes Opticas. Neste trabalho, o sistema de deposigdo foi
desenhado para o crescimento de filmes de diamante-CVD para aplicagdes 6pticas.. O sistema |
proposto, consiste num cilindro de ago inox com duas janelas de observag3o e caracterizagdo, nesta”
primeira versio sdo de pyrex mas podem ser utilizadas de quartzo. Possui uma flange mével que
permite alterar a configuragdo da cavidade ressonante para diferentes modos, iniciando-se pelo modo
MO21. Para isto, a antena do magnetrdn, colocada no centro da flange é isolada por uma mini-
campanula de quartzo com uma pequena aba para fins de seguranga. Os gases utilizados sio uma
mistura de hidrogénio, metano, tetrafluor carbono e oxigénio cuja composi¢do é controlada por
quatro fluxometros de massa. O controle dos fluximetros ¢ feito manualmente ou através de uma
interface 332 com um computador DX4 provido de um “software” especialmente desenvolvido para
este fim. A qualidade do filme ¢ analisada através de espectroscopia Raman e sua morfologia
estudada por microscopia eletronica de varredura. Sdo mostrados quatro filmes feitos utilizando uma
mesma mistura de gases, colocando a flange superior em diferentes posi¢des de modo a selecionar os
modos de ressondncia. Falta ainda melhorar a transparéncia, atribuida fundamentalmente a
impurezas, e também o tamanho do grio, dependente das condigdes de deposigio.

(FAPESP ¢ FUNDUNESP)

NITRETO DE CARBONO - UM FILME DURO

José Fernando Diniz Chubaci, Shigueo Watanabe, Jochen P. Biersack
Departamento de Fisica Nuclear, Instituto de Fisica, Universidade de Sio Paulo
Kiyoshi Ogata, Akinori Ebe
R&D Division, Nissin Electric Co. Lid., Kyoto, Japdo

Grande interesse tem sido demonstrado na sintese e caracterizagio de filmes finos de nitreto de
carbono. Viarios grupos de pesquisa 18m dedicado grandes esforgos para se conseguir a formagio
deste material e atingir as excelentes caracterfsticas estimadas pelos modelos te6ricos. A técnica de
deposigdo de vapor com simultineo bombardeamento de feixes idnicos (IBAD - 1VD) tem
demonstrado &xito na preparagio deste material. Em nossos experimentos, as propriedades dos filmes
sdo controladas pela variagdo da energia dos fons de nilrogénio bombardeando o substrato e da razio
de composigao dos fluxos de C/N. Foram produzidas amostras com energia de fons entre 0.5 e
10.0 keV e com razdo de composigao C/N=0.5~3.0. Os filmes que obliveram uma alta taxa de
incorporagdo de nitrogénio (C/N-0.6~0.7) e formadas a baixas energias de implante i6nico
(<1.0 keV) apresentaram alta dureza Knoop de até 63 GPa. Medidas de XPS e FT-IR indicaram uma
alta fragdo da ligagdo tripla CaN. A difragio de raios-X demostrou uma estrutura amorfa. Simulagdes
computacionais pelo "T-DYN - Dynamic TRIM code” foram realizadas para se estudar os pardmetros
de formagao. A combinagao das simulages contribufram para se entender o processo de formagdo
dos filmes finos de nitreto de carbono sobre substratos de Si, sflica fundida e WC.

(CNPQ, FAPESP, FINEP)
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EFEITO DA MISTURA DOS GASES REATIVOS E DA TEMPERATURA NA
COMPOSICAO QUIMICA DE FILMES DE Ti(C,N).

Lilian I©. Senna(@. Carlos A. Achete (a). Fernando i.. Freire(®) e Thomas Hirsch(<)
(@)Prog. Eng. Metalirgica e de Materiais - COPPE/UFRJ
(b) Lab. van de Graff - PUC/R]
() IWT - Bremen

A produgdo de filmes duros e super-duros de nitretos e carbonitretos de metais de transic3o ja vém sendo
utilizada pela indistria para revestir componentes e ferramentas, a fim de lhes proporcionar melhorias em
suas propriedas, tais como resisténcia mecanica, dureza e resisténcia a corrosdo. Estas propriedas, porém,
sdo bastante dependentes da composigio dos gases reativos utitizados. Neste trabalho, filmes de Ti(C,N),
foram produzidos via magnetron sputtering, com a composi¢do gasosa variavel. Utilizou-se um alvo de
titanio e 0s gases realivos (metano e nitrogénio) foram introduzidos na cimara, através de controladores de
fluxo. a temperatura foi mantida constante por meio de um controlador de temperatura. As anilises
quimicas foram realizadas por meio de GDOS, Espectroscopia AUGER e RBS. Verifica-se que filmes
produzidos com baixos teores de CH4 apresentam-se sub-estequimétricos, enquanto que O aumento
excessivo do fluxo deste gas durante o processo provoca uma acentuada elevagdo do teor de carbono,
principalmente na superficie do filme. E valido ressaltar, contudos, que os filmes produzidos apresentavam
alta dureza, em qualquer composi¢io quimica avaliada. Por outro lado, a temperatura inf luencia muito
pouco na composigio dos filmes, com alguma variag3o apenas a temperaturas mais elevadas (400°C), Com
isso, podemos concluir que a mistura CH4:N2 introduzida na cdmara ¢ fundamental para a obtengdo de
filmes de Ti(C,N) estequimétricos, que provavelmente irdio manter-se razoavelmente constante para o
intervalo de temperatura estudado..

RECOBRIMENTO E TESTES DE FERRAMENTAS DE CORTE COM FILMES DE
DIAMANTE

Suelene Silva, Maria Cecilia Salvadori, * lan G. Brown

Instituto de Fisica da USP
" Lawrence Berkeley Laboratory - USA

Palavras-chave: diamante, cvd, ferramenta de corte

O uso da técnica de deposigdo quimica a vapor (CVD - Chemical Vapor Deposition) para o crescimento de filmes de
diamante tem ampliado as possibilidades de aplicagdo tecnolégica para este material. A utilizagdo de filmes de
dizmante como recobrimento de ferramentas de corte é um exemplo de aplicago, principalmente em se tratando de
pastilhas para torno. J4 ¢ conhecido que o recobrimento destas pastilhas com filmes de diamante leva a um aumento
signficativo de sua vida atil, além de manter a qualidade de seu desempenho. Porém a adesdo entre filme e substrato
tem sido um fator limitante no recobrimento destas pastilhas. Uma das causas desta baixa adesdo esta ligada ao stress
criado na interface por diferenca do coeficiente de dilatagiio térmica entre filme de diamante e o substrato. Tratamentos
da superficie do substrato para posterior depésito de diamante por CVD, como por exemplo: (i) polimento com pd de
diamante, (ii) implantago i6nica e (iii) camadas metélicas ou cerimicas intermediérias, tém sido uma tentativa de
solugdo para atenuar estas dificuldades. Neste trabalho foram usados um conjunto de ferramentas de carbeto de
tungsténio (WC) e outro de nitreto de silicio (Si3sN,). Nove diferentes tipos de tratamenlos prévios usando carbono,
titdnio e tintalo foram realizados. As amostras sfio submetidas a um teste preliminar de ultrassom e aquelas que ainda
mantém o filme de diamante sdo utilizadas diretamente no torno usinando latdo e bronze fosforoso. Em cada etapa dos
testes as ferramentas sfio monitoradas por microscopia eletrfnica de varredura.

(Este trabaiho foi desenvolvido com o apoio da FAPESP)
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MEDIDAS DE STRESS EM FILMES DE DIAMANTE-CVD
2
Tedfilo M. de Souzal, Viadimir J. Trava Airoldi’, Evaldo J. Coraf’e Nélia F. Leite

1-CDT/ DEMAR-Faenquil C. P. 111, 12242-800 Sao José dos Campos-SP
2-LAS/INPE, C.P.515, 12201-970 S&o José dos Campos-SP.

Palavras Chave: Diamante-CVD, Stress, Aderéncia, Espectroscopia Raman

Estudos d¢ deposicdo de filmes de diamante-CVD em ambientes de pressdes sub-atmosféricas ¢ tenperaturas
relativamenlic baixas, tém sido bastanle divulgados desde meados da década de 80. Suas propricdades singulares, as
técnicas simples de obtengfio e versatilidade de s¢ obter em diferentes formas ¢ tamanhos, abriram muilos caminhos
para difcrentes aplicagdes tecnolagicas. Entre essas aplicagdes, um destaque especial lem sido dado para estudos de
aderéncia do filme de diamante ao substrato. Os dois parametros que mais influenciam na aderéncia sdo a auséncia,
em geral, de ligagdes quimicas do atomo de carbono da estrutura do diamante com o dtomo do substralo. o “stress”
que aparcce no filme devido a dilatagdo térmica, que € diferente para o diamante e para o substrato, defcitos na
estrulura cristalina, eic. Estes pardinetros podem ser estudados relacionando-0s coin os pardmetros de crescimento
do filme, e com as caracteristicas do substrato. No presente trabalho, procura-sc enfatizar os estudos da dependéncia
do “stress” que aparece no filme, com os paramectros de obtengdo do mesmo. Varias técnicas de medida de “stress”
em filmes finos €m sido empregadas, entre elas, a de idemagdo. micro ranhuras, difragdo de raio-X, espectroscopia
de espalhamento Raman, elc. Devido a excelente qualidade dos filimes obtidos cm nossos Irabalhos, com alias 1axas
de nucleagdo. optou-se por enfatizar o lécnica de espalhamento Raman, cujo deslocamento ¢ atargamiento da linha
caracteristica de espalhamento, em rclagio ao diamante natural & um indicativo da presenga de “stress”. Os filmes
dc diamante foran depositados cm subsiratos de silicio <100> que possui cocficiente de dilatagdo térmica proximo
ao do diamanle. A técnica de crescimento utilizada foi a assistida por filamento quente. Verificou-se que a aderéncia
depende da 1axa de nucleaglo. Portanto € nmito importanie a técnica de preparagio dos substratos para esse fim. O
espectro Raman mostfa ainda, que a aderéncia icm dependéncia com a concentragiio de hidrocarboncto na mistura.
diminuindo a medida que se aumenta a concentragdo de metano. Notou-se, também, que pequenas quantidades de
oxigénio na mistura melhora a aderéncia. A relagio da aderéncia com o tamanho de griios do filme para cada
conjunto de misturas precursoras ulilizadas foi, também, estudada.

SONOELECTROCHEMISTRY OF CARBON FILMS: THEORY AND EXPERIMENT

M. Tosin, G. I. Surdutovich and V. Baranauskas
Depto de Semicondutores e Fotonica, FEE, UNICAMP, 13083-970 - Campinas - SP - Brasil

Palavras- Chave: sonochemistry, Kapitza’s pendulum

We present experimental and theoretical results of the investigations of carbon films growth by use of the
sonoelectrochemistry method. In our experiments we used an ultrasound generator 20 kHz o 40 kHz frequency
range and power up to 300W. [t was observed more than ten times increase of film’s growth rate under ultrasound
influence. We suggest a theory to explain this effect in the framework of an original Kapitza’s idea related to the
effective potential of a pendulum with vibrating pivot [1]. In our case friction plays the predominant role under
motion of carbon ions and the effective potential term AU/ ; takes different form from Kapitza’s case known by

{(r?)

am’ yw

where ( i z) is the average of a square amplitude of the force al the frequency @, M is the mass of moving
particles and y is the friction coefficient. Such renormalization of the force acting on the moving tons is essential
at not so far-distant region from the substrate surface (electrode). In a near-distant region from the deposition
surface mass contribution give effect of nonlinearity of the acting force. The main additional constant force is
directed to the substrate and increases the flux of ions to the substrate. We investigate this effect as function of the
frequency , amplitude of the external force, and film morphology.

[1]L. D. Landau and E. M. Lifshitz, Mechanics, MIR, 1976
(CNPq)
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ESTUDO DO MECANISMO DE CRESCIMENTO DE DIAMANTE CVD
A PARTIR DE CCL,/H; COM O USO DE ESPECTROMETRIA DE MASSA NA
IDENTIFICACAO DE ESPECIES FORMADAS NO REATOR

L Rita C. Mendes de Barros' (PG}, Evaldo J. Corar’ (PQ) e Koshun 1ha' (PQ).
Instituto Tecnolégico de Aesonautica (ITA - CTA) - ? Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais
(INPE); Sdo José dos Campos, SP. e-mail: rita@las.inpe.br.

Palavras-chave: espectrometria de massa, diamante CVD, compostos halogenados.

Meltano e hidrogénio sdo os reagenies normalmenie ulilizados em diversos métodos de crescimento de diamante CVD
{chemical vapor deposition), lais como filamento quente, plasma de microondas etc. No presente estudo, trabalhando-se
com reator assistido por filamento quente de tungsténio, 0 metano foi substituido por tetraclorelo de carbono. A ligagio
C - Cl do CCl,4 € mais fraca que a C - H do metano, o que facilita a produg3o de hidrogénio aldmico e a formagio do
radical melil, precursor do crescimento do diamante. Além disso, pode ocorrer a formagdo de radicais clorados, os
quais agiriam como supressores da formagio de ligagBes sp2 (grafite), indes¢jiveis na deposicio de filmes de diamante.
O reator foi acoplado a um borbulhador para tetracloreto de carbono (com duas linhas independentes para hidrogénio)
e a um espectrometro de massa Balzers interfaceado a um microcomputador. Foram feitos experimentos com variagio
nos diferentes parametros reacionais. Obteve-s¢ espectros que fornecem subsidios para esclarccimento dos mecanismos
de reagdo. A uma temperatura do filamento relativamente baixa (1800°C) ocorre grande dissociagiio do tetracloreto; a
um patamar pouco mais elevado (2000°C), ha dissociagio completa; o sistema permanece estivel a nova subida na
temperatura (2200°C); desta maneira, pode-se depositar filmes a temperaturas menores com menos gasto de energia.
Ndo ha indicagio de formagio de radicais clorados, pela auséncia dos respectivos picos de m/e; desta forma. o
mecanismo seria realmente airavés do radical metil, ndo passando pelos intermediarios de cloro. Estes resultados
aponiam como viavel 0 uso de CCly em lugar do metano, auin reator de crescimento de diamante CVD, em condigdes
menos dispendiosas que o aormal.

(FAPESP Proc. n® 94/3945-3)

OTIMIZACAO DE PARAMETROS PARA DEPOSICAO DE FILMES DE DIAMANTE

André Paes de Almeida, Maria Cecilia Salvadori.
Instituto de Fisica da USP - Caixa Postal 66318 - CEP 05389-970

Palavras-Chave: diamante, pardmetros, CVD.

A deposigdo de filmes de diamante ¢ feita através de Deposiglo Quimica a Vapor (CVD - Chemical Vapor
Deposition) ativada por microondas. Os parimetros de deposi¢lo sdo cerca de 10, incluindo concentragio de cada um
dos gases (Hidrogénio, Metano, Oxigénio e Mondxido de Carbono), pressdo, temperatura e outros. Como resultado,
basicamente deverfio ser monitorados dois fatores: taxa de deposi¢do ¢ qualidade do diamante depositado. A otimizagio
destes parimetros de deposi¢io é empirica, variando conforme caracteristicas e configuragdes especificas do
equipamento, ndo sendo possivel sua obtengio através da literatura. Assim, se faz necessdrio um trabalho experimental
sistematico que gere dados para a utilizagio de um software de otimizacdo de pardmetros.

Para a realizagio deste projeto, além do sistema CVD a plasma de microondas disponivel no Laboratério de
Filmes de Diamante, estdo sendo utilizadas basicamente duas técnicas de caracterizagio: microscopia eletronica de
varredura para o controle da homogencidade e da taxa de crescimento do depésito; e, espectrescopia Raman para
controle da qualidade do diamante depositado.

O software de otimizago de parimetros se utiliza de uma técnica (Projeto Experimento) que permite que um
nimero minimo de amostras seja suficiente para se formular uma correlaglo entre os vérios parimetros que
caracterizam a montagem experimental e a amostra. Desta mancira ¢ possivel se ter uma previsibilidade sem ser
necessario variar 1odos os parfimetros individualmente, o que, nto caso de muitos parmetros se torna muito trabalhoso.

Como ponto de partida para a determinagfo dos parimetros de deposi¢io, o Laboratério de Filmes de
Diamante possui um arquivo com cerca de 200 folhas de controle de experimentos ja realizados, que estdo sendo
analizados num software especifico.

) (Este trabalho foi desenvolvido com o apoio do CNPq)-
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ESTUDO DAS PROPRIEDADES MECANICAS DE BI-CAMADAS Ti(C,N)/a-
C:H-Ti, DEPOSITADAS SOBRE ACO RAPIDO.
Lilian F. Senna (%), Carlos A. Achetel®) ¢ Thomas Hirsch(®)
(@) Prog. de Eng. Metaliirgica e de Materiais - COPPE/UFRJ
(O 1WT - Bremen

"palavras-chave": camadas duras, aderéncia, magnetron sputtering

Ha uma tendéncia geral para que o comportamento de ferramentas e componentes num ambiente agressivo
(esforgos miiltiplos, corrosdo, etc) seja principalmente determinado pelas propriedas da superficie do ago
que os origina. Para manter e aumentar a vida util das ferramentas, uma grande variedade de camadas duras
¢ super-duras sdo usadas nas industrias, em foco, o TiN, Ti(C,N) e filmes duros de carbono amorfo.
Atualmente, o uso de multi-camadas ¢ de filmes duros de a-C:H dopados com metal vém sendo bastante
estudado, a fim de contribuir para uma melhora mais aceniuada deste comportamento. Como principal
vantagens tem-se um aumento na aderéncia sobre agos, € propriedades mecdnicas superiores as camadas
simples. Neste trabalho, bi-camadas Ti(C,N)/a-C:H-Ti sio produzidas por meio de magnetron sputiering.
Utilizam-se metano e nitrogénio como gases reativos e os substratos sdo agos rapidos, com diferentes
composi¢des quimicas. Analises de ultra-micro dureza e “scratch-test” foram efetuadas, a fim de verificar a
performance destas camadas, em refacdo a dureza e & aderéncia, sobre os diferentes substratos. Observou-
se que a dureza destas camadas era bem elevada, cerca de 2000mN ou mais.Em relagio a aderéncia,
contudo, verificou-se que os filmes produzidos sobre agos com maior quantidade de elementos de liga (M2)
demoraram mais tempo para apresentaram falhas de aderéncia no “scratch-test”. Porém estas falhas eram
seguidas de muitas trincas. Por outro lado, os filmes produzidos sobre agos com maiores teores de carbono
(C-45) falharam mais rapido. O tipo de falha, porém, apresentou-se como uma deformacdo plastica, sem
que houvesse presenga de trincas. Com isto, é possivel concluir que este tipo de bi-camada pode vir a ser
utilizada como revestimento de alta dureza para ferramentas, apresentando também boa aderéncia, sendo
gue o substrato ira influencia de maneira decisiva neste tipo de propriedade.

CARACTERIZACAO DE DIAMANTE POLICRISTALINO
ATRAVES DO EFEITO MIRAGEM

M. §. Sercheli, A. M. Mansanares
Instituto de Fisica Gleb Wartaghin, UNICAMP
N F Leite, E. J Corat, V. J. Trava-Airoldi
INPE, Sdo José dos Campos

Palavras-Chave: efeito miragem, difusividade térmica, diamante policristalino

Q c-hamanle ¢ um material de grande interesse tecnolégico devido a certas propriedades intrinsecas, como alta
rigidez e elevada d.ifus.ividade érmmica, podendo ser utilizado como escoador de calor, Ponamo,, a fim de
caracterizar ﬁlm_m de dlalmante policristalino, foi utilizada a técnica do efeito miragem, que tem por principio
induzir wma variagdo pgnédica de temperatura, em um ponto da amostra, com um feixe laser de Argonio (feixe
bomba), ¢ sqndar 0 gradlcnle de temperatura criado nas vizinhangas deste ponto, através da deflexdo de um feixe
laser delHélm-Nebmo (feixe prova). Este, por sua vez, atravessa a regido sempre paralelo ao plano da amostra e
perpendicular ao feixe bomba. Os filmes de diamante sdo crescidos por deposigo quimica a partir da fase vapor
(CVD), assistida por filamento quente de Molibdénio 4 temperatura de 800°C, com 3.5% de volume de CH, ¢
0.7% de volume de CF, em H;. Devido ao fato da difusividade térmica do diamante apresentar valores muito
altos, podendo variar de 2.5cm’/s a 15cm/s, encontra-sc dificuldades na sua caracterizagdo, o que torna muito
impontante o conhecimento ¢ anilise de parimetros experimentais criticos. Deve ser cuidadosamente controtada a
distincia feixe prova/amostra, assim como o didmetro dos feixes, a frequéncia de modulagio e a orientag¢do do
detector do feixe prova. Baseado nisto foram realizados cilculos e simulagdes, onde foram envolvidas situacdes
diversas, como distincia feixe prova/amostra variavel, ou diferentes frequéncias de modulagio, visando-se obter
uma condicdo otima do processo experimental, podendo assim, determinar-se com maior seguran¢a a
difusividade térmica do diamante policristalino crescido por CVD.

{CNPq, FAPESP)
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MEMBRANAS DE DIAMANTE AUTOSSUSTENTADAS
M. C. Salvadori*, M. Cattani®, V.P. Mammana®, O. R. Monteiro**, JW. AgerllI** ¢ I G. Brown**

* Instituto de Fisica da USP
** Lawrence Berkeley Laboratory

Palavras-Chave: diamante, membranas

As propriedades fisicas e quimicas do diamante o tornam um material extremamente atrativo para diversas aplicagdes
tecnolégicas. A possibilidade de crescimento de filmes policristalinos de diamante, por deposigio quimica a vapor
(CVD - Chemical Vapor Deposition), sobre uma grande variedade de substratos, cresceu ainda mais o interesse por este
material. Neste trabalho ¢ descrito um método para obtengio de membranas autossustentadas de diamante, sendo que
possiveis aplicagdes para este dispositivo incluem: janelas com alta transparéncia 4 radiagdo visfvel e infravermelho, ou
membranas permedveis de diamante quimicamente inertes para filtragens em meios agressivos. Os filmes de diamante
foram crescidos em substrato de silicio por deposicio quimica a vapor por plasma produzide por microondas, e em
seguida o substrato foi quimicamente removido. A originalidade do método est4 na forma de se dissolver seletivamente
o substrato, isto &, uma parte anular do substrato é mantida para sustentagio do filme. No método é utilizado um
recipiente com O-rings, em vez de méscaras, permitindo uma dissoluglio isotrépica rdpida e limpa de parte do substrato
de silicio. Como um exemplo do método, € descrita a obtengfio de uma membrana de diamante de 10 um de espessura e
23 mm de diametro, com uma regi%o central livre de substrato de 15 mm de diimetro. As membranas de diamante
foram caracterizadas por microscopia eletrénica de transmissdo e varredura, difragdo eletrfnica e espectroscopia
Raman.

EFEITOS DA ADICAO DE O, DURANTE CRESCIMENTO DE
DIAMANTE CVD COM QUALIDADE OPTICA

N. G. Ferreira, E. J. Corat, V. J. Trava-Airoldi e N. F. Leite
Laboratério Associados de Sensores e Matenais -LAS -INPE
12201-970 Sdo José dos Campos, SP

Palavras-Chave: Diamante CVD, Actinometria, Nucleagdo

A cinética quimica na formaglo de filmes de diamanie CVD € de¢ grande interesse cienlifico devido a sua
importincia para vérias aplicagdes tecnolégicas, por suas propriedades épticas ¢ mecanicas. A qualidade e a iextura
dos filmes de diamante estdo relacionadas tanto comn a taxa de nucleagio, que depende basicamente da preparagdo do
substrato, como com as condigdes de crescimento dos filmes. O irabalho apresenta um cstudo da taxa de nucleagio e
crescimento dos filmes de diamante CVD, sobre substralos de silicio e quartzo, quando O, é adicionado na mistura
precursora. Os filmes foram crescidos em um reator assistido por microondas de 2,45 GHz e 700 W de poléncia;
numa misiura de 99sccm de Hy ¢ lscem de CHy, com adigdo de O, entre 0,1 a 0,7sccm. A temperatura de
crescimenta foi de 730° C e a pressiio de 60 mbar. Os filmes apresentaram baixa rugosidade e Lransparéncia na regido
do visivel ao infravermclho. O efeito da adigiio de O; na fase gasosa foi monitorado "in-silu” por especiroscopia de
emissdo Optica. observando a variagiio da linha de hidrogénio atdmico Hg, pela (écnica de Actinometria. A
qualidade e textura dos filmes foram esiudadas por microscopia eletronica de varredura, espalhamente Raman,
difratomctria de Raio-X e espectroscopia de transmissiio no visivel e infravermelho. Os rcsultados em emissdo optica
niostraram que 0 aumento de H atémico, com a adigio de Oy, depende da concentragdo de metano utilizada, devido a
formagdo de CO que é umng cspéeic estavel. Os filnies apresentaram tamanho de grdo da ordem de 100 a 200nm,
pico Raman em 1332 cm , caracteristico do diamanie, ¢ alta crislalinidade. A adi¢io de O3 em alé 0.5scemn,
melhora a crislalinidade dos filmes, evidenciande microcristais bem facelados, refletidos no espectro Raman pela
diminui¢io da banda de carbono amorfo.

206



ESTUDOS ESTRUTURAIS DOS FILMES a-CN:H
PREPARADAS POR rf-SPUTTERING

Nelson Victoria, S.Souto e F. Alvarez
Laboratorio de Conversdo Fotovoltaica - IFGW - UNICAMP - SP

Palavras-Chaves: Carbono-nitrogénio, espectroscopia no infravermetho, XPS

Em 1989, Liu ¢ Cohen* sugerem a existéncia de uma fase de carbono-nitrogénio 3o dura quanto o diamante,-C3Nj.
A partir deste trabalho original, filmes do sistema carbono-nitrgénio tem sido sistematicamente estudados. Nos
estudamos o efeito da hidrogenagio em filmes a-CN preparados por rf-Sputlering. Os filmes obtidos foram analisados
pelas técnicas de transmissdo no infra-vermelho (IR) e de fotoemissio por raio-X (XPS). Podemos observar uma
grande influéncia do hidrogénio na formagdo do filme. A diminui¢3o da concentragio de nitrogénio e da taxa de
deposicio dos filmes com o aumento de hidrogénio no plasma, parece indicar a formagio preferencial de ligagSes
C-H e N-H diminuindo assim a reatividade do nitrogénio com os dtomos de carbono. Esta hipétese ¢ sustentada pela
presenga, nos espectros de (R, de duas bandas intensas entre 2850-3000 em™! & 3200-3400 cm”! atribuidas as
vibragdes das moléculas CH,. e NH,,, respectivamente. Obscrvamos tambem, um pico 4 2200 em”! devido 4 vibragio
stretching da ligagio C=N. A intensidade deste pico diminue com o aumento da concentragiio de hidrogénio. Os
espectros de XPS dos niveis /s C ¢ /s N apresentam quatro contribuigdes (picos de deconvoluciio) associadas aos
diferentes entomos atémicos nos filmes. A proporgdo relativa de cada pico e a sua evolugio como fungdo da
concentra¢do dc nitrogénio no filme ¢ fortcmente dependente da concentragio de hidrogénio. A atribuigiio de cada
pico ¢ analisada cm fun¢do destas variagdes. Evidenciamos a importincia do papel do hidrogénio nas posigdes
preferénciais ocupadas pelo nitrogénio na matriz dos filmes aCN:H. (CNPq, Fapesp)

* A Liu and L.Cohen; Science, 245 (1989) 841

CARACTERIZCAO DE FILMES DE DIAMANTE POR ESPECTROSCOPIA
ELLIPSOMETRICA

N. Cella', H. El Rhaleb, J.P. Roger, D. Fournier, E. Anger?, A. Gicquel
Laboratoire d'Optique Physique, CNRS UPR A0005, ESPCI 10 rue Vauquelin, 75005 Paris
Franga. 'Instituto Politécnico, Universidade do Estado do Rio de Janeiro, C.P. 97282, 28601-970
Nova Friburgo - RJ. *Laboratoire d'Ingénierie de Materiaux et des Hautes Pressions, CNRS UPR
1311, Université Paris-Nord, Av. I.B. Clément, 93430 Villetaneuse, Franga

Palavras—Cha_ves: elipsometria, filmes de diamante, indice de refragio

Os filmes de diamante sdo de grande interesse tecnoldgico devido as suas propriedades mecinicas, opticas e
térmicas. Varios métodos tém sido desenvolvidos para crescer esses filmes e muitas técnicas sio utilizadas para
suas caracterizages. Nesse trabalho, utilizamos a espectroscopia elipsométrica para caracterizar filmes ds
diamante com espessuras da ordem de 1 pm crescidos em substratos de silicio, previamente preparados. Medidas
elipsométricas ex-sifu, utilizando um espectrémetro comercial, foram realizadas nas amostras crescidas por
PECVD (Plasma Enhanced Chemical Vapor Deposition) sob diferentes condigdes como, temperatura de substrato e
concentragdo de metano na composigdo gasosa. Um modelo optico constituindo de cinco camadas foi proposto par