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BIOFISICA (Biofisica Molecular Teérica e Modelagem)

BIOFISICA (Modelagem de Bio-
macromoléculas) — 11/06/97

Simulacao de espetros eletrdonicos de
biomacromoléculas.
MicHEL Loos, AMANDO SIUITI ITO
Grupo de Biofisica, Instituto de Fisica, USP
WLADIA VIVIANI
Departamento de Bioquimica, Instituto de Quimica, USF

As propriedades espectroscopicas das biomacromolicu-
las tem origem na reorganiza¢do eletronica, por isso
estao fora de alcance dos softwares tradicionais de mo-
delagem molecular. Por outro lado, o estudo com os
programas tradicionais da quimica quéntica também
é impossivel, devido ao tamanho das biomacromoli-
culas. Para viabilizar estudos envolvendo proprieda-
des electronicas em sistemas desse tamanho, nds desen-
volvemos um método hibrido de computagio, CQFF,
que se baseia na aproximagio do cromoforo localizado,
e combina as possibilidades dos dois métodos tradi-
clonais: mecanica molecular por causa do tamanho
do sistema e mecénica quéntica para uma parte dos
elétrons. Dessa forma, torna-se possivel fazer uma des-
crigdo quantica dos elétrons do croméforo, enquanto o
resto da molécula é descrito de modo classico como um
conjunto de cargas e liga¢Ges. Para a computagao do
espetro eletronico usamos a metodologia CIS com as
parametrizagdes semi-empiricas CNDO/S ou INDO/S.
A coeréncia desse esquema computacional hibrido com
os métodos originais CIS semi-empiricos sera compro-
vada pelo estudo comparativo de um sistema de tama-
nho compativel com a utilizagao dos dois tipos de com-
putagdes. Vamos apresentar alguns aplicacoes desse es-
quema computacional para a escolha entre diferentes
modelos tedricos da rodopsina humana , por meio da
simulagio do espetro de absor¢ao desses modelos e sua
comparagao com dados experimentais.

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATIONS
INVESTIGATING THE FOLDING
BEHAVIOR OF AN ISOLATED RAGMENT
OF BARNASE ADOPTING A -HAIRPIN
CONFORMATION TN THE NATIVE
STRUCTURE OF THE PROTEIN
MARTINE PREVOST
Université Libre de Bruzelles
ISABELLE ORTMANS
Universidade Federal do Rio de Janeiro

Experimental evidence and theoretical models both
suggest that protein folding is initiated within speci-

fic fragments which intermittently adopt conformati-
ons close to that found in the protein native structure.
These folding initiation sites encompassing short porti-
ons of the protein are ideally suited for study in isola-
tion by computational methods aimed at investigating
the very early events of folding. We have used Molecu-
lar Dynamics (MD) simulations to study the behavior
of an isolated protein fragment formed by residues 85
to 102 of barnase that folds into a'#-hairpin in the na-
tive structure of the protein. Three independent MD
simulations of 1.3 to 1.8 ns starting from unfolded con-
formations of the peptide gradually decreasing tempe-
rature. The conformational preferences adopted by the
peptide in the course of the simulations were analy-
zed. Two of the unfolded peptide conformations fold
into a hairpin characterized by native and a larger bulk
of non-native interactions. Both refolding simulations
substantiate the close relationship between inter-strand
compactness and hydrogen bonding network involving
backbone atoms. Indeed, persistent compactness wit-
nessed by side-chain interactions always occurs con-
comitantly with the formation of backbone hydrogen
bonds. No highly populated conformations generated
in a third simulation starting from the most unfolded
conformer relative to the native structure are observed.
However non-native long-range and medium-range con-
tacts with the aromatic moiety of Trp94 are spotted
which are in fair agreement with a former NMR study
of a denaturating solution of an isolated barnase frag-
ment encompassing the F-hairpin. The results taken
together lend reason to believe that the 85-102 barnase
fragment 1s a strong initiation site for folding.

DINAMICA MOLECULAR DE PEPTIDEOS
COM ATIVIDADE BIOLOGICA
PEDRO G. PASCUTTI
Instituto de Biofisica - UFRJ
KreEser C. MUNDIM
Instituto de Fisica - UFBA
AManNDo S, ITO
Instituto de Fisica - USP
Pauro M. BiscH
Instituto de Biofisica - UFRJ

O desenvolvimento de técnicas de modelagem e
dindmica molecular estd abrindo a pespectiva de
um grande avan¢o na compreensic de processos
biolégicos em nivel atdmico-moleccompreenséo de pro-
cessos biologicos em nivel atdmico e molecular e na
proposta de novas estruturas moleculares com elevada
eficiéncia biolégica. Estamos desenvolvento um pro-
grama computacional para otimiza¢ido de geometria
e simula¢dio de dindmica molecular, baseado em um
campo de forcas classicas parametrizado. No estdgio
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atual o programa é aplicavel ao estudo de sistemas
nos quais o solvente é representado por um continuo
eletrostdtico, estando em implanta¢io a pocontinuo
eletrostdtico, estando em implanta¢do a possibilidade
de sua representagdo molecular explicita. Na apro-
ximagdo do solvente como um continuo as interfaces
entre o melo aquoso ¢ ¢ interior de uma biomem-
brana sao representadas por superficies de desconti-
nuidade dielétrica, tratadas pelo método das ”imagens
eletrostdticas”. Diversos sistemas tém sido estudados,
tanto em solvente continuo como na presenca de su-
perficies de descontinuidade. Foi demonstrado que a
distribui¢ao populacional dos rotameros do triptofano,
bem como suas interconversdes conformacionais, sio
compativels com observagoes experimentais de NMR
e fluorescéncia resolvida no tempo. Freqlientemente
peptideos biologicamente ativos nio formam estruturas
secundarias, ou terciarias, estaveis em solugio aquosa.
Porém, na interface biologica onde exerce sua funci-
onalidade, pode ocorrer sua estabiliza¢ao conforma-
cional, devido as for¢as que limitam seu movimento
nessa regidao. Na presenca da interface dgua-membrana,
observou-se que peptideos anfifilicos estabilizam-se em
um minimo de energia sobre a interface. Em um estudo
sobre o horménio a-MSH observou-se sua estabilizagio
tonformacional em dobra-f no interior da membrana.
Mostramos que a estabilidade dessa conformacio ¢ re-
for¢ada por pontes salinas entre residuos aminoacidos
carregados, formando um ”carogo” hidrofilico segre-
gado dos residuos hidrofébicos, em um arranjo confor-
macional concordante com a estrutura biologicamente
ativa proposta na literatura.

BIOFISICA (Biologia Molecular
Teodrica) — 12/06 /97

REPRESENTACAQO DOS SINTOMAS
MEDICOS ATRAVES DE ONDAS
SENOIDAIS AMORTECIDAS.
ROBERTO SiLva, ANTONIO CARLOS ROQUE DA SiLva
USP - Ribeirdo Preto

O diagndstico clinico é um ponto importante na ins-
titui¢do de uma conduta terapéutica, pols aumenta as
probabilidades de sucesso do tratamento. Um dos fa-
tores que mais dificulta o diagndstico clinico é a impre-
cisho iderente a expressao, através de linguagem natu-
ral, dos sintomas de um dado paciente. Neste trabalho
desenvolvemos uma representa¢io ondulatoria de sinto-
mas e sinais, aqui chamados de descritores. Em geral,
a queixa de um paciente traz informacao sobre o lo-
cal e a natureza do processo fisiopatoldgico subjacente.
Por exemplo, o sintoma cefaléia implica que o local é

a cabe¢a e o processo ¢ sensorial, uma dor. Em nossa
representagao, cada descritor é classificado de acordo
com um esquema tri-dimensional cujas dimensoes sio
topografia, intensidade e natureza do processo. Este es-
quema ¢ usado para construir uma onda senoidal amor-
tecida representando o descritor. A amplitude da onda
representa a intensidade do descritor, a fregiiéncia re-
presenta o local do corpo onde o descritor se manifesta e
a constante de amortecimento representa a natureza do
descritor. As freqiiéncias diminuem no sentido céfalo-
caudal. A constante de amortecimento ¢ menor para
descritores que representam lesdes visiveis e bem defi-
nidas e maior para descritores que denotem essencial-
mente alterag¢oes sensoriais. Um programa de computa-
dor foi desenvolvido para implementar este esquema de
representagdo para um conjunto de 36 doengas e seus
100 descritores mais freqiientes. Todas as ondas asso-
ciadas a um determinado diagnéstico sao somadas re-
sultando num padrao complexo que pode ser analisado
por um programa de computador. O sistema permite
a adicdo ou a retirada de descritores e a visualizagio
das ondas e dos padroes resultantes das suas somas.
Isto torna possivel um processamento via técnicas de
reconhecimento de padroes, enriquecento o processo de
avalia¢do do diagnéstico clinico.

DISTRIBUIGAO TERMICA EM TECIDOS
BIOLOGICOS SUJEITOS A TRRADIAGAO
POR LASER
LanDULFO SiLvEIRA JUNIOR, PAULO DAVID DE
Castro LoBo, FRANCISCO MORAL, MARCOS
Tapeu T. PACHECO
UNIVAP

A maioria das aplicagoes da irradiagdo por Laser em
medicina envolve efeitos térmicos. As solugbes para
o caleculo da distribui¢io de temperatura em tecidos
biolégicos sujeitos & irradiagao por laser normalmente
requerem a introdugdo de aproximagbes nas equagdes
que regem o fendmeno, ou o uso de métodos numéricos,
pois as soluc¢bes analiticas sé sdo possiveis para casos
extremamente simples. Numa situacao real, o aumento
de temperatura pode resultar em desidratagio, carbo-
nizagiao ¢ vaporizagio dos tecidos. Nestas condigoes,
as propriedades térmicas ¢ dpticas do mesmo podem
variar. Vdrios modelos matematicos tem sido usados
para estudar os processos térmicos envolvidos, entre-
tanto a maioria deles sdo capazes apenas de fornecer
estimativas aproximadas, e sdo limitados ao emprego
em aplicagbes especificas. Mais recentemente, Sagi et
all desenvolveram um modelo com a caracteristica de
ser flexivel o bastante para permitir modificagdes para
varias geometrias ¢ diferentes condigoes de irradiagdes.
O presente trabalho usa a mesma filosofia e resolve a
equacdo de condug¢do de calor em tecidos bioldgicos
usando a técnica de diferengas finitas. A equagao é
aplicada para o caso onde uma amostra de tecido co-
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ronariano é irradiada com um laser de Tisafira, com
comprimento de onda de 830 nm, e poténcia aproxi-
mada de 120 mW. E usado um termémetro YSI modelo
4000A, com resolugdo de 0,02°C. A amostra preenche
toda a area semsora do termdmetro, de aproximada-
mente 15 mm?, e a radiago laser é distribuida por toda
a area do tecido. A exposicdo do tecido a radiagao laser
ocorre em tempos de exposicao desde 1 min a 30 min,
viabilizando analises de tempos curtos e tempos longoes
de exposicdo. A solugdo numérica é comparada com
a solugao analitica para um caso aproximado. Comn-
paragoes também sao feitas com os resultados experi-
mentais para o caso mais realistico em questao . [1}
A. Sagi, A. Shitzer, A. Katzir ¢ S. Akselrod, " Heating
of Biological Tissue by Laser Irradiation: Theoretical
Model”, Optical Engineering, 31(7), 1417-1424 (1992).

Transferéncia de prétons em filmes de
Langmuir
VITOR BARBANTI PEREIRA LEITE
Departamento de Quimica, Universidade Federal de Sio
Carlos
ArrtonN Cavarrl, OsvaLno Novals DE OLIVEIRA R
Depto. Fisica e Ciéncia dos Materias, Instituto de Fisica
de Sdo Carlos - USP

A transferéncia de protons (TP) representa uma classe
de reagdo que desempenha um papel fundamental em
quimica ¢ biologia. H& anos existe uma controvérsia
com relagBo a possivel condugao protonica ao longo de
membranas como aquelas simuladas por filmes de Lan-
gmuir de fosfolipidios. Demonstrou-se experimental-
mente que a condugio nestes filmes sé aparece quando
as moléculas estao empacotadas acima de uma den-
sidade eritica. Analisamos resultados experimentais
usando um modelo simples para a TP em pontes de
hidrogénio [1]. Para que a TP ocorra, o intervalo de
distancia entre oxigénios é de R = 2.5 — 2.9A. Para R
grande (> 2.84) a ponte de hidrogénio ¢ considerada
fraca, sendo dificil a TP. A parte polar das moléculas
anfifilicas se arranja em uma rede bidimensional tri-
angular. A drea critica de condutancia em filmes de
acidos graxos corresponde a uma distancia de 7Aentre
as cabegas polares. Segundo o nosso modelo geométrico
simples, esta corresponde a uma distancia de 2.8 Aentre
os oxigénios aceitador e doador, acima da qual ndo ha
formacao eficaz de pontes de hidrogénto. Estas pon-
tes fortes de hidrogénio explicam também o aumento
drastico do potencial de superficie na area critica, que
estd associado 4 diminuigdo da constante dielétrica e a
organiza¢ao da dgua na superficie. Apesar do modelo
extremamente simples, a concordancia com os resulta-
dos experimentais é surpreendente.
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ESTUDO DA DIFUSAO DE RADIAGCAO
LASER EM TECIDOS BIOLOGICOS POR
SIMULA¢AO DE MONTE CARLO
EcBERTO MUNIN, HassaN Sipaoul, RENATO
AMARO ZANGARO, MaRcos TapeEu T. PAcCHECO
UNIVAP
MAURICE DE KONING,

UNICAMP

Neste trabalho utilizamos a téenica de Monte Carlo
para estudar difusdo de luz em meios turvos de inte-
resse biologico. Foi desenvolvido um programa compu-
tacional, eserito em linguagem C. Para um melo espa-
lhador de espessura pré definida, foram obtidas as dis-
tribui¢bes espaciais da luz transmitida considerando-se
diferentes valores para as constantes de espalhamento
us e de absorgio pa. Na medida em que o coeficiente de
absor¢io aumenta, observa-se um desfavorecimento na
transmissio de fétons que se afastam da diregdo original
do raio laser, com consequente diminuigao na largura
da distribui¢ao espacial da luz transmitida. Estudamos
também a dinAmica temporal da luz transmitida para
valores diferentes das constantes de espalhamento ps ¢
de absor¢do pa, para o caso de uma excitagao dptica
ultra rapida, da ordem de 4 picosegundos. Observa-
se forte alargamento temporal do pulso para o caso de
um melo exclusivamente espalhador, alargamento este
que diminui na medida que a absor¢do do meio é incre-
mentada. Este efeito é explicado com base no fato de
que aqueles fotons que permanecem presos em eventos
de multiplos espalhamentos, ¢ que portanto deveriam
demorar um tempo maior para atingir o detetor, tém
menores chances de serem transmitidos pelo meio. O
programa pode ser utilizado para extrair pardmetros de
interesse em tecidos bioldgicos.

Métodos de otimizagdo de geometria via
Algoritmo Genético ¢ Recozimento Simulado.
CARLOS RENATO- ZACHARIAS
UNESP - DFQ - Guaratinguetd
RicuarD KocH
Lund Institute of Technology
Mavuricio Ruv LEMES, ArNaLDO Dal PiNo JR
ITA-CTA - Sao José dos Campos

A determinagio da geometria de moléculas de inte-
resse bioldgico é fundamental para o estudo de seus
mecanismos de acdo e, em alguns casos, para o en-
tendimento de sua formagio a partir de subunida-
des menores. Os métodos de ofimizagao da geome-
tria de moléculas e aglomerados devem ser capazes de
encontrar a solugdo correspondente ao extremo glo-
bal (geometria de menor energia coesiva) no menor
tempo possivel. Para o estudo de moléculas de inte-
resse biolégico, essa tarefa pode ser inviabilizada pela
existéncia de intimeros extremos locais e pelo tempo
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computacional requerido para tal finalidade. Duas
técnicas frequentemente usadas sio o Recozimento Si-
mulado (SA) e o Algoritmo Genético (GA). O SA ¢ ca-
paz de encontrar a solugdo correspondente ao extremo
global, usando uma estratégia de busca serial, desde que
usados os pardmetros iniciais corretos e sem limitagdo
de tempo computacional. O GA converge mais rapi-
damente, através de uma busca paralela, com baixa
dependéncia dos pardmetros usados, porém, para uma
solugdo préxima ao extremo global. Desenvolvemos, as-
sim, um método hibrido que contempla as vantagens do
SA e do GA, ou seja, rdpida convergéncia ao extremo
global, com baixa dependéncia dos parametros usados.
Testamos o novo método em aglomerados atémicos des-
critos por um potencial tipo-Lennard-Jones. O método
hibrido mostrou-se uma ordem de grandeza mais rdpido
que os anteriores, sendo praticamente independente dos
pardmetros inicias, mostrando-se potencialmente apto
para o estudo de biomoléculas. Além disso, o uso de
heuristicas adequadas é capaz de reduzir ainda mais
o tempo computacional. Nesse sentido, disculimos as
aplicagdes de nosso método a0 estudo da geometria de
proteinas e membranas biolégicas.

DETERMINACAO DE ESTRUTURA DE
PEPTIDEOS POR OTIMIZACAO
ESTOCASTICA (GSA)

MARCELO MORET
Instituto de Biofisica - UFRJ Departamento de Ciéncias
Fratas - UBFS
PEDRO GERALDO PascuTTI, PAULC MASCARELLO
BiscH
Instituto de Bicfisica - UFRJ
KLEBER CARLOS MUNDIM
Instituto de Fisica - UFBA

Nos iiltimos anos métodos para a obtengdo de con-
formagdes estaveis de macromolécnlas de interesse bio-
tecnoldgico vém sendo desenvolvides. O problema da
determinagio de estruturas e enovelamento de pro-
teinas (protein folding) estd praticamente em aberto,
devido ao elevado mimero de graus de liberdade e
de minimos de energia locais dessas cadeias poli-
peptidicas. A utilizagio do método Dinimica Mole-
cular para a obtengio de conformagses com atividade
biolégica, partindo de conformagtes aleatérias dessas
macromoléculas é invidvel com os recursos computact-
onais disponiveis atualmente. O tempo caracteristico
de uma simula¢ao de dinamica estd na ordem do na-
nosegundo enquanto o tempo para o cnovelamento de
proteinas pode passar de minutos. Um dos métodos
que fornece indicios para o enovelamento é o Genera-
lized Simulated Annealing (GSA), como apresentamos
no encontro passado. Utilizamos nesse trabalho uma
estratégia estocdslica para estudar a hipersuperficie de
potencial e as conformagdes, em particular as estdveis,
de peptideos em meio aquoso e em membranas. A

obtencao das estruturas e da hipersuperficie de po-
tencial sera discutida usando uma nova proposta para
a utllizagdo do acoplamento entre o campo cldssico
THOR com o GSA. Esses peptideos serio analisados
utilizando ¢ diagrama de Ramachandran adaptado ao
campo classico THOR. e as geometrias conformacionais
serao sorteadas efou analisadas pela rotina GSA_ND
até que se obtenha informagdes sebre a hipersuperficie
e as conformaqdes estaveis desses peptideos inclusive a
com o minimo global de energia. Uma estratégia para
a limita¢do do numero de graus de liberdade serd a
aplicagdo do método THOR-GSA em peptideos com
agao bioldgica na interface membrana-dgua. Essa in-
terface é estabelecida no programa por uma superficie
de descontinuidade dielétrica, tratada com o método
das imagens eletrostéticas.

BIOFISICA DAS EUMELANINAS: UM
ESTUDO GEOMETRICO E
ESPECTROSOPICO
Luz ELENA BoLivarR-MARINEZ, Douaras S.
GALViO
UNICAMP
MARILIA J. CALDAS
Usp

As eumelaninas s@o uma subclasse de pigmentos
biolégicos que apresentam a fotoprotegac, contra a de-
vastagdo bioquimica produzida pela exposicio & ra-
diagao solar, como sua fungao basica. De um modo
geral, elas sdo derivadas da tirosina, 3,4Dihidroxifenila-
lanina (Dopa) ou 3,4Dihidrofeniletilamina (Dopamina).
Exemplos tipicos se eucontram na pele e cabelos huma-
nos e em alguns tumores malignos de pele. No em tanto,
a presenga de de melanina em regides ndo iluminadas
do corpo, como por exemplo, no cérebro e uma aparente
destruigdo preferencial de células que contém melanina
em doengas como o mal de Parkinson, tem levado A es-
peculacao de que existern outras fungdes bioldgicas as-
sociadas com as melaninas além da fotoprote¢ao. Tem
sido proposto que as eumelaninas poderiam funcionar
como desativadores de radicais livres potencialmente ci-
totéxicos, produzidos ou nao por radiagio ionizante,
através do processo de captura elefrénica. Estrusaural—
mente pouco se conhece sobre as eumelaninas, em parte
pode ser devido ao fato de que elas sdo insoliiveis na
maioria dos solventes orginicos e porque estd sempre
associada com uma matriz protéica bastante sensivel
4 tratamentos com Aacidos fortes. Embora a estrutura
e caracterizagio das eumelaninas nao possam determi-
nar qual ¢ o mondmero constituinte e como estes estio
interligados, existem fortes evidéncias de que a 5,6In-
dolquinona e suas formas reduzidas, semiquinona e hi-
droquinona, formam a maior parte do pigmento bioio-
gicamenle ativo. Neste frabalho temos investigado a
estrutura eletrdnica dos mondmeros e dimeros das eu-
melaninas, analizando todos os possiveis caminhos de
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polimerizacdo baseados na indolquinona e suas formas
reduzidas. Os aspectos geométricos e espectroscdpicos
foram investigados usando os métodos semiempiricos
Pm3 (Parametric method 3) e Zindo/S-Cl, respectiva-
mente. Nossos resultados indicam que em termos de
custo energético de polimeriza- ¢do, estas estruturas
nao tem uma dire¢do preferencial, sendo ela provavel-
mente amorfa. Nossos resultados também mostram que
estes composios sdo aceitadores de elétrons, neste sen-
tido eles poderiam trabalhar como desativadores de ra-
dicais livres, come jd se tinha proposto. Finalmente, os
resultados espectroscépicos mostram um forte suporte
do modelo de semicondutor proposto para as enmela-
ninas.

ESTUDO DAS CORRELAGOES
ESTRUTURA-ATIVIDADE DE
COMPOSTOS ANALOGOS AO
TAMOXIFENC E A MITOMICINA-C.
LARISSA LIMA DO EsririTo SanTo, DoucLas
SOARES (GALVAO
Instituto de Fisica Gleb Wataghan - Unicamp

Determinados compostos estruturalmente relacionados
e que possuem uma potente a¢io hormonal, incluindo
‘tanto efeitos estrogénicos quanto antiestrogénicos, tém
se mostrado bastante eficazes no tratamento de algu-
mas displasias. Dentre eles destacamos o tamoxifeno
(CoeHagNO), que é um composto antiestrogénico, da
classe dos trifeniletilenos, amplamente utilizado no tra-
tamento do cancer de mama. Vdrios compostos deri-
vados do tamoxifeno tém sido sintetizados com intuito
de se encontrar aqueles com maior atividade bioldgica

e menores efeitos colaterais. Esses compostos diferem
entre si basicamente no gue diz respeito & cadeia lateral
aminoalquil e aos substituintes na posico 4. As estru-
turas do tamoxifeno e de seus derivados foram inicial-
mente optimizadas pelo método de mecénica molecular
MM+. Os resultados obtidos foram submetidos a op-
timiza¢io pelos métodos semi-empiricos AM1 e PM3.
Comparag¢des do desempenho desses dois métodos fo-
ram feitas. Barreiras rotacionais foram estimadas
para as espécies cis-tamoxifeno(biologicamente inativa)
e trans-tamoxifeno{biologicamente ativa), tanto com
AM1 quanto com PM3. Espectros de absor¢ao 4ptica
desses compostos foram obtidos pelo método ZINDO/S.
De posse desse conjunto de dados correlacionamos a ati-
vidade biolégica desses compostos (afinidade de ligagao
aos receptores de horménio e antagonismo a calmo-
dulina) com suas diferentes conformagdes. O mesmo
tipo de estudo foi estendido a uma série de compostos
andlogos & mitomicinaC (CisH13N405), que é um an-
tihidtico com agio anticancerigena, o que nos permitiu
chegar as correlagoes estrutura-atividade também para
esses compostos.

Palestra Convidada — 13/06/97

PROCESSAMENTO DE INFORMAQAO NO DUTO OPTICO DA MOSCA
RoranD KOBERLE
IrsC

No passado recente temos visto uma invasdo crescente de areas de pesquisa em biologia pelas assim chamadas
ciéncias ezatas, como fisica, matematica e ciéncias da computagio, evidenciando, que um grande nimero delas esta
maduro para uma abordagem mais quantitiva, que é a base do tremendo succeso das ciéncias fisicas. Isto parece
aplicar-se especialmente a Neurociéncia. '

A dificnldade consiste em escolher o preparado biologico mais adequado. Escolhemos a mosca - membro do filo de
maior slicceso na terra - por ser muito mais simples, que primatas, mas ainda assim de tremenda complexidade.
A anatomia e os trajetos por onde passa a informagao visual da mosca estiio relativamente bem estabelecidos. Em
particular, os neurdnios da lobula plaie - tres on quatro sinapses depois do olho composto e por isto correspondendo
a0 que seria o cortex dos primatas - responsaveis pelo controle e estabiliza¢do do vdo, foram todos classificados. Um
deles, o neurénio gigante de largo campo H1 é responsével pela integragio dos estimulos gerados pela movimnentacao
em torno de um eixo vertical, gera pulsos identicos - com precisio de fragao de milisegundos.

Discutimos técnicas tedricas e experimentais para extrair in vivo a informacéio transmitida por este neuronio sobre
o mundo exterior. A finalidade dos experimentos é registrar os tempos de chegada dos pulsos identicos gerados por
H1. A analise tedrica é guidada por principios de otimizagdo, extremamente atrativos do ponto de vista tedrico e
bem fundamentados biologicamente.
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CARACTERIZAGCAO DE UMA DINAMICA
NAO LINEAR EM RITMOS CARDIACOS
AnTONIO CARLOS DA SiLva FILHO
FFCLRP - USP
LOURENGO GALLO JUNIOR
FMRP - USP
FATiMA MariA HELENA SIMOES PEREIRA Da SILva
FCFRP - USP

Os Registros cardiacos apresentam flutuagdes. A
questdo que se coloca é a de saber se estas flutnagoes sdo
o resultado de perturbag¢des imprevizivels ou se sao a
conseqiiéncia de uma dindmica cardiaca associada a um
atrator cadtico ou, entdo, a ambos os fatores. A fimn de
se discriminar entre ruido e caos, langa-se méao de me-
didas qualitativas (como: andlise espectral, fungio de
autocorrelagio temporal, reconstrugao de espaco de fa-
ses) e quantitativas (como: dimensao de correlagao, ex-
poentes de Lyapunov e entropia de Kolmogorov-Sinai).
As experiéncias, nesta fase, foram conduzidas com pa-
clentes normais e com portadores de algumas patolo-
gias cardiacas. Todos sdao submetidos a teste de es-
forgo numa bicicleta ergormétrica regulada para vérias
resisténclas e é registrado o intervalo R-R dos eletro-
cardiogramas. Os protocolos dos exercicios variam,
mas sao, essencialmente, divididos em duas classes: es-
forgo continuo e descontinuo . O objetivo é vertficar se
existe uma dinamica nao-linear de baixa dimensao no
funcionamento do coragao e usa-la para distingiir os
diferentes estados, ou seja, como método diagndstico.
Como parametros a serem medidos selecionamos a di-
mensdo de correlagio, a entropia de Kolmogorov-Sinai
¢ os expoentes de Lyapunov. Coletamos séries tem-
porais de onze pacientes, sendo quatro do sexo mas-
culino saudiveis, cinco do sexo feminino saundaveis e
dois do sexo masculino com doen¢a pulmonar obstru-
tiva cronica (DPOC). O principal problema enfrentado
neste tipo de trabalho é o da pequena quantidade de
pontos experimentals, pols temos, a cada cinco minu-
tos, entre trezentos e seiscentos pontos, o que faz com
que, mesmo no caso de protocolo continuo, com meia
hora seguida de exercicio, nao tenhamos mais do que
cinco mil pontos. Apesar disso, obtivemos alguns resul-
tados satisfatérios, que apontam para a possibilidade de
se usar os parametros acima como método diagndstico
entre individuos normais e individuos com as patologias
citadas.

ANALISE CONFORMACIONAL
ESTOCASTICA DE INIBIDORES USANDO
GENERALIZED SIMULATED ANNEALING

- GSA
MARCELO MORET
Instituto de Biofisica - UFRJ Departamento de Ciéncias
Fratas - UEFS
LAURENT EMMANUEL DARDENNE, PEDRO
PascuTTI, PAULO MASCARELLO BiscH
Instituto de Biofisica - UFRJ

A andlise das possiveis conformacdes preferenciais de
moléculas que atram como inibidores enzimaticos é
uma etapa importante para a compreenssic dos me-
canismos cnvolvidos nos processos de inibigdo. Os
métodos tradicionais ditos de "forga bruta” sejam eles
utilizando um campo de forga classico ou cdlculos
quanticos sao bastante custosos computacionalmente e
na maloria das vezes Inviaveis quando cresce a com-
plexidade da molécula a ser investigada. Deste modo
a busca de métodos e metodologias alternativas, de
menor custo computacional, constitui-se numa neces-
sidade. Desenvolvemos neste trabalho uma estratégia
estocastica para estudar a hipersuperficie de poten-
cial de dois inibidores. O aldeido peptidico Leupep-
tina {Ac-Leu-Leu-arginal) que é um inibidor de varias
cisteino-proteases e que tem sido utilizada para investi-
gar o possivel papel de proteases na invasio e metdstase
de células canceriginas, sintese de proteinas e distro-
fia muscular. A segunda molécula estudada (Thaps-
gargin) é um inibidor especifico de ATPase de trans-
porte responsavel pela manutencgao dos niveis intrace-
lulares de Ca®t. A estratégia utilizada esti baseada
no método de otimizagao de processos Generalized Si-
mulated Annealing (GSA), acoplado a um campo de
forca classico (cddigo computacional THOR). Em uma
primeira etapa utilizamos o GSA para otimizar os prin-
cipais diedros das moléculas mantendo as distancias e
angulos de ligagdo fixos. Em uma segunda etapa a
molécula toda é relaxada utilizando-se o método gradi-
ente (Stepest Descent) tomando-se como ponto de par-
tida os minimos conformacionais encontrados na etapa
anterior, via campo de for¢a classico. Finalmente uti-
lizando as conformagdes linais da etapa dois, recalcula-
mos as cargas atémicas dessas conformagdes, via calculo
guintico (método semi-empirico AM1), no intuito de
refinarmos os resultados, obfidos classicamente.
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Modelo de Controle de Memdria em canais
I6nicos
R. CAssia-MoOURA
Universidade de Pernambuco
Isaac bE MELO XAVIER JR
UFPE

A analise da cinética dos canais idnicos é de funda-
mental importancia para o entendimento da fisiclogia
e dos processos patoldgicos em seres vivos. Neste tra-
balho foram analisados 2870 graficos da corrente i6nica
em fung¢ao do tempo, obtidos de medidas feitas em 55
membranas artificiais, com o objetivo de estudar o con-
trole da memodria dos canais idnicos formados pela coli-
cina la. Verificou-se que a aplicacao de pulsos elétricos
retangulares com amplitude variando de 50 a 90 mV,
produz um aumento exponencial da corrente idnica
que atravessa a membrana artificial. Para cada mem-
brana fabricada existe um tempo ctitico inferior a 120
s, de resposta aos estimulos produzidos por dois pulsos
elétricos intercalados por um periodo de repouso. Para
0 caso em (ue a estimulagaoc ocorre apenas durante
o tempo critico, a corrente id6nica medida apresenta
um comportamento expenencial simples. Entretanto,
no caso da estimulagao intercalada por um pericdo de
repouso superior ao tempo critico, a corrente idnica
apresenta inicialmente um comportamento exponencial
multiplo, sem especificidade nem proporcionalidade ao
estimulo aplicado anteriormente. Como decorréncia das
condigoes especificas utilizadas no modelo, pode-se infe-
rir que o comportamento do canal ibnico seja uma con-
seqéncia do efeito de memoria do mesmo, fazendo com
que a taxa de abertura do canal seja inversamente pro-
porcional ao tempo em que este permaneceu fechado.
No entanto, medificando-se estas condi¢bes, os canais
podem comportar-se de forma completamente indepen-
dente do ocorrido anteriormente, sem a memdria das
condigoes aplicadas no ultimo estimulo.

Simulagoes do modelo de rede de cauda dupla
e simples utilizando o método de Monte Carlo
CLAUDIO SABURO SHIDA, VERA BOHOMOLETZ
HENRIQUES
Instituto de Fisica - USP

Membranas modelo e micelas estao entre os princi-
pals sisternas utilizados para estudar as membranas
biolégicas. As membranas bioldgicas sao organizagdes
supramoleculares onde o componente estrutural princi-
pal é constituido de moléculas anfifilicas de cauda du-
pla, chamadas de fosfolipidios, que séo responsdveis por
formarem bicamadas seletivamente permedveis, requi-
sito essencial para a existéncia de uma célula e, por
consequéncia, a vida. As micelas sao, também, orga-
nizagdes supramoleculares constituidas, em geral, por
moléculas anfifilicas de uma tnica cauda, que podem
ser detergentes, Acidos graxos ou mesmb fosfolipidios,
e formam, a baixas concentragdes, estruturas aproxi-

madamente esféricas (no caso dos detergentes mais es-
tudados). Os algoritmos utilizados para a simulagio
baselam- se no conhecido método de Monte Carlo com
probabilidade de Metropolis. As simulagtes sao rea-
lizadas num modelo de rede bidimensional para uma
solugac de moléculas anfifilicas em ”4agua”. Este traba-
lho é a continuagio daquele apresentado no XIX EN-
FMC (pagina 502). O anfifilico estilizado é definido
como um conjunto de N sitios da rede que estac per-
manentemente ligados de um mode bem definido (para
cauda dupla N=11 e para cauda simples N=4). Estes
anfifilicos apresentam a mesma caracteristica qualita-
tiva de um anfifilico real, ou seja, uma regiio hidrofilica
(cabega polar) e outra hidrofébica (cauda). O objetivo
é estudar a formacgfo de estruturas do tipe membra-
nas € micelas nos dois modelos e, entao, comparar as
respectivas propriedades no equilibrio térmico. Resul-
tados obtidos para redes L=200 e L=400 com 100 ¢ 400
anfifilicos, respectivamente, mostram que existem dife-
rencas entre 0os modelos. Diferengas no calor especifico
e na fragao volumétrica, por exemplo, indicam que o
processo de agrega¢io do modelo de cauda dupla ocorre
numa temperatura menor que o de cauda simples. Este
resultado estd de acordo, qualitativamente, com dados
experimentais.

EFEITO DE LIGAGOES FRACAS _
(CROSS-LINKS) NA POLIMERIZACAO
AUTOCATALITICA DE CADEIAS TIPO

ARN
LADARIO DA Siiva, CONSTANTINO TSALLIS
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas { CBPF )

Apresentamos simulagbes compulacionais para a po-
limerizagao autocatalitica de cadeias auto-replicantes
tipo ARN, partindo de uma cole¢ao de oligémeros,
usando um processo em equiliibrio. Nas simulagfes
estudamos principalmente o efeito de liga¢des fracas
(ligagdes entre e dentre os polimeros que chamamos
“cross-links”} no comprimento médic dos polimeros.
Iniciamos a simula¢ao em uma rede quadrada cujos
vértices ou sao ocupados com uma das quatro bases
nucleotidicas (A, U, C e G) ou estao vazios. No inicio
todos os dimeros possiveis também estao presentes.
As liga¢des covalentes sao formadas ou destruidas res-
peitando o balango detalhado e as regras de comple-
mentaridade de Crick-Walson. Admitimos que mesmo
um mondmero pode catalizar a forma¢ao e quebra de
ligagdes covalentes de outros oligdmeros. Este compor-
tamento catalitice por parte do ARN tem sido verifi-
cado experimentalmente para pequenas sequéncias de
bases presentes no mesmo (Joyce, 1989). As rotinas
basicas da simulagao sao a difusdo dos polimeros e a
tentativa de formagio/quebra de ligagdes (covalentes
e ligagbes fracas). Cada passo de evolugao é caracte-
rizado por uma tentativa de difusdo e uma tentativa



8 BIOFISICA (Biofisica Molecular Tedrica e Modelagem) - XX ENFMC

de formacao/quebra de ligagbes. Estas operag¢des sao
repetidas por cerca até 5.000 passos de evolugao depen-
dendo do tamanho de rede simulado (N = 18, 36 e 72).
Apresentamos comprimento médio dos polimeros ver-
sus passos de evolugdo e a distribui¢dc dos tamanhos
da cadeia no equilibrio.

Nés mostramos que as ligagdes fracas (cross-links) favo-
recemn o aparecimento de cadelas maiores e comparamos
a nossa distribui¢cdo de tamanhos da cadeia com resul-
tados experimentals com os quais se verifica uma boa
concordancia. conseguimos ajustar uma distribuigao de
tamanhos experimental (Visscher & Schwartz, 1989)
com uma combinagdo de pardmetros do nosso modelo
e a curva do comprimento medio dos polimeros apre-
senta caracteristicas similares as descritas em sinteses
de oligomeros (Kanavarioti et al, 1990).

ELECTRICAL FLUCTUATIONS IN
COLLOID AND IONIC SOLUTIONS
Jost ANToNIO FORNES
UFG

The importance of local fluctuations in biological sys-
tems was raised by several authors: Weaver and Astu-
mian (1990) have presented a calculation of the effects
of weak fields upon cells. Procopio and Fornés (1995),
using the fluctuation-dissipation theorem (FDT), have
presented a calculation of the voltage fluctuations
across cell membranes. Protonic fluctuations could be
the cause of the dielectric increment of proteins in so-
lution (Kirkwood and Shumaker, 1952 and Schwarz,
1972). Also local fluctuations can influence chemical
reactions (Astumian and Bier, 1994). QOosawa (1973)
has calculated the magnitude of fluctuating voltage and
field across different points of an electrolyte solution
constituted of puntual lons using the method of the
mode expansion. A method is developed here in order
to determine the natural electrical thermal fluctuations
and its spectral distribution across two points of a so-
lution of ions or spherical charged particles immersed
in an ionic solutions. The electrical equivalent between
two points of a solution is considered as a capacitor and
a resistor in parallel. The method is applied within
the Debye-Hiickel approximation (linearized Polsson-
Boltzmann equation), although it is valid in general.
Among the results is the diminution of electrical fluc-
tuations as particle sizes increase; as a consequence,
large particles produce electrical stabilization in their
neighborhood. It can also be observed that fluctuati-
ons are not quite sensitive to ionic concentrations for
large particles. When the size of the particles become
negligible we obtain similar results with the already ob-
tained using the method of the mode expansion.

Andlise conformacional do dcido galacturénico
- um estudo por dindnica molecular
MuRrILO TAPaRro, JosE ROBERTO RUGGIERO
Departamento de fisica - IBILCE - UNESP - S. J. do Rio
Preto

Em anos recentes a estrutura e dinamica de poli-
petidecs, proteinas e &cido nucleicos tem recebido
atengao consideravel tanto na forma experimental
quanto tedrica. A mais abundante das moléculas
biolégicas, os carboidratos, nao tem sido o foco de um
estudo intensivo. O objetivo deste trabalho é eluci-
dar o comportamento dindmico do monémero, dimero
e trimero do acido -D-Galacturdnico,tendo como con-
formagdo de partida a cadeira do tipo carbono 1-4,
obtido através do MOPAC, submetido a um determi-
nado campo de forga através do estudo por dinamica
molecular usando os programas: THOR e GROMOS
As unidades: monomérica e dimérica foram simuladas
com constantes dielétricas 2,0 e 3,5 com a finalidade
de verificar a contribuigao da forgoulombiana na ener-
gia potencial e com isso ”imitar’ em parte o efeito da
agua, Foram analisados os angulos torcionais do anel
piranosidico e dos grupos exociclicos no intuito de ava-
liar tanto a estabilidade da geometria do anel como a
formacao de pontes de hidrogénio. Para o trimero as
mesmos parametros foram avaliados, mas somente com
constante dielétrica 2,0 devido as complexidades dos
calculos das interagbes nao ligadas acarretando num
longo tempo de simulagdo. Dos resultados obtidos com
o trimero verificou-se a nio formacao de pontes de hi-
drogénio,indicando a necessidade de novas simulagdes,
pois no dimero ocorreu a formacao de pontes de hi-
drogénio.

Andlise Conformacional de grupos exociclicos
associados ao carbono C; da o e
B-D-Glucopiranose e Oligdmeros.
ALEXANDRE TEs0, Jost ROBERTO RUGGIERO
UNESP-Rio Preto

Carboidratos representam um dos mais abundan-
tes constituintes do sistema bioldgicos. Desempe-
nham varias fungées como, por exemplo, reservatorio
energético nas plantas e animais, sendo encontrado
também no Hquido sinovial das juncdes onde, provalvel-
mente, atuam como lubrificantes, Presentes na mem-
brana cefular atuam como receptores externos. Essa
diversidade de fungdes estdo diretamente relacionadas
com a diversidade de espécies encontradas na natureza,
mas principalmente, com as possivels conformagoes des-
ses carboidrados. Estudos recentes tem mostrado a im-
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portancia da conformagio dos grupos exociclicos da ce-
lulose e do aparente desacordo entre os resultados expe-
rimentais e tedricos. Neste trabalho propomos um es-
tudo, usando a Dinaminca Molecular (Codigo Compu-
tacional THOR) em um meio com constante dielétrica
simulando um continuo, sobre a influéncia do grupo
exociclico, associado ao carbono Cf na estabilidade
conformacional de monémeros e dimeros e trimeros
da Celulose(3-D-Glucopiranose)(GlcA), Amilose (a-D-
Glucopiranose) e Amilose C6-Oxidase(C6-Amy). A ge-
ometria do residuo central, obtido a partir dos resul-

tados para o trimero, considera o efeito da interagd de
residuos vizinhos na conformacao do anel e do grupo
exociclico ligado ao C5. Essa geometria, ¢ entao usada
para o calculo das propriedades médias(razdo carac-
teristica, comprimento de persisténcia, e distancia entre
extremos; que nos permite inferir acerca da importancia
da conformacao do grupo exociclico na estabilidade des-
sas cadeias polissacaridicas.




10 BIOFISICA (Fisica Médica e Biologia Experimental) - XX ENFMC

BIOFISICA (Fisica Médica e Biologia Experimental)

BIOFiSICA (Fisica Médica e Bi-
ologia Experimental) — 11/06/97

ESTUDO EXPERIMENTAL DE ABLAGJ&O
EM TECIDOS CORONARIANOS
UTILIZANDO RADIACAO UV

SanprO SiLva FERREIRA PINTO, [EGBERTO MUNIN,

TEREZINHA DE OLIVEIRA NOGUEIRA, ROSELENE
FERNANDES DA RocHa, MoACYR NoVELLI, RENATO
AMARO ZANGARO, MARCOS TaDEU T. PACHECO
UNIVAP

Os Estudos de ablagao realizados no nosso laboratério
utiliza a terceira harménica de um laser de Nd:YAG,
e amostras de corondrias humanas, cedidas pelo In-
Cor/SP. Foram observados os efeitos ablativos para di-
versas sequéncias de pulsos, procurando se estabelecer
o efeito isolado de cada pulso e seu efeito combinado,
levando-se em conta a varia¢gio de geometria da regido
atinginda e estado de temperatura. A determinagio da
quantidade de matéria removida em fun¢do da densi-
dade de poténcia entregue ao tecido, é essencial para
¢ estudo da dosimetria de radiacao laser a ser aplicada
na terapia de doengas cardiovasculares. Técnicas his-
tolégicas tem sido frequentemente utilizadas para quan-
tificar o volume de material retirado, volume este que
pode ser correlacionado com a massa ablada, e ava-
liar a eficiéncia do processo de ablagio prépriamente
dito. Entretanto, a fixagio e processamento do tecido
para analise microscopica altera o volume do tecido,
podendo resultar em erros significativos de medida. O
processo de fixagao tem diferentes efettos no volume de
diferentes tecidos, com grandes variacoes de caso a caso
e esses efeltos devem ser considerados para se obter uma
analise precisa.

DETERMINACAO DA CONCENTRACAO
DE ANALITICOS SANGUINEOS
UTILIZANDO ESPECTROSCOPIA RAMAN
PaurLo R. BarGo, Marcos Tapru T. PAcHECO
UNIVAP

Neste trabalho é apresentada uma técnica para a de-
terminagao da concentragdo de analiticos do sangue
humano, através da utilizacdo da espectroscopia Ra-
man. A determinagfo da concentragdo de analiticos
do soro humano (sangue desprovido de seus elementos
figurados e proteinas coagulantes), tais como, glicose,
proteina total, creatinina e uréia, in vitro é um pri-
meiro passo para implementagio de uma técnica trans-
cutdnea de analise sanguinea. Foram utilizadas amos-
tras de soro previamente caracterizadas por técnicas bi-

oquimicas convencionais. Espectros Raman das amos-
tras foram obtidos com tempo de exposigio de 100s. O
sistema Raman utilizado tem como fonte de excitagao,
um laser de Ti:Safira sintonizado em 830nm, bombe-
ado por um laser de Argénio. Diversos dispositivos
compdem o sistema tais como: ptica de filtragem do
feixe de excitagao, posicionador para amostras, dptica
de colegdo e filtragem do sinal espalhado, detetor do
tipo CCD ”Deep Depletion” refrigerado por N2 liquido
e microcomputador para o controle do detetor e arma-
zenamento dos espectros. Um algoritimo de PLS (Par-
tial Least Square) foi desenvolvido para realizagao da
analise dos espectros. Este algoritimo permite reconhe-
cer 0 padrao de um determinado analitico e determinar
sua concentragao comparando intensidades com espec-
tros de concentragao conhecidas. Os resultados mos-
tram que é possivel a deferminacdo da concentragao de
alguns analiticos, com erro dentro de padrdes clinicos
aceitdveis. A otimizagéo da relagdo sinal/ruido através
da melhoria da éptica de coleta do sinal permite mini-
mizar a margem de erro da técnica, consequentemente
permitindo a anélise de outros analiticos.

IMAGENS EM CAMPOS ULTRA-BAIXOS
POR RESSONANCIA DUPLA
ELETRON-PROTON. EFEITO DA
MOBILIDADE MOLECULAR.

Pauro LOUREIRO DE Sousa, RICARDO EMMANUEL
DE Souza, MARIO ENGELSBERG, MARCONDES
AZEVEDO MaTos
Departamento de Fisica, Univ, Federal de Pernambuco,
Recife, PE.

Lurz A. CoLNAGO
EMBRAPA-CNPDIA, Sdo Carlos, SP.

Apesar do grande aumento da sensitividade teorica-
mente possivel mediante a utilizacdo do efeito Over-
hauser, que torna a técnica denominada PEDRI [1]
(Proton-Electron Double Resonance Imaging}, bastante
atrativa, varias limitagdes reduzem o ganho disponivel
na pratica, no caso de possiveis aplicagBes biomédicas.
Uma das preocupagdes é a taxa especifica de absor¢ao
- SAR (Specific Absorption Rate) -, que aumenia com
o quadrado da freqiiéncia, ditando um limite superior
parz a intensidade do campo magnético de aproximada-
mente 10 militesla para que nao seja excedido o limite
de deposi¢ao de energia de RI® ao saturar a ressonancia
eletrénica. Uma outra preocupacao é a concentragao
necessaria de radical livre para um dado aumento de
sensitividade e a toxicidade associada.

Empregamos um sistema de imagens por RMN para
corpo inteiro, previamente desenvolvido [2], que opera
num campo magnetico de 16 militesla, para determinar
o aumento possivel na relagio sinal/ruido'em fun¢ao da
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poténcia de EPR (403 MHz) e da concentragio de ra-
dical livre (TEMPO) neste valor do campo magnético
que permite imagens iniciais com melhor defini¢do. Os
experimentos foram realizados utilizando uma bobina
de cabe¢a que também foi utilizada para obter ima-
gens convencionais (sem PEDRI). Uma estimativa re-
alista do potencial desta regiio de campo magnético
deve incluir também o efeito da mobilidade molecular
no aumento da sensitividade. Este aspecto foi estudado
detalhadamente, em forma tedrica e experimental, uti-
lizando phanioms com vérias concentragdes de radical
livre em meios de viscosidade varidvel. Os resultados
permitem estabelecer critérios sobre os tempos de cor-
relacao dos movimentos para que a técnica PEDRI per-
mita um aumento substancial na sensitividade.

1. Lurie, D.J.; Bussel, D.M; Bell, L.H.; Mallard, J.R;
J.Magn.Reson. 76 | 366 (1988).

2. G.C. do Nascimento, M.Engelsberg and R.E. de
Souza, Meas.SeiTechnol. 3, 370 (1992).

MAPA DA DISTRIBUICAO DE
TEMPERATURA USANDO UM SISTEMA
DE BAIXO CAMPO MAGNETICO
D. Towmasi, H. PanePUccl, . L. ViDoTo, A. J.
G. CoNDE
Universidade de Sao Paulo, Instituto de Fisica de Sdo
Carlos

A dependéncia do tempo de relaxac¢io longitudinal T
com a temperatura (que pode ser aproximada por uma
relagio linear para temperaturas proximas & tempe-
ratura ambiente}, pode ser aproveitada para produ-
zir um mapa de temperaturas da amostra. Recentes
avangos em métodos de termometria nao invasiva, temn
sido desenvolvidos utilizando tomdgrafos de alto campo
magnético [1,2]. Este trabalho mostra a dependéncia do
contraste na imagem com a diferen¢a de temperatura
entre amostras. As medidas foram feitas utilizando um
tomdgrafo de baixo campo magnético (550 Gauss) e
uma sequéncia convencional de spin-echo. O phantom
utilizado contém duas solugdes de CuSOy a1l mMe 2
mM a temperatura ambiente, e outras duas solugdes (1
mM e 2 mM) a uma temperatura variavel. A perda do
sinal devido ao aumento do 7} com a temperatura faz
que as regioes quentes aparegarn escuras nas imagens e
as frias brilhantes. A sensibilidade do método depende
do tecido biolégico e pode ser controlada por meio do
temnpo de repeticio TR, j4 que é possivel obter um con-
traste linear com a temperatura desde que TR << T3.

[1]C. Schwarzbauer et al, J. Magn. Res. B106, 178-
180 (1995) {2)J.A. de Zwart et al, J. Magn. Res. B112,
86-90 (1996)
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Selecao de volumes para Espectroscopia in vivo
por RMN em C!3
BERND FOERSTER
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de Sao
Paulo

Vamos apresentar experimentos de espectroscopia loca-
lizada em carbono 13 (C'3) obtidos no German Can-
cer Research Center (Deutsches Krebsforschungszen-
trum - DKFZ). O propdsito da espectroscopia locali-
rada é de adquirir a informacio espectral do desloca-
mento quimico de volumes bem definidos em determina-
das regides da amostra. O espectro revela informagdes
sobre processos bioquimicos que ocorrem nas regides
investigadas. Na pesquisa sobre cincer i interessante
obter informagoes sobre o metabolismo de tecidos da-
nificados como por exemplo monitorar o efeito de qui-
mioterapia através dos produtos de decomposi¢io. No
caso de cancer cerehral muitas vezes e dificil investigar
tais processos de decomposi¢dio porque muitas substan-
cias quimicas nfo passam pela barreira cerebral. Assim
surgiu o interesse de estudar o metabolismo de glicose,
j& que essa e uma molécula suficientemente pequena
para passar pela barreira cerebral que é o principal for-
necedor de energia e portanto deve acumular e meta-
bolizar mais rapidamente em tecidos cancerigenos. No
entanto o estudo do metabolismo da glicose em H! i
impossivel porque os sinais fracos da glicose sdo so-
brepostos por linhas mais fortes, sendo as da lactose
¢ de dgua. Alternativamente glicose facilmente pode
ser observada em espectros de C*3. Levando em conta
a baixa sensibilidade de C?3 e sua larga faixa de de-
slocamento quimico vamos apresentar trés abordagens
para obter informagio espectral localizada sendo chemi-
cal shift selective imaging, chemical shift imaging (CSI)
e STEAM. A primeira sofre por baixa relagio sinal-
rumdo (SNR) devido a TE longo, a ultima por artefa-
tos de localiza¢fo, achamos assim CSI a técnica a mais
indicada para espectroscopia localizada em C'3.

CARACTERIZANDO A REGIAO OTIMA
DE EQUIPAMENTOS MAMOGRAFICOS
POR SIMULACAO DA FUNCAO DE
TRANSFERENCIA DE MODULAGAO
HoMERO SCHIABEL, IsaUrRA N. 8. OLIVEIRA, ANNIE
F. FRERE
EESC/USP 6 IFSC/USP
Pauro M. AZEVEDO MARQUES
FMRP/USP

Em pesquisas anteriores, definimos a Regifo Otima do
campo de equipamenios de raios-X destinados & ma-
mografia como a faixa do plano imagem onde o sistema
apresenta sua melhor performance. Nesse trabalho, in-
vestigamos essa regido por meio da associagao de dois
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métodos de avaliagio de sistemas radiograficos que em-
pregam simulacdo computacional para determinar as
fungoes de transferéncia de modulagio (FTMs) devi-
das ao ponto focal em diversas orientagbes e posigoes
do campo. Propomos, desse modo, urn método para
prever a existéncia e extensio da Regido Otima, bem
como seu significado pratico para a nitidez da ima-
gem mamografica e. para a utilizagio de equipamen-
tos mamograficos nao isotropicos. Para isso, foi feita
uma andlise comparativa entre os dois modelos de si-
mulagio e desenvolvido um procedimento computaci-
onal para fornecer resultados quantitativos das ava-
liagdes das FTMs. Os resultados das simulagoes fo-
ram comparados com imagens radiograficas de objetos
de testes (”phantoms”) especialmente elaborados para
avaliagao de resolugao e também com mamogramas re-
ais. A boa concordancia entre essas comparagdes per-
mitiu concluir pela viabilidade em utilizar a simulagdo
computacional da FTM para prever e caracterizar a
Regiao Otima de equipamentos mamograficos, possibi-
litando a escolha de faixas do campo pelo radiologista
para obten¢ao de imagens de melhor qualidade.

DETERMINACAO DE UM COEFICIENTE
DE ATENUACAO EFETIVO E SUA
APLICAGAO AO ESTUDO DO

"ESVAZIAMENTO GASTRICO
SErGI0 QUERINO BRUNETTO
Centro de Engenharia Biomédica, UNICAMP
Departamento de Fisica ¢ Matemdtica - FFCLRP - USP
Epvarpo TiNOIS DA SILva
Centro de Engenharia Biomédica, UNICAMP

Com a introdugic, em 1976, do estudo do esvaziamento
géstrico em diabéticos, o uso das técnicas cintilograficas
passou a ser largamente empregado na avaliagio das al-
terag oes funcionais produzidas pelas doengas gastrin-
testinais. O estudo cintilografico, estdtico e dindmico,
permite avaliar a taxa de esvaziamento gastrico (TEG)
e associa-la a dinamica motora do antro géstrico. En-
tretanto, os resultados dependem do tipo de alimento,
da sua composi¢io, das técnicas empregadas na ob-
tencao e processamento das imagens e da corregao da
atenuagdo. Neste trabalho, analisaremos a influéncia
do fendmeno da atenua¢do na quantificacio do ra-
diofirmaco contido no estémago do paciente. Usu-
almente, a variagio temporal da quantidade de ra-
diofarmaco é obtida através da média geoméirica das
imagens anterior e posterior. Esta técnica nao comtem-
pla os efeitos devidos a atenuagio, mascarando a fase de
retengdo do alimento logo apés a ingestao (lag—phase).
Utilizando simuladores (phantoms) e uma camara de
cintilagao de dois detetores, determinamos o coefici-
ente de atenuagio efetivo para o abdome superior:
0.125em™=1). O algoritmo de corregio da atenuagio foi
aplicado em 10 estudos clinicos. Foram obtidas imagens
estaticas simultaneas na incidéncia anterior e posterior

do abdome superior, por 60 segundos. A primeira foi
obtida imediatamente apds o término da refeigiio, sendo
que as demais se sucederam a cada 10 minutos até o
término do estudo, 100 minutos mais tarde. Aplicou-se
o algoritmo de corregio da atenuagio s

imagens e, determinando uma regiao de interesse (ROT)
através da técnica de isocontorno (10%), fot possivel
quantificar o radiofarmaco presente no estomago e es-
tabelecer uma relagdo funcional para a sua variagio
temporal. Analisamos também a eficicta do algoritmo
de corre¢do da atenuagido nas aquisigdes anteriores e
posteriores. Notamos que, ao contririo do resultado
obtido com as aquisigbes anteriores, as imagens poste-
riores ndo apresentam a lag — phase, sugerindo que a
atenuagdo diferencial produzida pela coluna vertebral
deve ser considerada.

UTILIZAQAOHDE UM NOVO METODO DE
DETECCAO DE CONTORNOS NO
ALGORITMO (METODO DAS PROJECOES)
DE DETECCAO DE MOVIMENTO EM
SPECT CEREBRAL

‘ Epuarpo Tinols pa SiLva
Centro de Engenharia Biomédica, UNICAMP
GERMANO PINTO GUEDES
Departamento de Fisica e Matemdtica - FFCLRP - USP
SERGIO QUERINO BRUNETTO
Centro de Engenharia Biomédica, UNICAMP
Departamento de Fisica e Matemdtica - FFCLRP - USP

O SPECT é um método diagndstico tomografico, e
como tal, pressupde imobilidade do objeto de estudo.
O movimento acarreta formagao de artefatos no pro-
cesso de reconstrugdo. Para detectar, e se possivel cor-
rigir a ocorréncia de movimento, foram criadas diversas
técnicas de detecgdo de movimento. Entre elas, foi de-
senvolvida a Técnica das Projegoes, a qual determina
os comprimentos das projegdes tomogrificas em suas
dire¢oes principais, em fungio do dngule de aquisigao.
Para determinagio dos comprimentos, é necessarto ob-
ter os contornos do cérebro em cada uma das projegoes.
Atualmente isto € feito por meio de um filtro recursivo
(Diference Recursive Filter). Neste trabalho utiliza-
mos um novo algoritmo de segmentagio de imagens por
Ytreshold”, baseado no histograma de cada projecio.
Este algoritmo considera as diferentes caracteristicas
de contagem obtidas em cada projegdo, que sdo pro-
venientes de diversos fatores, entre eles, a distancia
fonte-colimador. A detecgao de movimento baseia-se
na analise das curvas do comprimento da projegio em
fungdo do angulo de aquisigio. O movimento é detec-
tado pela presenga de descontinuidades ou alteragdes
no comportamento das curvas. No trabalho original,
nenhum tratamento foi dispensado a estas curvas. No
presente trabalho, também introduzimos um processa-
mento das curvas, stuavizande-as por meio de dois filtros
passa-baixa: média de trés pontos e Butterworth., Tes-
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tamos estas implementagdes em 31 cérebros adquiridos
com colimador de septos paralelos e 32 cérebros adqui-
ridos com colimador Fan-beam. A utilizagio deste al-
goritmo de segmentagao acarretou erm melhor defini¢io
dos contornos, e juntamente com o tratamento das cur-
vas, obtivemos aumento na sensibilidade do método de
detecgdo de movimento.

BIOFISICA (Fisica Médica e Bi-
ologia Experimental) — 12/06/97

AVALIAGCAO E COMPARACAO DE
QUATRO METODOS DE CORRECAO DE
ESPALHAMENTO EM SPECT.
WIETSKE INEKE MEYERING
Departamento de Fisica e Malemdtica - FFCLRP - USP
SERGIO QUERINO BRUNETTO
Centro de Engenharia Biomédica - UNICAMP
Departamento de Fisica ¢ Matemdtica - FFCLRP - USP

A s tomografias cerebrais SPECT (Single Photon Emis-
sion Computed Tomography) permitem analisar os
processos fisioldgicos, tornando possivel detectar dis-
fungdes cerebrais. As técnicas de quantificagdo pres-
supoem que toda a radiagdo emitida pela regido de in-
teresse, e que ditige-se ao sistema dectetor, contribua
na formagao da imagem. Porém parte dessa radiagio
ndo é detectada devido & atenuagio e ao espalhamento,
fato que compromete a quantificagao do radiofarmaco
existente nas regides de interesse. O intuito deste tra-
balho foi o de avaliar e comparar, com relagio aos es-
tudos nao corrigidos por espalhamento, os efeitos ca-
usados na quantificagdo de radiofarmaco quando apli-
camos algumas técnicas de corre¢do de espalhamento
no dominio de energia. Os métodos comparados fo-
ram: DW - método de corregio de espalhamento uti-
lizando janela dupla; DPW - método de corregdo de
espalhamento utilizando janela dupla de fotopico; TW
- método de corregdo de espalhamento utilizando janela
tripla; CR - método de corre¢ao de espalhamento uti-
lizando razéo de canal. As imagens foram adquiridas
utilizando as camaras de cintilagdo: Elscint APEX SP6
e Sophy Camera DST, do servigo de Medicina Nuclear
HC/UNICAMP. As imagens tomograficas foram adqui-
ridas utilizando 60 projegdes, matriz [64x64], colimador
de baixa energia e alta resolugio e reconstruidas usili-
zando FBP e filtro rampa. A anélise

das imagens foi efetuada no ambiente KHOROS 2.0
instalado em uma estagic de trabalho Sun Sparc 20
e nas proprias camaras de cintilagdo. Foram feitas ima-
gens planares afim de realizar uma, pré-avaliagao dos
métodos de corre¢ ao de espalhamento e imagens to-
mograficas utilizandc ”phantom”, sendo estas corrigi-

13

das por atenuagdo utilizando-se o método de Chang de
primeira ordern. As imagens foram comparadas com
as imagens ndo corrigidas por espalhamento, quanto a
quantificagdo, ao contraste e a qualidade de imagem e
os dados obtidos indicam que todas as técnicas avali-
adas influenciam as componentes acima citadas, tanto
nas imagens planares coma nas hmagens tomograficas.

Determinagao de um Coeficiente de Atenuacao
Efetivo para Tomografias Cerebrais SPECT
MARCIO TOKARSKI PEREIRA, SERGIO SANTOS
MULLEN
Departamento de Engenharia Biomédica - FEEC -
Unicamp, Centro de Engenharia Biomédica - Unicamp
SERGIC QUERINO BRUNETTO
Centro de Engenharia Biomédica - Unicamp,
Departamento de Fisica ¢ Matemdtica - FFCLEP - USP

Tomografias por emissao de foton
tunico (SingleP hoton EmissionComputedTomography
- SPECT) permitemm uma avaliagdo quantitativa,
com as contagens/pixel da imagem reconstruida
relacionando-se aos mCi/g do radiofarmaco adminis-
trado ao paciente. A atenuagdo é o principal litnitante
da quantificagao em SPECT, afetando também a qua-
lidade das imagens, pois reduz o contraste e produz
artefatos de bordas quentes. Portanto, deve-se com-
pensar a atenuagfio para garantir quantificagdes preci-
sas e aprimorar a qualidade das imagens. Para tanto,
varios métodos foram propostos (Sorenson, Chang de
1% ordem, e outros). Embora alguns ndo utilizem um
coeficiente de atenuagao constante, a maioria em uso
nas aplicagdes clinicas emprega um coeficiente de ate-
nuagao médio estimado, tal como o método de Chang de
1% ordem. Nas imagens cerebrais, o radiofarmaco esta
contido num meio homogéneo (tecido cerebral), com-
pletamente envolvido por um meio de composigao dife-
rente (cranio), sendo que ambos atenuardo a radiagao
emitida. Neste trabalho, propomos um método para de-
terminar um coeficiente de atenuagao efetivo, que con-
sidere a atenuagdo do tecido cerebral e do osso, para
ser usado em algoritmos que considerem o tneio ho-
mogéneo, como o de Chang de 1¢ ordem. Para isso,

" foram feitas imagens de uma fonte pontual (**™T¢) em

véarias posi¢oes no interior de um phantom cilindrico,
preenchido com dgua e envolto por aluminio (0.48 a
G.51 cm) para simular o osso. Ajustando a curva ”con-
tagens relativas” X ”distancia” em coordenadas sernilo-
garitmicas, o coeficiente de atenuagdo efetivo é obtido
do coeficiente angular da reta resultante. Os valores
obtidos variaram entre 0.09 e 0.12 cm™*. Para avaliar
o método, foram feitas aquisigoes tomograficas com 60
frames a intervalos de 6°, zoom 1.5, matriz 64x64 e co-
limadores de alta resolugio. As imagens tomograficas
foram reconstruidas utilizando-se o algoritmo de Retro-
Proje¢do Filtrada (com filtro rampa), sendo entdo apli-
cado 0 método de corregio de Chang de 1¢ ordem.
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EFEITOS DO TEMPO DE VOO DﬁOS SPINS
EM IMAGENS POR RESSONANCIA
MAGNETICA NUCLEAR EM BAIXO

CAMPO MAGNETICO.
E. RIBEIRO AZEVEDO, H. PanePPUCCI, D. ToMmasr,
E. L. ViDoTo
Universidade de Sdo Paulo, Instituto de Fisica de Sio
Carlos

A influéncia do movimento dos spins em imagens por
Ressonancia Magnética Nuclear, tem sido bastante es-
tudada nos iltimos ancs. Com isso vem sende desenvol-
vidas varias técnicas que exploram tais efettos. Algumas
dessas técnicas visam evidenciar os tecidos em movi-
mento (téecnicas de angiografia e codificagdo de fluxo) e
outras visam suprimir os artefatos nas imagens causa-
dos pelos efeitos do movimento (técnicas de supressio
de movimento).

Neste trabalho estudamos o efeito do tempo de véo dos
spins em seqiiéncias convencionais de MRI ( Spin-Echo,
Inversion Recovery e Gradient Recolled Echo) sem a
presence gradientes compensados,objetivando futuras
aplicagbes . Os estudos forma feitos em um Tomégrafo
de baixo campo ( 500Gauss ) , utilizando uma phanton
de fluxo (solugao de CuS0O4 em H30 com uma fajxa de
velocidades variada).

Os resultados mostram o efeito de intensificacdo do si-
nal devido a entrada e sai da dos spins no plano selecio-
nado durante a aplica¢do da sequéncia. A dependéncia
do sinal foi estuda como fun¢io da velocidade do fluxo e
dos parametros usuais de imagens (tempo de repeticao
, tempo ao eco e tempo de inversio).Os dados obtidos
na Sequéncia Spin-Echo foram interpretados a partir
de um modelo tedrico simples. Efeitos de artefatos de
fluxo e perdade sinal devido a altas velocidades foram
observados em todas as seqiiéncias.

INFLUENCIA DE METODOS DE
CORREGAO DE ATENUAGCAO E
ESPALHAMENTO NA QUANTIFICAQAO
DE IMAGENS DE TOMOGRAFIAS
CEREBRAIS - SPECT
LoRENA PoZZO
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - Universidade Estadual
de Campinas
WIETSKE INEKE MEYERING
Faculdade de Filosofia, Ciéncias e Letras de Ribeirdo Preto
- USP
SERGIO QUERINO BRUNETTO
Centro de Engenharia Biomédica - Faculdade de
Engenharia Elétrica - UNICAMP

A quantificagdo de imagens tomogréficas, utilizada para
obten¢io de diagnosticos clinicos (perfusao cerebral
e do miocardio, p.e.), estd baseada na relagio entre
atividade/cm?, no paciente, e contagens/pixel no corte
tomografico. Entretanto, o feixe de ralos v proveni-
ente do 6rgio de interesse esta syjeito a perdas devido

4 interagio deste com o corpo do paciente através de
efeito fotoelétrico (absor¢do) e de espalhamento Com-
pton, comprometendo a qualidade e a quantifica¢io da
imagem possibilitando a ocorréncia de diagnosticos im-
precisos. Para corrigir a atenuagdo (absor¢éo e espalha-
mento do feixe) utilizou-se o método de pds - corregao
de Chang de 1% ordem. Para a corregiio do espalha-
mento de ¥’s detectados em posigdo incorreia (pou-
cas interagdes e angulo pequenc) foram utilizados dois
métodos de exclusdo destes 7's(no dominio da energia):
Janela Dupla do Fotopico e Janela Tripla de aquisicao.
Para calibracio dos métodos foram feitas aquisigdes
planares de um “phantom” cilindrico preenchido com
dgua (meio atenuador/espalhador) e uma fonte linear
em vdrias posi¢bes em seu interior, Para as corregoes
foram feitas aquisi¢gdoes tomograficas com 60 “frames”,
com intervalo de 6°, zomm 1.5, matriz de 64x64 e co-
limador de alta resolugdo e baixa energia, “phantom”
com e sem dilui¢io de T'c®®™ com 3 fontes cilindricas
de tamanhos diferentes e mesma concentragao de ativi-
dade. As imagens das fontes foram reconstruidas com
filtro Rampa e depois foram quantificadas e compara-
das. Para a aquisicao foi utilizada uma camara de cin-
tilagao Elscint SP/6 e para implementacao dos métodos
e reconstrucdo for utilizada uma camara de cintilagao
Sophy DST de duas cabegas.

Sistema Computadorizado para o
Acompanhamento da Qualidade de Imagem em
Filmes Radiolégicos
JoSE VEGA RAMIREZ, CARLOS ALBERTO PELA
F.F.C.L.R.P. - USP

Neste trabalho tém-se desenvolvide uma forma inova-
dora de fazer controle de qualidade, em aparelhos de
raios-x em radiologia, pela utilizagio de um filme ra-
dicgrafico que permite obter parametros fisicos como
kVp, camada semi-redutora, filtro ¢ exposi¢ao. O
método consiste em obter uma sensibilizagio escalo-
nada no filme mediante uma cunha de degraus metéalica
colocada num cassete intensificador de imagem Kodak
Lanex Regular (Gd2035:Th), que utiliza duas telas in-
tenstficadoras com filme de dupla emulsao sensivel a luz
verde, a radiagdo-x transmitida através da cunha de de-
graus sensibiliza o filme por intermédio da tela intensi-
ficadora(écran) e as densidades Sticas medidas no filme
de raios-x permite construir curvas de calibragio, que
sdo usadas para comparag¢io com as diferentes técnicas
usada do controle de qualidade em radiolégia. O sis-
tema de leitura consiste de um densitdmetro dptico co-
nectado a um conversor analégico-digital num micro-
computador o Software construide por nds permite ob-
ter os pardmetros fisicos de forma rapida e precisa, para
todo o controle de gqualidade em uma rotina radiclégica.
O método mencionado é diferente dos métodos tradicio-
nais utilizando-se inclusive processos de simulagio para
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gerar as curvas de densidades dpticas, o que facilita o
processo de calibragdo do sistema.

COEFICIENTE DE ATENUAGCAO LINEAR
DO COMPOSITO “CONCISE”
. J. E. Ropas DURAN
Departamento de Fisica e Matemdtica -FFCLRP-USP

Os compdsitos sao materials utilizados nas areas
tecnologicas e da saide. Em particular no meio
odontologico sdo conhecidos como resinas compostas.
Neste trabalho, como parte de caracterizagio fisica do
compdésito Concise (3M do Brasil Ltda), foram feitas
medidas que nos permitiram calcular seu coeficiente de
atenuagao linear (z). O material foi analisado em seu
estado puro e misturado em percentuais diferentes com
pd de esmalte dentdrio humano e quartzo branco em pé
. Com as medidas de p , foram feitas estimativas da
profundidade efetiva de penetragio dos raios X nessas
amostras. Utilizamos para irradiar as amostras o tubo
de raios X com alvo metalico de Cobre, do difratémetro
universal de raios x, modelo HGZ 4 VEB Carl Zeiss.
Para caracterizar os raios X, determinando sua camada
semi-redutora (CSR) utilizamos o Aluminio como ma-
terial padrdo, para obtermos sua energia equivalente.
Variamos as espessuras das amostras, juntando vérias
delas. Foram realizadas dez contagens para cada espes-
sura; com os valores médios dessas leituras tragamos a
curva do Ln da intensidade dos raios X transmitidos em
fungdo da espessura do atenuador. A média das con-
tagens. o tragado dos graficos e as aproximagdes ex-
ponenciais de onde obtivemos os valores da intensidade
inicial lo e de u , foram realizados com um micro com-
putador. Determinamos que a energia efetiva dos raios
X emitido pelo tubo com alvo de Cu (36 KV -20 mA)
foi 20,4 KeV. Os valores encontrados para g variam de
4,13 em™! (Concise puro) a 4,54 cm~! (Concise + 7,5%
po de esmalte). Esses valores foram comparados com
os calculados pela relagio: p = p3 %P(p/p)i , onde
p é a densidade da amostra; %P; e (u/p)i sao respecti-
vamente a fragdo em peso e coeficiente de atenuagao de
massa do constituinte 1 da amostra. Esta comparagio
entre os valores experimentais e tedricos deu erros rela-
tivos entre 0,5% e 5,2%. As profundidades efetivas cal-
culadas a partir da relagio: x=-(senf/2p)Ln(l — G;)
com Gx=0,999,0 =13,35° ¢ os valores experimentais,
den valores entre 1,76mm (Concise + 7,5% pé de es-
malte) e 1,93mm (Concise puro). Estes calculos de p
e x foram utilizados na caracterizagao fisica desta re-
sina composta, para seu melhor uso em restauragdes
odontoldgicas.

CARACTERIZAGCAO DE JUNCOES
SEMICONDUTORAS PARA DOSIMETRIA
DE FEIXES DE ALTA ENERGIA
PaTricia NicoLuccl, CARLOS ALBERTO PELA,
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THoOMAZ GHILARDI NETTO
FFCLRP. -USP

Em servi¢os de radioterapia, dosimetrias in-vivo sao re-
alizadas periodicamente a fim de manter a exatiddo
total de 5% na dose dada ao paciente, como é de re-
comendagio da Comissao Internacional de Medidas e
Unidades de Radiagao. Para técnicas convencionais,
com fragoes didrias de aproximadamente 200 cGy, tais
dosimetrias sdo realizadas, usualmente, com dosimetros
termoluminescentes. Ja para técnicas especiais, como
Irradia¢io de Corpo Inteiro {ICI), em que ha hiprefraci-
onamento e doses de aproximadamente 1200 cGy dados
em 2 ou J dias, dosimetrias in-vivo e em tempo real sdo
uma. necessidade. .
O presente estudo propoe jungoes semicondutoras para
utilizagdo em dosimetrias de tempo real de feixes de
alta energia. Os detetores propostos sao diodos comer-
cialmente disponiveis que recebem encapsulamento ex-
tra ao original para proporcionar o buildup necessario.
Sao dimensionados aluminio e acrilico, através das den-
sidades eletrdnicas, resultando numa capa de buildup
equivalente a 0,5 cm de dgua e com 0,51g/cm? estando
dentro das recomendagées do Protocolo de Dosimetria
da Agéncia Internacional de Energia Atdmica.

As correntes medidas com o detetor sdo da ordem de
86 nA para taxas de dose de aproximadamente 60
¢Gy/min e de 8,5 nA para taxas de dose de, aproxima-
damente 5,5 ¢cGy/min (usadas em ICI). As respostas
para dose de entrada(sai da) variaram de 10% (56%)
para intervalos de campos quadrados de 10x10 a 35x35
e de 90% (87%) para o intervalo de distancias fonte-
superficie de 80 a 250 cm. Observou-se um pico de
resposta para espessuras de fantoma de 15 cm na en-
trada e em baixas espessuras para a saida, e variacOes
de aproximadamente até 7% (96%) para angulagoes de
até 90°.

Viscous drag effect on imaging of linearized
plasmid deoxyribonucleic acid in liquid
medium with the atomic force microscope
OMAR TESCHKE, MaAURIcio UrBAN KLEINKE
Instituto de Fisiea ”Gleb Wataghin” UNICAMP
CHRISTINE HACKEL
CBMEG, DGM, Faculdade de Ciéncias Médicas
UNICAMP

I many attempts to image biomolecules like deoxyribo-
nucleic acid (DNA) with the atomic force microscope,
the apparent width of the molecules exceeds the ex-
pected width as obtained by X-ray diffraction. This
increase in size was explained by a geometrical tip con-
volution, but the increased width seems to persist des-
pite improvements to the tip. Experimental evidence is
shown that part of this increase is due to the liquid drag
force when molecules are imaged under liquid. Fhe li-
quid drag force is using standard fluid dynamics where
the tip motion in the liquid is modeled by the relative
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motion of a cylinder through a constant velocity fluid.
The Reynold’s number for the experimental configura-
tion is smaller than 1 characterizing a laminar flow and
the calculated drag force is 80 picoNewtons which is
in agreement with the experimentally measured force
for ethanol and relative tip velocity of 100 um/s. Both
the viscous drag force and the apparent width increase
may be be modelled by a v¥ dependence where v is the
sample velocity relative to the tip, K is a constant inde-
pendent of the liquid and the tip-sample geometry and
equal to 0.53. An apparent molecular width increase of
30 nm for a 2 nm diameter molecule for a 150 pm/s
scanning velocity was observed.

CARACTERIZACAO DA QUEDA DA LEI
DA RECIPROCIDADE EM TRES
SISTEMAS TELA-FILME.
ADELAIDE DE ALMEIDA
Usp
W. T. SoBoL, G. T. BARNES
University of Alabama at Birmingham

O propésito deste trabalho é quantificar a queda da lei
da reciprocidade para sistemas tela-filme em mamogra-
fia. Um detector DISC, especificamente designado para
medir a fluéncia de energia do feixe de raios X apds sua
saida da mama, foi utilizado para medir a exposi¢ao
tela-filme. Foram avaliados trés sistemas tela-filme am-
plamente utilizados: o sistema Kodak MinR 2000, Fuji
UM Mammo Fine Screen com filme Fuji UM MA HC
e Agfa MR Detail Screen e filme Agfa Mammory MRS5.
O algoritmo logit que lineariza o formato das curvas
logisticas foi utilizado para caracterizar as curvas HD.
Diferentes valores de espessuras do simulador de mama
BR50/50, correntes de tubo e kVp foram utilizados
para varial a razao de exposi¢do. O efeilo na queda
na lei de reciprocidade foi quantificado. Analizando a
dependéncia dos parametros logit ( densidade méxima,
minima e deslocamento da curva e coeficiente angular)
na razao de exposi¢ao. Foi encontrado que o desloca-
mento da curva logit é um bom indicador da veloci-
dade do sistema. tela-filme, enquanto que a inclinagao
da curva logit ¢ afetada pela queda da lei de recipro-
cidade. Esta queda resulta em mudangas no contraste
bem como na velocidade. Para o intervalo das razdes
de exposi¢des medidas (50x), o contraste do sistema
tela-filme e velocidade variam por um fator de 2 e 3,5,

respectivamente. Como resultado o contraste do filme
diminut conforme a exposi¢ao aumenta. As mudangas
maiores foram observadas com o sistema tela-filme Ko-

dak MinR 2000.

Aplicacao de técnicas de segmentagao de
imagens para quantificacao de estudos renais
dindmicos - DTPA,

GERMANO PINTO (GUEDES
FAMB - Departamento de Fisica ¢ Matemdtica - FFCLRP
- USP/Ribeirdo Preto
SERGIO QUERINO BRUNETTO
Centro de Engenharia Biomédica - Unicamp FAMB -
Departamento de Fisica e Matemdtica - FFCLRP -
USP/Ribeirdo Preto

As caracteristicas digitais da aquisigio de imagens em
medicina nuclear permite-nos utilizar técnicas de tra-
tamento de imagens para destacar objetos ou regides
de interesse. Permite-nos também analisar quantitati-
vamente os processos fisiologicos/funcionais através da
estudo das curvas de tempo-atividade que nos fornece
informagoes sobre a evolugio temporal da concentragao
de radiofirmaco numa determinada regido de interesse
(ROI) no 6rgao em estudo. Em muitos casos, esta ROI
é definida manualmente, prevalecendo um cardter estri-
tamente subjetivo do operador. A quantificagio é sim-
plesmente a integral das contagens (ou intensidades)
dos pixels contidos naquela regio de interesse. Por-
tanto, a determinagdo de uma ROI que nio contenha o
orgio, ou a parte dele, que se deseja estudar, pode-se
encorrer em erros de quantificagio, sub-estimando ou
super-estimando o valor real de contagens. Apresen-
tamos neste trabalho a aplica¢io de um algoritmo de
segmentagao por limiar de contagem baseado no histo-
grama da imagem (critério de Otsu) aplicado a imagens
de medicina nuclear capaz de determinar os contornos
dos 6rgaos em estudo automaticamente eliminando a
subjetividade do processo via operador e viabilizando
a normatizacdo de procedimentos de rotina em medi-
cina nuclear. Os resultados da aplicagio desta técnica
em estudos renais dinimicos mostraram uma melhoria
nas curvas de tempo-atividade quando comparadas as
obtidas pelo método tradicional. CAPES
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PHOTOSYNTHETIC ENERGY STORAGE
AND OXYGEN EVOLUTION
DETERMINED THROUGH OPEN
PHOTOACOUSTIC CELL TECHNIQUE
PauLo Roxo BARJA, ANTONIO MANOEL
MANSANARES
Unicamp

Following the broadening use of the photoacoustic te-
chnique in the study of plant photosynthesis, recentty
a new open photoacoustic cell (OPC) was developed.
Simple and versatile, this cell is particularly suitable for
measuring photosynthetic parameters as oxygen evolu-
tion and energy storage. This compact device is formed
by a commercial electret microphone that uses its own
chamber as the acoustic cell, with the sample acting
as one of the walls. Since the sample itself closes the
chamber, it is not necessary to cut a leaf of the plant for
measurements, so the OPC allows in vive and in situ
monitoring of photosynthetic activity in plants. This
avolds dehydration of the sample and minimizes chan-
ges in the photoacoustic chamber atmosphere, because
part of the leaf remains exposed to the outside, captu-
ring external carbon dioxide. However, the membrane
of the microphone used in this cell inserts a spurious
component in the photoaccustic signal of non-opaque
samples, as plant leaves. The presence of a membrane
component in the photoacoustic signal of plant leaves
is a disadvantage, since this component is added to the
sample signal, making the analysis more complicated.
In the present work we analyze the influence of the
membrane signal component in the determination of
photosynthetic energy storage and oxygen evolution in
plant leaves, and propose a simple method to eliminate
this component. A comparisen between errors due to
membrane signal component and residual oxygen evo-
lution in high modulation frequency measurements to
determine energy storage is presented. Measurements
on Fucalyptus urophylla and Phaseolus vulgaris leaves
exemplify the determination of energy storage and oxy-
gen evolution with the QPC technique. A simple model
describes the dependence of the measured parameters
on light intensity below photoinhibition onset.

Andlise por Ressonancia Magnética da
Biossorcao de Cobre em Folhas Secas
[LUska PEREIRA BaPTisTA LOPES, MARCIO
GERALDO DE QLIVEIRA, REGINA PINTO DE
CARVALHO
UFMG

A sorgao de ions metalicos em biomassa viva ou seca
tem sido estudada com ¢ objetivo de se construir fltros
para despoluigdo de rejeitos industriais ou para recu-
peragao de metais estratégicos nesses rejeitos. Em tra-
balhos anteriores, estudamos a sor¢do de cobre em fo-
thas de cha preto (T. sinensis), comprovando que existe
uma sor¢ao efetiva e que a dessorgio é possivel através
de um tratamento acidico na biomassa carregada (ver
resumos do XIX ENFMC, Aguas de Lindoia, SP, 1996,
pag. 80). No presente trabalho, amostras de folhas de
T. sinensis sofreram tratamento acidico ou basico ante-
rior a sor¢do e em seguida foram carregadas com cobre.
Foram feitas andlises nas folhas carregadas utilizando
Ressondncia Paramagnética Eletronica (Eletron Para-
magnetic Resonance, EPR). A comparagdo do sinal ob-
tido experimentalmente com simulagdes feitas com o
programa QPOWA mostram que o cobre ocupa um sitio
quadrado planar com quatro ions de nitrogénio como
primeiros vizinhos. As folhas carregadas com cobre fo-
ram tratadas em solugdes com pH variando entre 3e 9 e
em seguida novamente analisadas por EPR.. Nota-se que
ao sinal da vizinhanga quadrado - planar se superpoe
um sinal largo caracteristico de precipitagdo metalica.
Este sinal desaparece bruscamente com a mudanga do
pH, indicando a dissolugao do precipitado metalico. O
experimento fol repetido com folhas do cerrado mineiro
{pau-terra da folha miuda e peroba do campo) que mos-
traram o mesmo tipo de comportamento. Este é um
indicativo de que a sor¢gao do cobre se da em um com-
ponente da biomassa que é caracteristico das diversas
folhas. Provavelmente o tratamento prévio das folhas
deslocou o magnesio da clorofila deixando livre um sitio
gue pode ser ocupado pelo ion metalico.

Interacoes Magnéticas em Sais de
(Cobre-Dipeptideos): Cu?t : Gli— Trp e
Cu?t :Trp—- Gli
ANTONIO JOSE DA CosTa FILHO, OTACIRO RANGEL
NASCIMENTO
Instituto de Fisica de Sdo Carlos-Universidade de Sdo
Pauylo (USP)

RAFAEL CALvO
INTEC,CONICET-UNL (Argentina)

Derivados metdlicos de aminoacidos sio sistemas mo-
delo simples para o estudo de ions metdlicos em es-
truturas que simulam proteinas. O principal objetivo
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dessas investigagOes € avaliar as magnitudes dos aco-
plamentos por interacao de troca e relaciona-las aos
caminhos quimicos de supertroca. Foram realizadas
medidas através da técnica de RPE em monocristais
dos compostos Cu?t : Gli — Trp e Cu’t - Trp — Gli,
nas frequéncias 9,3 e 33GHz ¢ a temperatura ambi-
ente. Ambos os complexos cristalizam no grupo es-
pacial P2,2,2,, com quatro moléculas quimicamente
idénticas, mas magneticamente nio equivalentes,por
cela unitaria. Essas moléculas formam duas subredes
(1 e 2) acopladas por uma interagio de troca inter-
reds. Cada subrede é formada por dois ions de co-
bre ndo equivalentes, acoplados por uma interagio de
troca intra-rede. O composto Cu?t : Gli — Trp apre-
senta duas linhas parcialmente resolvidas em algumas
direcdes do campo magnético aplicado no plano ac,ao
passo que hid apenas uma linha de ressonéancia para to-
das as orienta¢des nos outros dois planos. Os espectros
de RPE mostram uma (nica linha nos trés planos cris-
talograficos para o Cu?t : Trp—Gli. Os dados de RPE,
juntamente com o formalismo de Kubo-Tomita, permi-
tem avaliar os acoplamentos intra-rede (J(1)} e inter-
rede (J{£:2)) por intergio de troca. Os seus valores sio

J) = 53, 7mK ¢ J{1.2) = 7 1mK para o composto
Cul :Gli—Trpe JU) = 990mK e J(1:2) = 48 4mK
para o Cu®t . Trp — Gli. Esses valores sio discutidos

em termos da estrutura cristalina, sendo os caminho

qufmicos para transmissac da polarizagio de spin cons-
tituidos por pontes de hidrogénio e lnteragoes cation-w

para o Cu®* : Gli — T'rp, e ligagdes quimicas covalentes
e interagdes cation-7 para o Cut : Trp— Gli. Os valo-
res calculados para J14) no composto Cu?t : Gli— Trp
e JU:®) no Cu?t : Trp— Ghi sao uma boa estimativa
da magnitude do acoplamento mediado por intercdes
cation-7. Apoio Financeiro: FAPESP,CNPq,CAPES.

Abz como sonda fluorescente da interagao
entre peptideos e micelas.

RozANE DE F. TURCHIELLO, MARIA TERESA
Lamy-FrREUND, AMANDO S1UFTI ITO
Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo
Luis JULIANO
Escola Paulista de Medicina

Palavras chaves: fluorescéncia, lipidios, aminoacidos,
micelas.

O é4cido orto amino-benzéico (Abz) tem sido pro-
posto como um fluordforo adequado para monito-
rar propriedades estruturais de peptideos biologica-
mente ativos. Possui alto rendimento quintico e pode
ligar-se ao terminal amino de peptideos, funcionando
como uma sonda extrinseca. A dependéncia de pro-
priedades fluorescentes do Abz com o solvente per-
mite verificar se os peptideos interagem ou nac com
vesiculas e micelas, Neste trabalho foram estudados
os seguintes compostos: AbzNHCH3, AbzArgNHCH3,
AbzPheNHCH3, AbzLeuNHCH3, AbzGIuNHCH3. Os

rendimentos quanticos e tempos de vida desses com-
postos sido proximos aos do Abz isolado, mostrando
que a ligagdo a esses aminoacidos nao altera sig-
nificativamente a estrutura eletrénica do fluordforo.
Parimetros de fluorescéncia do Abz, como: intensi-
dade do maximo de cmissao, comprimento de onda no
maximo de emissao (45 ), anisotropia e tempo de vida
do estado fluorescente (7y), foram utilizados para ca-
racterizar a interagiao entre Abz-aminodcidos e mice-
las de SDS (Dodecil Sulfato de Sédio). Foram obtidas
curvas de titulagdo, monitorando a dependéncia des-
ses parametros com a concentragio de anfifilico. Os
resultados mostram que os aminoacidos obedecem a
seguinte ordem crescente de afinidade por micelas de
SDS: Glu, Leu, Phe e Arg. Experimentos de supressio
por acrilamida, na auséncia e na presenga de micelas
de SDS, resultaram em graficos de Stern-Volmer line-
ares. Os valores das constautes de Stern-Volmer sao
coerentes com a ordein de afinidade. A comparagao
com medidas realizadas com AbzNHCHsj;, indica que
a interagdo é comandada principalmentc pelas proprie-
dades dos aminoacidos ligados ao fluoréforo. Residuos
positivamente carregados como Arg interagem forte-
mente com as micelas, enquanto os carregados hega-
tivamente como Glu apresentam pequena inser¢ao na
fase alifatica. Conclui-se da analise geral dos dados,
que efeitos de carga sio predominantes, sendo também
relevante a hidrofobicidade do aminoacido.

INTERAGAO DE DROGAS
ANTIPSICOTICAS CLORPROMAZINA E
TRIFLUOPERAZINA COM
MONOCAMADAS DE LANGMUIR. DE
DIPALMITOIL FOSFATIDILCOLINA COMO
SISTEMA-MODELO DE MEMBRANAS.
WILKER CAETANO, MARCEL TABAK
Instituto de Quimnice de Sdo Carlos, USP
GALINA BorissEVITcH, OsvaLpo N, OLIVEIRA JR
Instituto de Fisica de Sdo Carlos, USFP

O mecanismo molecular de agdo das drogas antip-
sicoticas Clorpromazina (CPZ) e Trifluoperazina (TFP)
considera sua interagio com a fase lipidica de mem-
brana bioldgica e sua localizagao dentro da mesma como
os fatores mais importantes, Nesse trabalho foi estu-
dada a interagio de CPZ e TFP com o fosfolipidio zwi-
teridnico dipalmitoil fosfatidilcolina (DPPC) nas mo-
nocamadas de Langmuir. A solugac de DPPC em clo-
roférmio, misturada com as drogas em vérios razdes
de concentragio (de 1% até 25%), foi depositada so-
bre a superficie de subfase aquosa (técnica de co- es-
pathamento). As isotermas de pressio e potencial de
superficie vs. area por molécula foram registradas du-
rante a compressao da monocamada. Com uma sub-
fase de dgua Milli-Q (pH 5,8) a CPZ introduzida na
monocamada de DPPC se encontra protonada (pKa 8)
e a TFP (pKa 4.5) pode existir em duas formas com
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diferentes valores de carga positiva. A comparagao das
1solermas de pressao e potencial de superficie entre mo-
nocamadas misturadas e de lipidio puro mostra que a
CPZ deve estar localizada perto da interface com a sub-
fase aquosa. A TFP se localiza na fronteira entre as
cabecas polares e a regiao hidrofébica da monocamada.
O comportamento do potencial de superf{cie confitma
esta sugestdo. Nenhuma das drogas induz uma per-
turbagdo no empacotamento das cadeias hidrofébicas
de DPPC na monocamada. Nas concentrades baixas
(1 —5%) a TFP induz uma expansio da monocamada
no estagio de formagio da fase !fquida expandida, o
que confirma a sua interagdo com a regiao polar da mo-
nocamada devido a sua intercalagdo entre as cabegas.
Acima de 5% o efeito diminue provavelmente devido da
formagao dos agregados da TFP nas concentrag¢oes mais
altas. A localizagdo mais profunda da TFP na monoca-
mada lipidica pode estar correlacionada com sua maior
eficiéncia bioldgica. FAPEST e CNPq.

Ressonincia Magnética Nuclear na
determinacao de estruturas de proteinas:
aplicagdo 4 mutantes de HPr de Staphylococcus
AYUTCUS
CrLaupia ELISABETH MUNTE, RICHARD CHARLES
GARRATT
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - USP
HaNs RoBERT KALBITZER
Maz-Planck- Institut fiir Medizinische Forschung -
Heidelberg
TiTo JosE BONAGAMBA
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - USP

O trabalho consiste na determinagio da estrutura tri-
dimensional da proteina mutante de HPr de Staphylo-
coccus aureus, H15A, por espectroscopia de NMR bidi-
mensional de alta resolugdo, cont uso de espectrometro
de alto campo de NMR (800 MHz).

HPr é uma proteina pequena (9 kDa) sendo fos-
forilada no atomo N? do residuo His-15. E inte-
grante do sistema bacterial fosfoenolpiruvato:agicar-
fosfotransferase (PTS), o qual transporta diversos
carboidratos para dentro da célula, simultaneamente
fosforilando-os a fim de iniciar seu metabolismo e pre-
venir sua satda pelo citoplasma. A proteina HPr liga-se
a enzima I, transferindo-lhe seu grupo fosfato.

Um grande nimero de estruturas tri-dimensionais de
HPr ja foram determinadas. A topologia geral é um
sanduiche-8 aberto, composto de trés hélices-o e quatro
fitas-3 anti-paralelas. Muitos detalhes estruturais sco
bem conservados. A regico do centro ativo {residuos 12-
18) parece ter diferencas significativas na comparagco
de todas as estruturas, reforcando a hipdtese de que a
fosforilagao e a desfosforilagdo do sitio ativo His-15 €
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acompanhada por mudancgas conformacionais. Parale-
lamente, divergéncias nas estruturas por Ralos-X e por
NMR. levam a suposicao de que as proteinas assumem
uma variedade de conformagdes, resultando no “conge-
lamento” de somente uma destas conformagdes (Raios-
X) ou a um intermediario entre todas elas (NMR). Mu-
tantes recentes de HPr de Siephylococcus aureus, onde
o sitio ativo His-15 ¢ mutado para Ala-15 ou Asp-
15 (H15A e H15D) mostram um aumento inesperado
de afinidade para com a enzima I. A mutante Hi5A
nao pode ser fosforilada, e a mutante H15D é fosfori-
lada via carga do residuo Asp, ou seja, por um cami-
nho bioquimico totalmente diferente. Uma possivel ex-
plicac@o para esse aumento de afinidade seria que essas
mutantes assumem, em $ua maloria; uma Unica col-
formagao, sendo justamente a que se liga a enzima [. A
determinagao estrubural dessas mutantes torna-se, por-
tanto, de grande interesse.

TRANSNITROSYLATION REACTIONS IN
PROTEINS AND NITRIC OXIDE
TRANSFER BETWEEN S-NITROSYLATED
THIOLS AND HEME GROUPS
KaTia CrIsTINA GARCIA, FERNANDA RIBEIRO
BURGEL, S6N1a RENAUX WANDERLEY LoOURO
PUC-Rio
Evrtange WAJINBERG
CBPF

Nitric oxide is a small free radical that had recently be-
come one of the more studied molecules. The increasing
interest in NO is due to its expanding range of functi-
ons in humans and other animals. It is endogenously
synthesized and in living systems and often plays a role
as a biological messenger in neurotransmission, blood
pressure control and immunological responses. NO has
a high affinity for ferrous hemeproteins. It also binds
to thiol- containing componnds forming S-nitrosothiols.
Studies of S-nitrosoproteins stability and of transnitro-
sation reactions between thiol and heme containing pro-
teins are important to elucidate NO-associated biologi-
cal mechanisms. In this work the uv-visible absorp-
tion properties of S-nitrosylated albumin and cysteine
are used to study both their stability under various pH
conditions and the rates of transnitrosation reactions
between their thiols. S-nitrosothiols possess dual ab-
sorption peaks at 320-360 nm and at 550 nm. Details
of the absorption spectra are different and permit de-
tection of transnitrosation. Nitrosyl-hemes are para-
magnetic and present well- characterized EPR specira.
NQ donations from S-nitrosylated cysteine and albumin
to heme proteins such as hemoglobin and myoglobin
are studied using electron paramagnetic resonance and
the uv-visible optical absorption of the hemeprotein. It
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15 observed that S-nitrosocysteine transfers NO to the
hemes of oxyhemoglobin initially forming an EPR si-
lent ferric species. After a few minutes at neutral pH
the ferric species transforms into the well-known NO-
hemoglobin derivative. The influence of the cysteine
residues of proteins in NO donation to hemes is stu-
died using the non- cysteine containing myoglobin and
blocking hemoglobin thiols.

METHYLENE BLUE INTERCALATION
INDUCES LONG-RANGE DISTORTION IN
THE DNA DOUBLE-HELIX: AN INFRARED

SPECTROSCOPY STUDY.
P. C. N. TEIXEIRA
Biophysics Institute -UFRJ, 21949-900, Rio de Janciro
H. S. pE AMORIM, F. DE Souza-BARROS
Physics Institute-UFRJ 21945-970, Rio de Janeiro

Menezes and Teixeira (1992), and Teixeira and Me-
nezes (1996) have shown that hyperthermia and X-
rays treatment act synergistically with Methylene Blue,
MB, inducing lethal action in bacterial systems. The
authors propose that there exist DNA distortions ca-
used by MB intercalation which is excision-repairable
by UvrABC enzyme. Methylene Blue is a thiazin dye
with quasi-planar structure and active photodynamic
properties. Previous studies of the DNA interaction
with heteroaromatic compounds have shown ‘the pre-
ferential MB interaction with GC base pairs (Miiller
& Crothers,1975). In the present work, effects of the
DNA distortions due to MB intercalation was investi-
gated with oriented DNA samples using IR spectros-
copy. X-ray diffraction, and linear dichroism were used
as complementary techniques for sample characteriza-
tion and MB intercalation. The infrared (IR) spectrum
of MB-samples exhibits the 821 ¢cm™! band that has
been associated with a distortion of the main deox-
yribose phosphate chain (Brahms, S., Brahms, J. &
Pilet, J. |, 1974) . A- and B-DNA bands were obser-
ved in the IR spectra of both MB-DNA and pure DNA
samples, indicating a non uniform dehydration of these
samples (Falk, M., K., Hartman Jr., A. & Lord, R. C.
, 1963). A comparison of the observed IR band shifts
- suggesting that the MB-intercalated DNA films are
less dehydrated than the pure DNA ones - is consistent
with a long-range distortion for MB-intercalated DNA.
A long-range distortion of the deoxyribose phosphate
chain due to MB intercalation might attenuate steric
impediments to water penetration into the inner DNA
double helix regions - thus facilitating CO-group hydra-
tion in the deoxyribose. It is proposed that hydration
arising from Methylene Blue intercalation in the DNA
region could contribute to a local distortion enhance-
ment that might inhibit in vivo helicase activity of the
UvrABC excision-repair system.

Temperature dependence of 'H ENDOR . of
nitrosyl hemoglobin
MARCO FLORES, ELIANE WAJNBERG, GEORGE
BEMSKI
Ceniro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

Electron paramagnetic resonance (EPR) studies on
NO-ligated hemoglobins (HbNQO) and their derivatives
both in single crystal form and as frozen solutions have
yielded detailed information on the stereochemical and
electronic structure of the nitrosyl heme group, but
the question of a participation of the distal histidine
(His ET) in the stereochemistry of NO binding to iron
that is considered effective in oxyhemoglobins cannot
be tackled by ESR. Feher and co-workers have shown
for aquomet-hemoglobin and myoglobin that the resolu-
tion enhancement of electron-nuclear double-resonance
(ENDOR) spectroscopy is suitable for obtaining a more
detailed picture of the immediate heme-iron environ-
ment. Huettermann et al using 'H ENDOR in heme
proteins at 10 K has observed and identified several
proton species. In this work, 'H ENDOR spectra were
obtained from HbNO of human hemoglobin between 8
K and 48 K; at least three proton species were iden-
tified. The proton interactions intenstties change with
temperature. One is assigned to protons in the heme
plane (meso protons), with proton interaction of 0.35
MHz in 15.5 K and 0.39 MHz in 48 K; other is assigned
to the N.» proton of the distal histidine (His E7), with
proton interaction of 1.9 MHz in 15.5 K and 1.7 MHz in
48 K; and another one is attributed to a methyl proton
of the valine (Val E11) over the distal side of the heme-
pocket with proton coupling of 3.85 MHz in 15.5 K and
3.68 MHz in 48 K. This temperature dependence can be
attributed to changes in H(Val 11)-N-O-H(N,;) geome-
try. Spectra were obtained at three different magnetic
fields at 8 K. The three proton species are still observed.

MICROSCOPIA DE FORCA ATOMICA
APLICADA AO ESTUDO DE SUPERFICIES
CELULARES
GILBERTO WEISSMULLER, PauLo M. BiscH
UFRJ

The atomic force microscope (AFM) allows non-
destructive imaging of insulating surfaces at nanome-
ter resolution. In the last years AFM has been lar-
gely used In material science and in the investigation
of biological samples, like model membranes and pro-
teins bound to membranes. The AFM previously ide-
alized for hard surfaces is now extended to image soft
samples and applied to the investigation of cell surfa-
ces. High-resolution AFM images in real time, at room
temperature, and in an agqueous environment are now
feasible. The concept of an atomic force microscope in-
volves a high-resolution detection by alaser beam of the
vertical movement of a tip in contact with the sample
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surface. A piezo XYZ-translator is used to move the
sample, scanning the XY-direction and controlling the
Z position. The vertical position of the tip could be me-
asured by keeping the Z-position of the sample constant
(constant height mode) or the tip position is kept cons-
tant by moving the sample in the Z-direction through
an electronic feedback loop. Since the deflection of the
tip 1s proportional to the force exerted on it, this last
procedure keeps the force that the tip exerts on the sur-
face constant {constant force mode). In both modes the
surface relief is reconstructed by analyzing the signals
in a computer. Here we discuss the application of the
atomic force microscopy in the characterization of cell
surfaces. In particular, we could distinguish between
astrocytes derived from lateral and medial sectors of
the embryonic midbrain. These cells are known to be
different in their ability to support neuritic grown, but
very difficult to differentiate with conventional micros-
copic techniques.

MELTING TEMPERATURE OF DODAB
UNILAMELLAR VESICLES MEASURED BY
FLUORESCENCE METHODS
CARLOS RoBERTO BENATTI, ELOI FEITOSA
Depto. de Fisica - Ibilce - UNESF - 5. J. do Rio Prelo
MARCIO JosE TIERA
Depto. de Quimica e Geociéncias - Ibilce - UNESP - S. J.
do Rio Preto

A better understanding of the molecular organization
in natural membranes and function in the celullar acti-
vity requires a membrane-model system to minimize the
complexity. Synthetic bilayers from quartenarium am-
monia salts (eg., dioctadecyldimethylammonium bro-
mide, DODAB) have been largely used for this purpose
and have some of the properties of natural membranes.
The structure of these aggregates was examined above
and below the gel-to- liguid crystalline melting tempe-
rature {Tm). We have used steady-state fluorescence to
obtain the transition temperature of DODAB vesicles
{closed bilayers) prepared by different methods. The
importance of this technique is to study the microenvi-
roment of the lipid chains, with the probe incorporated
into synthetic vesicles. From guantum yield we found
two values for Tm, 36 and 45°C, possiblely correspon-
ding to the pre- and main-transition temperature, res-
pectively. Differencial scanning calorimety confirmed
these results. Anisotropy measurements, however, sho-
wed a single T'm value which depends slightly on the ve-
sicle size. Value of 39.0, 40.7 and 42.0°C were obtained,
respectively, for small (sonicated), large (chloroform-
injected) and giant (non-sonicated) DODAB vesicles.
It is not yet understandable why the pre-transition Tm
can be detected by some techniques but not by others.
Spectrophotometry uv-visible technique was used too.
DPH, Pyrene, 4H4A have been used as fluorescence
probe. :
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LARGE UNILAMELLAR VESICLES BY
SIMPLY MIXING
DIOCTADECYLDIMETHYLAMMONIUM
BROMIDE WITH WATER
Evoi FeiTosa
Depto. de Fisica - Ibiice - UNESP - S. J. do Rio Preto -
SP
KaTarina EDWARDS
Institute of Physical Chemistry - University of Uppsala -
Uppsala - Sweden

Closed bilayers (vesicles) have many applications in bi-
ological systems as mimetic agents, drug delivers or ca-
talysts. The structure and properties of vesicles from
synthetic or natural amphiphiles depend on their size
which is mainly determined by the particular method
of vesicle preparation used. Sonication, extrusion or
chloroform evaporation are methods commonly used to
form small or large vesicles. Instability of vesicle strue-
tures is the main limitation for practical use of vesicles.
Here we show some properties, such as size and sta-
bility, of spontaneously formed vesicles from synthetic
amphiphiles. Optically clear dispersions of dioctadec-
yldimethylammonium bromide and chloride {DODAX,
X = Br, Cl) in water are obtainned by simply mixing
the amphiphile al low concentrations and at a tempe-
rature safely above the melting point (Tm = 450C) of
DODAX. Cryo-TEM micrographs undoubtedly show
that, under these conditions, DODAX molecules self-
assemble into unilamellar large and medium sized vesi-
cles with apparent radius up to 600nm. Dynamic light
scattering results show that the DODAB dispersions
consist of two populations of vesicles with average hy-
drodynamic radii (Rh) of 80 and 337 nm for DODAB
and of 72 and 247 nm for DODAC. Both of these tech-
niques agree that DODAC form smaller and more poli-
disperse vesicles than DODAB. The vesicles are stable
for months according to the aging time-dependence of
the turbidity () and molar absorption coefficient (¢).

ESTUDO COMPARATIVO DA ESTRUTURA
DE SUBDOMINIOS DE VARIAS SORO
ALBUMINAS EM pIFERENTES
CONDICOES.

JENIFER NICOLETTI NEVES, G1ovanNNI CESAR DOS
SaNTo0S, JOHNNY RizziERI OLIVIERI
IBILCE

A albumina ¢ uma das mais abundantes proteinas
encontradas no plasma sangtiineo, sen peso molecu-
lar é ao redor de 66500 e suas principais fungdes sado
o transporte e armazenamento de numerosas outras
substancias, tais como dcidos graxos, bilirrubina, ete.
As soro albuminas apresentam ao redor de 580 residuos
de amino-acidos, 17 pontes de dissulfeto, mas gque de-
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vido &s suas localizagoes ao longo da cadeia permitem
uma grande flexibilidade e maleabilidade. Essas mu-
dangas conformacionais podem ser observadas com a
variagido do pH e da temperatura,segundo dados bibli-
ograficos, mas essas variagdes podemn ocorrer mesmo ern
pH constanie, como nos organismos vivos, sé que nes-
ses casos sao induzidas pela presenga de alguns ligantes
ligados a proteina. O espalhamento de raios-x a bai-
xos angulos (SAXS) tem sido muito aplicado no estudo
de macromoléculas em solu¢do, o que possibilita o seu
estudo em condi¢bes o mais préximas possivel de seu
ambiente biologico. Possui uma teoria bem desenvol-
vida que permite obter varios pardmetros geométricos
e estruturais, como raio de giragao, volume, superficie,
fungao distribui¢io de distancias e maxima dimensao
da molécula. Neste trabalho procurou-se desenvolver
um estudo comparativo da estrutura de subdominios
apresentada por diversas soro aibuminas. Traballiou-se
com albuminas bovinas, humanas, de rato, de porco, de
cavalo, entre outras. Foram feitas medidas de intensi-
dade de espalhamento, e a partir delas obtida a funcao
distribui¢ao de distancias { P(r) ), da qual é possivel oh-
ter informagdes sobre a forma, tamanho, ete. Modelos
tedricos, construidos através de programma computacio-
nal sao propostos, e os resultados comparados com as
medidas experimentals.

BIOFISICA (Biofisica Molecular
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ESTUDOS DE NITROSIL
HEMOPROTEINAS DESIDRATADAS POR.
ENDOR
OnivaLpo CaMBRAIA ALVES
UFF
ELIANE WAINBERG, GEORGE BEMSKI, MARCO
ANTONIO FLORES
CBPF

Os efeitos do solvente sio muito importantes para a
formagio , estabilidade e dinamica das moléculas pro-
teicas globulares. Trabalhos anteriores evidenciaram
as properiedades da molécula de agua no processo
de hidratacao proteica e evidenciaram a existéncia de
uma camada de hidratagiio para as proteinas. Esta
iltima consiste de moléculas de dgua muito proximas
a proteina, ¢ Necessarias para a manuten¢io da con-
formagao nativa {uncional. No caso das hemoproteinas
varios trabalkos foram feitos observando os efeitos do
solvente diretamente no centro ativo, grupo heme, uti-
lizando absor¢ao 6tica, EPR, Mosshauers ou ssusceti-
bilidade magnética. Devido as suas propriedades um
ligante muito utilizado para a caracterizagao da es-
trutura e funcionamento das hemoproteinas é o oxido

nitrico (NO). Quando a molécula de NO ocupa a sexta
posigao do ferro da heme, o dltimo se encontra no
estado ferroso com spin §S=0, enquanto o spin total
do complexo Fe-NO é 1/2, devido ao eletron desem-
parelhado do NO. A proteina é entdo paramagnética
sendo facilmente observada, e extensivamente estudada,
por EPR. Recentemente observamos, utilizando EPR,,
a existéncia de equilibric térmico entre diferentes con-
formagdes emn mitrosil hemoproteinas, independente de
sua estrutura quarteniria ou efeitos de solvente. In-
formacdes mais detalhadas a respeito da interacao de
protons e nitrogénios da porfirina ¢ dos residuos dis-
tal e proximal com o complexo Fe-NO podem ser obti-
das utilizando a técnica de ressonancia dupla nuclear e
eletrénica (ENDOR). Neste trabalho estudamos a de-
pendéncia com a temperatura dos espectros de ENDOR
de nitrosil hemoglobina (HbNO) e mioglobina (MbNO)
desidratadas. Os resultados sao comparados com os de
amostras em solugao ¢ os obtidos por EPR visando uma
maior compreensao da Importancia da presenca de agua
para a dinamica proteica.

MEMBRANAS MODELO ESTUDADAS
PELA TECNICA DE ONDAS
ESTACIONARIAS DE RAIOS-X
RoOSANGELA ITRI
ryspe
RUITIAN ZHANG
Chemistry Division, Argonne Nat, Lab, [/SA
MARTIN CAFFREY
Department of Chemistry, Ohio State University, US4

Uma série de membranas modelo formadas por filmes
de Langmuir-Blodgett (LB) foram usadas para avaliar
a resolucao espacial da técnica de ondas estaciondrias
de Raios-X (XSW). Os filmes LB eram compostos por
bicamadas de sais de zinco de acido graxo onde o ta-
manho da cadeia variou de 18 (C18) a 24 (C24) atomos
de carbono. Da posicio média dos atomos de zinco,
< z >, usados como atomos marcadores, acima do
substrato suporte foi observado ser possivel detectar
diferengas em < z > de 1 - 2 A. Os dados sugerem
que as cadelas carbdnicas estdo inclinadas em relagao
a normal ao substrato, com angulos decrescendo de 40
para C18 para zero graus para $24. Por outro lado, a
dispersao do atomo marcador em torno de sua posicao
média fol mostrada ser independente do tamanho da ca-
deia. Além disso foi também observado que o ato de de-
slocar a camada de atomos marcadores a uma distancia
maior do substrato nao influenciava nem a distribuigao
dos atomos marcadores nem a orientagdo das cadelas
dos filmes LB examinados. Este estudo forneceu assim
uma informacgao importante relacionada 4 composigio e
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constituigao de amosiras que facilitam a determinagao
da estrutura de membranas através de XSW.

INTERACAO DE FARMACOS COM
SISTEMAS LIPIDEOS/AGUA: ESTUDO
ESTRUTURAL
LEIDE Passos CAVALCANTI, IRIS L. TORRIANI
Instituto de Fisica 'Gleb Wataghin', UNICAMP,
Campinas, SP, Brasil

Lipideos e sistemas lipideo/agua apresentam um vari-
ado mesomorfismo. As mesofases lamelares de siste-
mas simples, como lipideos naturais ou sintéticos, se-
jam puros ou misturados, fornecem um modelo racio-
nal, que serve de base para estudar sistemas mais com-
plexos destinados a aplicagoes bioquimicas, médicas
ou industriais. A relagdo entre estrutura molecular
e comportamento da mesofase em estudo é estabele-
cida, geralmente, através de diagramas de fase que re-
presentam a composicdo relativa de fases coexistentes
para uma temperatura dada. E importante determinar
pardmetros composicionais que podem ser adotados na
formulacdo de firmacos encapsulados ou com proprie-
dades de liberagao controlada. Em experiéucias ante-
ricres estudamos os sistemas dipalmitoilfesfatidilcolina
(DPPC)/cardiolipina (CL} com incorporagio de elip-
ticina (ELPT), um alcaldide de a¢io anti-cancerigena,
verificando que a presenca de lipideos anidnicos, como
a CL, favorecem a incorporagio da ELPT nos siste-
mas de lipideos mistos DPPC/CL. Neste trabalho uti-
lizamos a difracio de raios-X para identificar e carac-
terizar estruturalmente as transigdes de fase encontra-
das nos sistemas DPPC/CL e DPPC/CL/ELPT, com
o objetivo de estabelecer relagdes estrutura-atividade
do firmaco em questao. As medidas foram realizadas
em um intervale de temperatura de 25°C a 85°C com
um arranjo experimental que permite obter os diagra-
mas de difracao de raios-X "in-situ”. Com esse arranjo
foi possivel monitorar as reflexdes lamelares correspon-
dentes a espacamentos da ordem de 60Ae o halo difuso
devido & distancia entre as cadelas acilicas que s3o 1n-
dicadores da transicao entre a fase gel e a fase liquido-

cristalina.
CNPq.
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TEMPERATURE AND IONIC STRENGTH
DEPENDENT LIGHT SCATTERING OF
DMPG DISPERSIONS
KariN A, Riskg, MariA TERESA LaMY-FREUND
Institute of Physics, Universidade de Sdo Paulo, SP
MArio J. PoLiTI
Institute of Chemistry, Universidade de Sdo Paulo, SP
Wavyne F. REED
Department of Physics, Tulane University, New Orleans,
LA, USA

The temperature dependence of the intensity of light
scattered by aqueous dispersions of the anionic lipid
DMPG (dimyristoyl phosphatidylglycerol) was studied
at different ionic strengths., The lipid main transition,
gel-liquid crystal, can be well monitored by a sharp de-
crease in turhidity. As expected, the temperature of
the main transition (T,,) was found to increase with
the increase of the ionic strength. For low ionic stren-
gth, a DMPG second temperature transition, named
post-transition, can be monitored by both an increase
in light scattering and a decrease in conductivity. Zimm
plot analysis indicates that bellow Ty, the liposomes
tend to aggregate, yielding a negative second virial co-
efficient A, and particles of large molecular weight. At
the phase transition, parallel to the decrease in turbi-
dity, there is an increase in the sample conductivity,
A5 becomes positive and the particle molecular weight
decreases, indicating a non-aggregated state. Moreo-
ver, at the post-transition (Tp) Az becomes very small,
and the molecular weight, increases again. Qpposite to
the main transition on the post-transition could not be
detected by spin labels placed either at the membrane
surface, or in the bilayer core. Considering an increase
in area per lipid headgroup upon the main transition,
and the Gouy-Chapman-Stern model, it was possible
to show that the main transition increases the vesicle
degree of dissociation, hence increasing the ion concen-
tration in solution. However, within the framework of
that simple model, it was necessary to consider diffe-
rent Nat-PG~ association constants, in the gel and li-
quid phases, to explain an increase in vesicles repulsion
uporn the main transition. The mechanisms governing
the post-transition are even less clear.
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Evidéncia de material superparamagnético em
abdomen de Apis mellifera
Darci M. EsQUIVEL, ELIANE WAJNBERG, LEA J.
EL - Jaick
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas - Rio de Janeiro
MARILIA P. LINHARES
Centro de Ciéncias do Estado do Rio de Janeiro - Rio de
Janeiro

Estudos de orientacado de abelhas no campo geo-
magnéticoc motivaram a busca de material magnético
biomineralizado. Microscopia Eletronica de pelos ab-
dominais e da regiao subcutanea antero-dorsal do ab-
domen de Apis mellifera sugerirain que as particulas
de magnetita observadas podem ser superparamagne.-
ticas e monodominios (H. Schiff. (1991) Comp. Bio-
chem. Physiol. 100A (4) , 975-85). Ressonancia Pa-
ramagnetica Eletrénica-RPE tem sido utilizada como
uma técnica adequada para analisar a estabilidade e as
propriedades magnéticas de materiais ferromagnéticos.
Este trabalho apresenta um estudo por RPE de uma
" amostra de abdomens de Apis mellifera, desidratados,
amassados comparada com uma mesma amostra lio-
filizada. Medidas foram feitas na faixa de tempera-
tura de 2K a 290K. Os espectros de RPE das trés
séries de medidas, na regido de g = 2, variam de uma
forma isotropica a temperaturas actma de 170K, para
uma forma completamente anisotrépica em tempera-
turas abaixo de 30K . Este comportamento e carac-
teristico de particulas superparamagnéticas e pode ser
analisado em fungao da dependéncia da distancia entre
os picos extremos das linhas de RPE, DH, com a tem-
peratura (Y. L.. Raikher and M. I. Shliomis. (1994)
Relaxation Phenomena in Condensed Matter, Ed. W.
Coffey, J.Wiley & Sons). DH apresenta um minimo
numa temperatura, Tmin, que esta relacionada com a
razao entre a energia magnética, dependente do volume
das particulas, e a energia térmica. Nossos resultados
mostram um Tmin de 90K. Considerando particulas de
magnetita com simetria axial calculamos um diametro
médio de 130A. Este valor concorda bem com a faixa
determinada por H. Schiff (ref acima) de 100-200A.

Um Novo Biosusceptémetro AC para Medida
do Tempo de Esvaziamento Gastrico
ULisses JOAREZ SANTANA, OswaLDo BaFra FiLHO,
Eper REZENDE
FFCLR.P - USP

Medidas de esvaziamento gastrico saoc de grande im-
portancia para a avaliagho do estado funcional do
estomago. Usualmente essas medidas sio realizadas
através de técnicas invasivas ou de métodos que uti-
lizam radiacao lonizante, empregando um alimento
teste radioativo ou dotado de um agente de contraste
ao raio-X. O nosso grupo tem investigado uma me-
todologia alternativa para a medida do esvaziamento
gastrico empregando marcadores magnéticos. Um bi-
osusceptémetro AC fol desenvolvido e utilizado com
sucesso no estudo da motilidade gastrointestinal, in-
cluindo o esvaziamento gastrico (1,2,3). Com o objetivo
de elimimar alguns incovenientes do sistema anterior e
aumentar a sensibilidade de detecgao de um alimento
teste magnético, estamos investigando uma nova con-
figuragao de bobinas para esse biosusceptometro AC.
Nesse caso o sujeito devera ficar posicionado entre as
bobinas de excitacao e detecgdo, o que devera permi-
tir uma melhor sensibilidade. Estudos com simuladores
contendo um alimento teste ja foram realizados compro-
vando o aumento de sensibilidade. No presente, estudos
pilotos com voluntarios normais estao em progresso com
o objetivo de se avaliar a adequagio do sistema. 1-An
AC Biosusceptometer to Study Gastric Emptying. J.
R. Miranda, O. Baffa, R. B. de Oliveira e N. M. Mat-
suda. Med. Phys. 19(2):445-448(1992). 2-Analysis
and Development of a Simple AC Biosusceptometer for
Orocaecal Transit Time Measurementa. O. Baffa, R.
B. Oliveira, J. R. Arruda Miranda e L. E. A. Tron-
con. Med. Comput. 33:353-353 (1995). 3-Evaluation
of a Biomagnetic Technique for Measurement of Oro-
caecal Transit Time. R. B. Oliveira, O. Baffa, L. E. A,
Troncon, J. R. A. Miranda e C. R. Cambrea. Eur. J.
Gatroent. Hepatol. §:491-496 (1996).

Automagio do Sistema de Andlise
Transparéncia de Cérneas ”In Vitro” para
Utilizagcao em Bancos de Olhos
CaARLOS ROBERTO DE CARVALHO
Laboratério de Fisica Oftdlmica - FMRP - USP
CA10 CHIARADIA
Laboratorio de Fisica Oftdlmica - FMREP-USP
JOSEMILSON DE M. Bispo
FFCLRP-USP ¢ Laboratdrio de Fisica Oftdlmica - FMRP-
Usp
LILIANE VENTURA, SIDNEY JULIC DE FARIA E
Sousa
Laboratsrio de Fisica Oftdlmica e Departamento de
Oftalmologia - FMRP-USP

Um sistema de avaliagao da transparéncia de cérneas
doadas (espectro de transmissao de corneas "In Vitro”
no intervalo do visivel - 400-800nm - infervalo que o
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olho humano consegue detectar e portanto, é o inter-
valo que interessa na avaliagdo da transparéncia da
cérnea) esta sendo desenvolvido pelo Laboratério de
Fisica Oftdlmica da Faculdade de Medicina de Ribeirao
Preto - USP (vide trabalho de Bispo J.M. et al). Neste
sistema otico estd sendo implementado um sistema de
automagao que € o escopo deste trabalho. O sistema de
automacao consiste em coletar os dados provenientes
de um CCD linear (2048 fotodiodos) e dispd-los num
micro computador do tipo PC. Um ”software” de ava-
liagao do espectro de transmissdo da cornea fornecera o
laudo quanto & sua transparéncia em respeito a sua in-
dica¢ao ao transplante. As curvas geradas pela cérnea
avaliada serio comparadas com uma curva padrao in-
serida no ”software”. O ”software” final devera estar
em ambiente * windows” de forma que seja de facil ma-
nipulagao pelos usuarios do Banco de Olhos. Atual-
mente o "software” compara as curvas e estudos estao
sendo realizados junto aocs médicos responsdvels ¢ pes-
soal do Banco de QOlhos do Hospital das Clinicas de
Ribeirdo Preto para a padroniza¢do dos laudos. Uma
das dificuladades do sistema ¢ a disponmibilizagio dos
dados (quantidade muito elevada de dados proporcio-
nada pelo CCD em curto intervalo temporal} no mo-
nitor e que esta sendo solucionada com uma eletronica
apropriada. Nos préximos meses o sistema de coleta de
dados devera estar em pleno funcionamento ¢ o ”sof-
tware” deveri estar proporcionando condigoes de ser
utilizado pelos técnicos. Todo o sistema esta sendo de-
senvolvido em Delphi2 de forma que o sistema podera
a longo prazo ser integrado ao sistema de contagem de
células endoteliais (vide trabalho de Ventura, L. et al).

Desenho Optico para Sistema de Magnificagao
de Imagens de Células Endoteliais de Cérneas
"In Vitro” para Utilizacao em Bancos de Olhos

Frivio Isaac, PauLo EDUARDO MARTINS RIREIRO
JUNIOR
. Laboratério de Fisica Oftidmica - FMRP-USP
SIDNEY JULIO DE FaRIA E S0USA, LILIANE
VENTURA
Laboratério de Fisica Oftlamica e Deparlamento de
Oftalmologia - FMRP-USP

Sistemas 6ticos para avaliagao das cérneas doadas para
o Banco de Olhos de Ribeirdo Preto estdo sendo de-
senvolvidos pelo Laboratério de Fisica Oftdlmica da
Faculdade de Medicina de Ribeirdo Preto - USP. Os
dois sistemas em desenvolvimento sdo: [1] o de con-
tagem automatica de células endoteliais (vide trabalho
de Ventura, L. et al); e [2] o de avaliacao do espectro
de transmissiao da cérnea no visivel (400-800nm) (vide
trabalho de Bispo, J. M. et al);. Ambos os sistemas
sao indispensaveis e conclusivos na avaliagao dtica das
corneas para wm laudo final considerando a indicagdo
da mesma ao transplante. Desta forma, no presente tra-
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balho, estamos realizando projetos 6ticos para ambaos os
sistemas considerando os seguintes aspectos: para o sis-
tema [1] um projeto tico estd sendo realizado e consiste
em projetar o sistema de magnificagao da imagem para
até 400X. Este sistema devera ser implementado em
uma Lampada de Fenda (instrumento 6tico de aumento
de 40X utilizado em consultérios oftalmolégicos para
variados fins e de custo relativamente baixo) e devera
desempenhar as fungdes de um microscdpio especular
(equipamento importado que analisa exclusivamente as
células endoteliais e possul alto custo). Para o sistema
[2], o projeto &tico consiste em otimizar a disposigio dos
componentes 6ticos, proporcionando a melhor resolugdo
para o sistema (fazer com que apenas os comprimentos
de onda no visivel, proporcionados pelo prisma de dis-
persao atinjam o CCD linear) e tornando-o compacto
para a sua posterior implementacao no Banco de Olhos
para uso rotineiro. Utilizamos o "software” ZEMAX
para os projetos oticos e resultados para o sistema [1]
estao sendo obtidos. Otimizagdes estao sendo realizadas
e um conjunto otico proporcionando uma magnificagio
da imagem de 300X j4 esta sendo testada no sistema
experimental. Para o projeto (2] ainda nfo temos re-
sultados.

Sistema Computacional de Contagem
Automdtica de Células Endoteliais de Cérneas
*In Vitro”

CESAR AUGUSTO CARDOSO CAETANO
Laboratério de Fisica Oftdlmica - FMRP-USP e Faculdade
de Filosofia Ciéncias e Letras de Ribeirdo Preto - USP
SIDNEY JULIO DE FARIA E SOUSA
Laboratério de Fisica Oftdlmica - FMRP-USP ¢
Departamento de Oftalmologia - FMRP-USP
EpUaRDO BRESCANSSIM DE AMORES, PAULO
EpUakRbo MARTINS RIBEIRO JUNIOR, FLAVIO ISAAC
Laboratério de Fisica Oftdlmica - FMRP-USP
LILIANE VENTURA
Laboratério de Fisica Ofitdlmica - FMRP-USP e
IFSC-USP

Uma das maneiras de se avaliar se uma cirnea humana
é vidvel para o transplante é através da analise de suas
células endoteliais (células que mantém a transparéncia
da cérnea). Uma cérnea com um bom endotélio pos-
sui em torno de 2500-3000 células sadias/mm?. Neste
trabatho estamos desenvolvendo um sistema automati-
zado para contagem destas células para ser utilizado em
Banco de Othos. Através de um sistema dtico desenvol-
vido, ( vide trabalho de Ventura, L. et al), a imagem
das células da cdrnea ”In Viire” sdo capturadas por
um detector CCD de alta resolucao e a imagem é en-
viada para um PC onde sao guardadas em arquives do
tipo BMP, gravadas em varios tons de cinza. Estasima-
gens apresentam-se borradas e com pouca nitidez; o que
se deseja & obter o contorno bem definido das células
endotelials, para que se possa contd-las precisamente.
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Para cada ”pixel” da imagem, esta associado um valor
numérico, que determina o tom de cinza que este ponto
deve ter. Tratando este valor como sendo o valer de
uma fung¢ao, utiliza-se o Laplaciano sobre estes valores,
para se detectar os contornos celulares; a nova imagem
é guardada entdo em um novo arquivo BMP. As ima-
gens ainda apresentam-se inadequadas para a contagem
automatica, sem a interagdo do usuario, porém ja se é
possivel realizar a contagem interativa das células, de-
vido ao melhoramento obtido na qualidade da imagem.

. Desenvolvimento de um Sistema de Analise do
Espectro de Transmissao de Corneas Doadas
para Utilizacao em Bancos de Olhos
JosEMILSON DE M. Bisro
FFCLRP-USP e Laboratdrio de Fisica Oftdlmica - FMRP
- USP
CaRLOS ROBERTO DE CaRvaLHO, Calo CHIARADIA
Laboratorio de Fisica Oftdlmica - FMRP- USP
SIDNEY JULIO DE FaRria E Sousa
Laboratdrio de Fisica Oftdlmica ¢ Departamento de
Oftalmologia - FMRP-USP
LILIANE VENTURA
Laboratdrio de Fisica Oftdlmica - FMRP - USP e IFSC -
USP

A aprovagdo da cérnea para ser indicada ao trans-
plante depende de vérios fatores e um deles é a trans-
paréncia da cérnea, ou sgja, do espectro de transmissao
da mesma. Para tal fim estd sendo desenvolvido um sis-
tema para as medidas do espectro de transmisséo das
corneas ” in vitro | em seu meio de conservagao, no
intuito de se padronizar e objetivar os laudos finais de
um Banco de Olhos. O sistema de medida do espec-
tro de transmissao da cdrnea prosposto, consiste em
projetar uma luz branca colimada sobre um prisma de
dispersdo. O feixe de luz, dividido em suas varios com-
primentos de onda, incide sobre a cérnea e o espectro de
transmissao da mesma ¢ coletado por um detector CCD
linear (2048 fotodiodos) proporcionando uma resolugio
de 0,2 nm no espectro visivel (400 - 800 nm). Uma
das dificuldades encontradas no sistema € a sua cali-
bragao. Desta forma estamos utilizando amostras, com
linhas no visivel conhecidas, ¢ através da comparagéo
dos graficos gerados por um espectrofotdmetro comer-
cial, alinhamos o sistema através de um micréometro.
Um sistema de coleta de dados e um ”software” dedi-
cado esta sendo desenvolvido (vide trabalho de Carva-

lho, C.R. et al).

Detecgao de Campos Magnéticos Gerados pelo
Estomago-Magnetogastrografia
EDER REZENDE MORAES, OSWALDO BAFFA
Departamento de, Fisica ¢
Matemdtica-FFCLRP-USP- Ribeir/ no Preto
Jost RICARDO DE ARRUDA MIRANDA
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Departamento de Fisica e Biofisica-IB-UNESP-Botucatu
RicARDO BRANDT DE QLIVEIRA
Faculdade de Medicina de Ribeirdo Preto-USP

O estomago apresenta constantemente uma Atividade
Eiétrica Bésica (AEB) de frequéncia da ordem de
0,05 Hz(3 ciclos/min.), esta pode ou ndo estar as-
sociada com uma atividade mecanica, a qual tem a
mesma fequéncia e acompanha a propagagao da onda
elétrica ao longo do estémago, esta atividade mecanica
surge espontaneamente a cada 90 min ou devido a
ingestdo de alimentos. Neste caso o fendmeno per-
siste até que o estdmago seja completamente esvazi-
ado, e esta atividade elétrica recebe o nome de Ativi-
dade Elétrica de Resposta (AER). A frequéncia e am-
plitude da AER, variam de acordo com o tipo e contetido
energético. A monitoragiio desses parametros tem sido
estudada com o objetivo de compreender melhor este
processo, Medidas elétricas de potencial de superficie
e de pressao com sondas tem sido as principais fon-
tes de informagao. Estes métodos apresentam como
incoveniéncia o fato de serem invasivos e/ou pouco pre-
cisos. A medida do campo magnético produzido pela
AEB e AER (magnetogastrografia-MGG) pode apre-
sentar vantagens em relacdo a estes métodos. Realiza-
mos medidas em 17 individuos sem patologias gastroin-
testinals aparentes, avaliamos o efeito na AER. apds in-
gestdo de um copo de leite integral, contra a AEB do
mesmo individuo em jejum. Para isto adquirimos o
sinal da AEB por 10 minutos e logo apds a ingestao
do leite adquirimos o sinal por outros 10 minutos. A
aquisicao destes sinais foi realizada através da detecgio
do campo magnético gerado pela AEB e AER. Utili-
zamos para isto um biogradidmetro supercondutor ba-
seado num SQUID-DC com gradiometro de linha de
base de 7 cm e 2,54 cm de diametro, desenvolvido com
caracteristicas especificas para obtengéo de sinais do
trato gastrointestinal. O MGG foi detectado em todos
os voluntérios e uma analise espectral do sinal permitiu
identificar a componente principal.

Acao de um Fiarmaco Sobre a Atividade de
Contracao Gastrica Estudada por
Biosusceptometria AC.

Josk RICARDO DE ARRUDA MIRANDA, ROCERIO
MORAES
Departamento de Fisica e Biofisica
-IB-UNESP-Botucatu-SP
OswarLDo BAFFa
Departamentode Fisica e Matemdtica
-FFCLRP-USP-Ribeirdo Preto-SP
RICARDO BRANDT DE OLIVEIRA
Faculdade de Medicing de Ribeirdo Prelo - VSP-Ribeirdo
Preto-SP

A medida da atividade de contragio gastrica (ACG)
empregando a técnica de biosusceptometria AC (BAC)
apresenta uma boa relagao sinal/ruido. Registros tem-
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porais relativamente longos podem ser obtidos sem
muita dificuldade. Este acompanhamento temporal da
ACG éimportante tanto para o diagndstico quanto para
estudos bdsicos. Nesse trabalho efeito do farmaco Bus-
copan sobre a AGC foi estudado utilizando-se o método
da BAC. O biosusceptometro AC é constituédo de um
arranjo gradiométrico de primeira ordem tanto para a
excita¢do quanto para a detecgdo. Este arranjo pro-
porciona uma grande sensibilidade para pequenas va-
riagoes da distancia do alimento teste magnético ao sen-
sor. As medidas foram realizadas em 14 voluntarios,
apds a ingestAo de uma refei¢io de prova magnética,
na posigao vertical, com o sensor posicionado sohre a
regido epigastrica e soro fisioldgico instalado em veia
periférica. Medidas de controle foram realizadas antes,
depols e simultaneamente a aplica¢do da droga. Os si-
nais foram filtrados e analisados em ambiente Matlab.
A observagdo da variagao na amplitude da ACG de-
vido ao efeito da droga. foi realizada comparando-se os
valores de pico-a-pico do sinal registrado e também os
valores da intensidade espectral obtidos das FFT dos
sinals antes e apos a aplicagio da droga. Os resultados
demonstram que este método foi capaz de evidenciar
a percentagem de variagdo em 100% dos voluntarios,
o que indica uma boa performance desta técnica para
observag¢ao do efeito de farmaco na ACG.

Apoio: FAPESP, CNPg e CAPES

CONSTRUQAO DE UM SISTEMA
GRADIOMETRICO COM
MAGNETOMETROS FLUXGATES PARA
MONITORAR TRACADORES
MAGNETICOS DENTRO DE ORGAOS
HUMANOS
ANTONIO ADILTON Q. CARNEIRO, OSWALDO BAFFA
FiLHO, PAULO LOUREIRG DE Souza, CaRrLos F. O.
(GRAEFF
Departamento de Fisica e Matemdtica - FFCLRP/USP
Jost RICARDO DE A. MIRANDA
Departamento de Fisica e Biofisica - IBB/UNESP

Tragadores magnéticos podemn ser monitorados no in-
terior de determinados orgaos humanos para fornecer
informagoes tanto de quantidade e localizagao quanto
funcionais. Com o objetivo de monitorar tragadores
magnéticos no interior do estdmago com a finalidade
de estudar o grau de desordem e randomizagio des-
tas particulas apds serem previamente magnetizadas,
foram desenvolvidos dois sistemas gradiométricos com
quatro detectores de fluxo saturado (Fluxgate). Com
este sistema, fol possivel minimizar pequenas variagdes
de campo magnéticos devido a presenca de gradientes
de campos ambientais e o do intenso campo de ex-
citagao. Cada gradidmetro consiste de dois sensores
colocados na mesma posi¢io ¢ proximos um do outro
(linha de base =10 em) de modo a medirem os mesmos
valores de campos ambientais. O sensor que estiver
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mais proximo da fonte de estudo medira um sinal mais
intenso e a diferénga dos dois sinais dara como resul-
tado ¢ sinal do campo remanente da fonte em estudo,
cancelando assim os ruldos externos. Este sistema estd
sendo utilizado para estudos em gastroenterologia. As
medidas sao realizadas com o sujeito em decibito dorsal
e um pulso de campo magnético externo & aplicado na
dire¢ao perpendicular ao dorso. Os dois gradiémetros
sdo posicionados na diregao do campo remanente sendo
um na parte superior e outro na parte inferior da regiao
gastrica do voluntario. O tragador magnético (TM) uti-
lizado nestes estudos € a magnetita em pd com didmetro
menor que 125pm. 3g deste material é misturado com
100 ml de iogurt para o preparo do alimento teste.
Apéds a magnetizacao dos TMs no estdmago, o campo
remanente das pequenas paticulas é acompanhado no
tempo, e a randomizagdo desse campo magnético em
torno da diregio do campo magnetizante fornece in-
formagtes quanto ao processo de mistura nesse orgao.

CONTROLE EXTERNO
MICROCONTROLADO DO RITMO
CARDiIACO
CaRrLOs EpuarRDo FORMIGONI, CARLOS ALBERTO
PELA
Universidade de Sdo Paulo - FFCLREP - Centro de
InstrumentaCédo - CIDRA
ANTONIO VITOR M. JUNIOR
Universidade de Sdo Paulo - FMRP - Departamento de
Cardiologia

A necessidade de um pronto atendimento em situa(des
de risco cardiaco eminente em pacientes com deter-
minadas patologias cardiacas, genericamente chamados
taquicdrdicos ou bradicardicos levou-nos a desenvol ver
urma unidade portatil que possibilitasse um pronto aten-
dimento nestas situa(des. Sendo assim esta unidade é
dotada de um sistema eletrdnico baseade no microcon-
trolador 8051, com conversor analdgico digital de doze
bits para aquisicCao do sinal de ECG do paciente e uma
interface de poténcia que controla a aplicacCao de pul-
sos de curta duracCao (20 ou 40 ms - programaveis).
Estes pulsos elétricos sdo entregues ao paciente atrav
'es de eletrodos com &rea de cem centimetros quadra
dos que s ao posicionados na parede toracica contra-
lateralmente. O sinal de ECG ¢ captado através da
derivaCao MCH que propicia uma boa amplitude do
complexo QRS. O sinal ’e processado para que o sis-
tema consiga saiba como aplicar o pulso fora do cha-
mado periodo ’refratario’ (segmento R-S) que poderia
causar a fibrilaCao. Os testes foram realizados em ca-
chorros com peso médio de 8 quilogramas, anestesiados
com Nenbutal a 30 mg por quilograma de peso. Um re-
laxante muscular foi usado para maior conforto do ani-
mal (Ronpum:1 miligrama por 10 quilogramas de peso).
A estimulaCao média ficou em torno de 110 mA 4 235
volts com 20 milisegundos de duraCao por pulso. A
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aplicajao em humanos é possivel com a implementaCao
de sisternas de proteGao e testes posteriores.

SISTEMA DE ESTIMULAC AO CARDIACA
TRANS-ESOFAGICA

CARLOS EDUARDO FORMIGONI, CARLOS ALBERTO

PELA
Universidade de Sdo Paulo - FFCLRP - Centro de
InstrurnentaCao - CIDRA
ANTONIO VITOR M. JUNIOR
Universidade de Sdo Paulo - FMRP - Departamento de
Cardiologia

Neste trabalho foi desenvolvido um equipamento ca-
paz de realizar a estimulaCio trans-esofagica. Este
método, 1til para testes com pacientes que foram sub-
metidos 4 implante de marca-passo ou posstves candi-
tos ao implante, baseia-se na aplicaCao de um campo
elétrico de intensidade e duragao controladas, através
de um catéter desenvolvido para este propésito com 80
centimetros de comprimento e 3 mimimetros de espes-
sura cujos anéis de contato sdo feitos em aCo inox e
o corpo em poliuretano atdoxico Este catéter € introdu-
zido através da narina, e € posicionado na parede do
esofago com o auxilio do sistema de registro de BCG
( digital } onde a posigao ideal para o inicio dos testes
de estimulagao se da com o registro da maior amphi-
tude possivel do sina! de ECG.A distancia do eletrodo
fica em média 8 milimetros do pericdrdio, na altura do
atrio.Neste tipo de estimulagao é muito dificil estimlar-
se o ventriculo devido a possi¢ao anatdmica. Um au-
mento de poténcia no equipamento propiciaria a cap-
tura ventricular, mas poderia causar danos ao eséfago.
Em testes realizados com individuos voluntarios e pa-
toldgicos observou-se a captura ventricular com poten-
ciais da ordem de 12 a 16 volts.A captura ventricular é
um fato isolade nesta técnica |, porém a captura do atrio
¢ mais comum € nestes testes for algancada com poten-
ciais da ordem de 9 volts em média.O equipamento per-
mite ainda registro de ECG, sincronismo de aplicagao
do pulso com a onda R e ajustes de largura, duragao e
intensidade do pulso.

INSTRUMENTACAO PARA AVALIACAO
DO SISTEMA RESPIRATORIO PELA
TECNICA DE OSCILACOES FORCADAS:
ESTUDO DA RAZAO DE REJEICAO DE
MODO COMUM EM SISTEMAS DE
MEDIDA DE PRESSAO
PEpRrRO LOPES DE MELO
Programa de Engenharia Biomédica - COPPE/UFRJ
Programa de Engenharia Metalirgica ¢ de Materiats -
COPPE/UFRJ
MARCELO MARTINS WERNECK, ANTONIO
GIANNELLA-NETO
Programa de Engenharia Biomédica - COPPE/UFRJ
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A técnica de oscilactes forgadas é empregada na ava-
liagao das caracteristicas mecanicas do sistema respi-
ratério, apresentando como caracteristicas principais
um custo relativamente baixo, proporcionar uma ava-
liagao rapida e nao invasiva, e exigir uma cooperagao
minima do paciente. As aplicagdes desta técnica in-
cluem a analise da mecéanica ventilatdria infantil, de-
tec¢iio de problemas respiratorios e avaliagao de paci-
entes ventilados mecanicamente. Valores inadequados
de CMRR podem ser responsavels por erros grosseiros
na avaliagao da impedancia respiratdria. Neste caso, di-
ferengas entre pacientes normais e obstruidos podem ser
mascaradas, inviabilizando o uso clinico da técnica. No
presente trabalho, primeiramente descrevemos, de uma
maneira geral, a técnica de oscilagoes forcadas e dis-
cutimos a importancia da CMRR para a otimizagao do
projeto da instrumentagdo empregada com esta técnica.
A seguir, apresentamos um modelo andlogo elétrico que
auxilia na descrigdo do comportamento da CMRR, nes-
tes dispositivos. Os resultados produzidos em transdu-
tores de pressao (Honeywell 163PC, Honeywell 176PC,
Celesco LCVR e Elema- Schonander EMT 32) adap-
tados a tubos de conexao com 100 em, 50 cm e 25
em sao descritos e discutidos com base no modelo pro-
posto e nos resultados previamente reportados na lite-
ratura. A anadlise dos resultados evidenciou uma dife-
renca significativa entre os dispositivos estudados e uma
grande 1nfluencia das conexdes entre o transdutor e o
processo. Estes resultados sao consistentes com o mo-
delo elétrico proposto, confirmando a validade deste.
Finalmente, identificamos um sistema de medida de
pressio adequado 4 implementagao da técnica de os-
cilagoes forgadas na faixa entre 2 e 32 Hz.

BIOFiSICA  (Instrumentacio
Biomédica e Biomagnetismo) -
13/06/97

TECN}CAS DE RECONHECIMENTO DE
PADROES APLICADA AO DIAGNOSTICO
DE LESOES ATEROSCLEROTICAS
Hassan Sibaoul, MArRcos Tapeu T. PACHECO
UNIVAP

A fluorescéncia induzida por laser e o espalhamento Ra-
man sao poderosas ferramentas de analise e diagndstico
de placas aterdticas na parede arterial. A espectrosco-
pia Raman no infravermelho fornece uma grande quan-
tidade de informagdes que refletem o estado das lesdes
no tecido. Em nosso trabalho, técnicas de inteligéncia
artificial sdo utilizadas para desenvolver ferramentas
computacionals auxiliando o especialista humano no
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processo de andlise e diagnéstico de placas aterdticas.
O sistema proposto consiste principalmente de um ana-
lisador de espectros capaz de reconhecer os picos e ex-
tralr suas principais caracteristicas: posi¢do, intensi-
dade, forma, etc. A comparagao das caracteristicas ob-
tidas (features) com padrdes predeterminados permite
a andlise e a classificagao de uma quantidade impor-
tante de espectros. O sistema apresenta uma estrutura
modular envolvendo os seguintes passos: Espectro —;
Filtragem —; Extragio das Caracteristicas (Features) —;
Reconhecimento —;, Diagnéstico Ferramentas da Logica
Fuzzy foram utilizadas afim de poder processar o co-
nhecimento médico essencialmente qualitativo levando
em consideragio a existéncia de caracteristicas difusas.
Os primeiros testes obtidos a partir de 70 amostras re-
velam a capacidade do sistema de emular o comporta-
mento especialista médico. A ferramenta computacio-
nal desenvolvida deverd constituir a base de um ambi-
ente ”inteligente” de auxilio ao diagndstico médico.

METODO PARA DETERMINAQAO DE
PARAMETROS OPTICOS DE TECIDOS
BIOLOGICOS
LANDULFO SILVEIRA JR, PAULO RODRIGUES BARGO,
RENATO AMARO ZANGARO, MaRcos Tabpeu T.
PACHECO
UNIVAP

Este trabalho objetiva a implementagio de um método
para a determinagio de pardmetros pticos de tecidos
biclégicos em diferentes comprimentos de onda, através
da técnica de espalhamento eldstico. Desta forma,
pode-se obter os coeficientes de absorgao, ., e de espa-
lhamento, p,, do sinal retroespalhado por amostras de
tecido corcnariano humano. Estes parametros sao bas-
tante iiteis no modelamento da distribuigo da radiagao
nos tecidos, visando aplica¢ies espectroscpicas. Para
tal, foi desenvolvido um cateter de fibras épticas, com-
posto por 20 fibras Spticas dispostas em linha, sendo
-que a fibra de excitacio do tecido estd posicionada na
extremidade do conjunto. As fibras opticas apresen-
tam didmetro de nicleo de 200um, e distancia média
entre nicleos de aproximadamente 500um, perfazendo
um comprimento total de aproximadamente 10 mm. Os
experimentos utilizaram um laser de He-Ne, emitindo
em 633 nm e poténcia de 1 mW, acoplado & fibra de
excitacdo do cateter. O detetor utilizado é um CCD
de 1024x256 pixels, permitindo a aquisi¢do do sinal de
todas as fibras coletoras sitnultaneamente. O tecido
analisado foi um segmento de aorta/coronaria humana.
Uma vez obtida a curva experimental de reflexdo di-
fusa, determina-se a equagdo que melhor representa esta
curva. Com esta equagdo, pode-se determinar os coe-
ficientes uq e gy, pelo ajuste dos parametros a curva
tedrica de reflexdao. Os resultados mostram que os da-
dos extraidos das curvas sao consistentes; para Agze =
633 nm, o tecido coronariano apresentou pg = 0,6 cm™!
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e pt, = 52 cm™!, contra 0,5 em™! e 41 cm~! encon-

trados na literatura. Isto equivale a um desvio menor
que 20%, quando comparados coin a hiteratura, consi-
derado satisfatério para tecidos biologicos. Um item
a ser melhorado é o aumento do mimero de fibras de
coleta, aumentando assim o nimero de pontos de in-
terpolagao. Esta mesma técnica vem sendo utilizada
para determinagao de parametros 6pticos na regiao do
infravermelho proximo, regido que apresenta grande in-
teressc para caracterizagio de tecidos biolégicos.

Sistema Automatico de Analise de Células
Endoteliais de Cérneas Doadas para Utilizagao
em Bancos de Olhos
LILIANE VENTURA
Laboratdrio.de Fisica Oftdlmica - FMRP-USP e Instituto
de Fisica de Sio Carlos - USP
PaurLo Epuarpo MARTINS RIBEIRO JUNIOR,
FrAvio Isaac
Laboratério de Fisica Oftdlmica - FMRP-USP
SIDNEY JULIO DE FaRIA E SoUsA
Laboratério de Fisica Oftdlmica ¢ Departamento de
Oftaimologia - FMEP-USP

Um dos métodos de se avaliar a cdrnea doada para se
fornecer um laudo final quanto a sua indicagao ao trans-
plante é através da analise de seu endotélio (camada
unicelular que tem a funcao de desidratar a cornea
e manté-la transparente). Um bom endotélio possui
2500-3000 células sadias/mm? Atualmente, no Bra-
sil, esta analise é feita através da Lampada de Fenda
(equipamento de varias utilidades num consultério Of-
talmoldgico, que proporciona uma magnificagao do ob-
jeto de até 40X) apenas pela observagao de seu aspecto.
Desta forma, a avali¢do torna-se extremamente subje-
tiva e nio padronizada. Existem equipamentos apro-
priados para esta analise (microscdpios especulares, au-
mento de 250X), de custo extremamente alto, impossi-
bilitando sua aquisi¢io pelos Bancos de Olhos (apenas
01 Banco de Olhos brasileiro, dos 64 cadastrados, pos-
sui este equipamento). Assim, estamos desenvolvendo
um sistema 6tico de magnificagdo da imagem do en-
dotélio ”in vitro” para implementacic em Lampada de
Fenda (equipamento disponivel em todos os Bancos de
Olhos), que apresenta a imagem do endotélio em um
monitor de um PC e a seguir esta imagem ¢ tratada e
a contagem das células é realizada (vide o trabalho de
Caetano, C. A. C. et al). O sistema atualmente apre-
senta um aumento de 300X e varias corneas estao sendo
testadas. Ainda o sistema de iluminagdo da amostra
para proporcionar uma imagem adequada estd sendo
melhorado. Resultados bastante satisfatérios para a
visualizagio das células foram obtidos, porém ainda
necessita-se adequar a iluminagdc da amostra para que
o tratamento computacional seja melhorado. O sistema
esta sendo utilizado em carater experimental no Banco
de Olhos do Hospital das Clinicas de Ribeirdo Preto.
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FLUORESCENCIA EM CELULAS DE
ADENOCARCINOMA MAMARIO DE RATO
ATRAVES DA PROTOPROFIRINA TX (PP
IX)

SErRGIO KaNgo FURUZAWA, STEVEN L. JACQUES,
RENATO AMARO ZANGARO, MArcos TaDeEU T,
PAaCHECO
UNIVA P-Univ., Tezas

A protoporfirina IX tem sido utilizada como fotossensi-
bilizante na terapia fotodinamica através da aplicagdo
de seu precursor, o acido aminolevulnico (5-ALA), em
diferentes tipos de células. Apods a sintese do PP
IX a partir do 5-ALA (200ug/ml), este recebera irra-
diagdo laser, o qual podera produzir oxigénio singleto
'y que é um produto citotdxico, promovendo a morte
celular, ou ainda podendo provocar o photobleaching
do PP IX. A fluorescéncia em células de adenocarci-
noma mamario de rato foram estudadas utilizando-se
o método da videofluorescéncia. A videofluorescéncia
foi realizada utilizando-se uma camera CCD (SONY-
Color) acoplada a um intenficador de luz ICCD-100F
(Video-Scope International). As células foram irradia-
das, utilizando-se a entrada inferior de iluminagao de
um microscopio invertido como entrada para o laser de
Argénio (488nm). As imagens fornecidas foram trata-
das a partir do programa Image-Pro (Image) e gravadas
em fita. Células semn excesso de PP IX tiveram suas
areas calculadas a partir dos dados obtidos por este
sistema. Foram medidas as fluorescéncias de concen-
tragoes de PP IX em solugao de albuminae em dgua, A
partir das imagens gravadas, pode-se observar o tempo
de degradagao do PPIX. Os pardmetros temporais ob-
tidos sac utilizados para o calculo de dosimetria em
células na terapia fotodinamica. Observa-se que a flp-
orescéncia das células com PP IX nio depende de sua
area. E a fluorescéncia do PP IX em solugdes de albu-
mina ou agua sdo emn média ignais,

IMAGEM DA HOMOGENEIDADE DE UM
CAMPO MAGNETICO
D. Tomasl, B. FOERSTER, E. RIBEIRC AZEVEDO,
H. Panerycct, E. L. VibeTo, B. MUNIZ
Universidade de Sdo Paulo, Instituto de Fisica de Sdo
Carlos

As técnicas de imagem baseadas em RMN precisam
de um campo magnético estatico e homogéneo para
obter-se uma boa relagdo sinal-ruido. O processo de
homogeneizagéo de wm campo magnético é uma tarefa
complexa e demorada, que requer muitas medidas e
corre¢des. Neste trabalho apresentamos uma técnica
que permite fazer um mapa do campo magnético em 1
oU 2 minutos, utilizando-se uma sequéncia de spin-echo
com dois pulsos de RF para preparag¢ao dos spins. Du-
rante a fase de preparagdo os spins da amostra acumu-
lam uma fase no plano transversal que é proporcional
ac tempo de preparacio e as variagoes locals no campo
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magnético principal. Esta fase acumulada altera o sinal
durante a leitura do eco resultanto numa alternancia de
regides claras e escuras (fase construtiva e fase destru-
tiva). As medidas foram feitas em um tomégrafo de
baixo campo (500 Gauss) com um phanton esférico de
10 cm de raio preenchide com uma sclugéo de sulfato de
cobre & 5,0 mM. Os parametros da sequéncia de pulsos
sdo: tempo de preparagao T de 7,5 ms, tempo ao eco.
de 45 ms e ternpo de repeticao de 500 ms. Os resulta-
dos dos testes iniciais foram: variagio de 360 ppm nos
planos sagital e coronal centrais, e 240 pprn no plano
transversal central.

A Model For The Sources and the Calculation
of the Magnetic Field Produced by a Biological
Excitable Medium
L. C. MiranDpa, BE. Costa MonTEIRO, P. COoSTA
RIBEIRO
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catdlica
do Rio de Janeiro, Caiza Postal 38071, Cep 22452-970, RJ

The lack of a more realistic physical description of the
actual sources of the magnetic field generated by a bi-
ological excitable medium has led to the proposal of a
simple model here presented. It has been taken into
account some of the principal electrophysiological pro-
perties of any ordinary excitable biological cell. The
excitation wave that propagates through a cardiac or
neuronal tissue is the electrical activity responsible for
the experimentally detected magnetic field. This model
allows a simpler calculation of the biomagnetic field ge-
nerated when compared to the conventional usage of the
Biot-Savart law. From a macroscopical point of view,
classical electrodynamics, more specifically the Ampe-
tes law, was applied to show that the problem, due to
convective effects, can be reduced to the computation
of the magnetic field generated by a moving polarized
dielectric medium. This field is indistinguishable to the
field produced by an equivalent magnetization criented
parallel to the depolarization wavefront. This model
can be easily applied to calculate the field of the elec-
trical activity of a neuronal or cardiac tissue. Here it is
presented the application of the proposed model to the
cardiac electrical activity. The comparison of the the-
oretical results to actual magnetic signals experimen-
tally obtained from isolated rabbit atria validated the
presented analytical calculation. The possibility of mo-
deling the sources of the biomagnetic field is of great
clinical relevance permitting a non-invasive assessment
of major cardiac events through the magnetic image
of the heart. Moreover, the proposed calculation model
simplifies the numerical analysis improving the sclution
of the inverse biomagnetic problem.
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IDENTIFICATION OF TISSUE
ACTIVATION DURING ATRIAL FLUTTER
BY MAGNETIC MEANS USING A
CELLULAR AUTOMATA MODEL
E. CosTA MoNTEIRO, L. C. MIrRaNDA, P. CosTa
RIBEIRO
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catdlica
do Rio de Janeiro, Caiza Postal 38071, Cep 22452-970, RJ

The non-invasive identification of heart tissue activa-
tion during periodic tachyarrhythmias like atrial flutter
is a challenge for its clinical assessment. The conventi-
onal surface ECG tracing does not allow to determine
the exact sequence of cardiac electrical events. Other-
wise, through magnetic means, a non-invasive assess-
ment of primary currents generated in the heart tis-
sue can be achieved, since most magnetic field detec-
ted 1s produced by the primary currents propagating
in the heart. A discrete cellular automation compu-
ter model was applied to simulate the excitation wave
propagation characteristic of the fundamental mecha-
nisms of atrial flutter arrhythmia. The magnetic field
produced by the different simulated activation models
has been calculated. As the atrial myocardium beha-
ves electrophysiologically as a two-dimensional surface,
a bidimensional cellular automata simulation is appro-
priate for the study of atrial flutter mechanisms. Atrial
flutter i1s most predominantly associated to a reentrant
excitation and less frequently to a rapid ectopic focus.
Reentry may result from anatomical or functional me-
chanisms. The anatomical one presents a central ana-
tomical conducting obstacle (the ring model). Contras-
ting, the functional circults are defined by the electrop-
hysiological properties of the cardiac tissue {the spiral
model). These different propagation mechanisms have
been simulated. The signal was computed for different
positions in a plane parallel to the simulated grid for
each propagation model. [soamplitude maps were con-
figured showing a line of minimum amplitude for the li-
near propagation of an ectopic focus; the characteristic
single point of minimum amplitude for the circus move-
ment; and for the spiral model a composite of both. For
this latter, the presence of multiple radial lines of mi-
ntmum spreading from the central minimum amplitude
could demonstrate the existence of multiple preferential
courses of activation toward the grid borders. There-
fore, the different computational images obtained could
identify the various tissue activaiion associated to the
mechanisms of atrial flutter arrhythmia.
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Distinction Between Reentry Circuit and
Ectopic Focus Mechanisms of Arrhythmias
Through Simulated and Experimental
Magnetic Studies
E. CosTa MoNTEIRO, L. C. MiRANDA, A. C.
BrUNo, P. CosTA RIBEIRO
Departamento de Fisica, Pontificia Universidade Catolica
do Rio de Janetro, Caira Postal 38071, Cep 22/52-970, RJ

The exact electrical mechanism associated with sustai-
ned arrhythmias like cardiac flutter and fibrillation is
still unclear., Most evidence points toward a reentry
path, although the automatic disorder due to an ecto-
pic focus is still considered. To evaluate the possibility
of distinguishing between both activation mechanisms,
synthetic and experimental studies are presented. The
experimental model] to evaluate the magnetic field gene-
rated by an ectopic focus was the isolated rabbit heart
preparation maintained in sinusal rhythm. The propa-
gation generated by an ectopic focus is similar to the
activation of the normal focus displaced on atrial tissue.
For the experimental circus movement study, atrial flut-
ter was induced in isolated rabbit hearts. The experi-
mental procedures were performed using isolated rabbit
hearts maintained in perfusion (Langerdorf’s system).
Magnetic measurements were carried out with a one-
channel rf-SQUID magnetometer coupled to a second
order gradiometer. The signals were digitally proces-
sed to configure the isofield and isoamplitude maps.
The synthetic study to evaluate the experimental re-
sults was done using a bidimensional cellular automata
computer model to simulate the different tissue acti-
vation mechanisms. The programn consists of a grid of
hexagonal cells considering the recovery time of the si-
mulated cell with its spatial dispersion. Isofield maps
have shown a dipolar configuration rotating in both ex-
perimental atrial flutter and circus movement simula-
tion. They presented also the same behavior for the
isoamplitude maps configuration, a single point of mini-
mum oscillatory field. Constant direction of activation
in the isoficld map and a line of minimum oscillatory
field instead of a single point in the isoamplitude map
was observed for both experimental and synthetic linear
propagation. This results show the potentiality of the
non-invasive magnetocardiography to distinct between
circus movement and focal impulse propagation associ-
ated to cardiac arrhythmias with its clear implications
in electrophysiologic and clinical diagnostic studies.
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TOLERANCE AND AGEING IN THE IMMUNE NETWORK
RiTa MARIA ZORZENON DOS SANTOS
Universidade Federal Fluminense
AMERICO TRISTAO BERNARDES
Universidade Federal de Quro Preto

In a recent work [1] we simulafed for the first time the behaviour of the immune system according to the Jerne
theory [2] proposed in 1974, i.e, the immune repertoire time evolution as a functional network formed by 20% of
the lymphocytes of the immune repertoire {the other 80% are free to respond to the antigens). In our simuiations
we showed that the time evolution of this network is characterized by a complex dynamics of aggregation and
disaggregation, and we have reproduced the main features of the response triggered by the antigen presentation.
In this work we simulate the effects of the multiple antigen presentation on this kind of system and discuss our
results compared to some experimental ones. We consider two different cases: the periodic multiple presentation of
a single antigen and the multiple presentation of different kinds of antigens. In the first case we reproduce the same
kind of behaviour observed in experiments with mice: if we present the same antigen periodically, after some time
the system will not respond (producing specific antibodies) to the antigen, leading to the tolerance of the system
to the presented antigen. In the second case, we presente different antigens for a very long time in different time
intervals and we observe the behaviour expected on the ageing of the immune system: a certain rigidity to react to
new antigens.

(1] Bernardes,A.T. and Zorzenon dos Santos, J. Theor. Biol., in press;

(2] Jerne, N.K., AnnImm. (Inst. Pasteur) 125C, 373 (1974);

A Suggested Model for the i)rigin of Mosaic Structure of DNA
CARLA GOLDMAN, RoBSON FRANCISCO DE Souza
IFUSP

In view of the critical behavior exhibited by a statistical model describing a one dimensional crystal containing
isotopic impurities and the fact that for impurity mass parameter 3 times the host mass the critical temperature
can attain very high values, we suggest that the mosaic (multiscale) structure displayed by certain nucleic acids
(DNA) of eukaryotic organisms might have had its origins in a phenomenon of condensation of codons ocurred
at prebiotic conditions. An appropriate map of that model onto some of the DNA features allows one to predict
temperature dependent power law behavior for both correlation functions and exon size distribution in binary
sequences of nucleotides which are distinguished by their protein coding or noncoding functions. Preliminary studies
of these quantities performed on infron-containing sequences from GenBank are presented. The results obtained
for Saccharomyces chromosomes (SCCHRIII, SCCHRIX and YSCCHRVIN) indicate that difference between decay
powers of related correlation and exon stze distribution for polynomial fitting curves are of order one, as predicted
by our theoretical model. On this basis we are then lead to suggest: (i) that the mosaic structure might have had
its origins on a condensation phenomena of codons that took place at prebiotic conditions, and (it) this mosaic
structure, being thermodynamically stable with respect to the distribution of coding and noncoding sequences,
might be related to the biological stability of the genome of high organisms.
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GENERALIZACAO DO MODELO DO
TRION
KArRIM AQUERE FiLHO, RiTa M. C. ALMEIDA
IF-UFRGS
JORGE A. QUILLFELDT
IB-UFRGS

O Modelo do Trion fot proposto por Gordon Shaw e
colaboradores para simular o comportamento coope-
rativo encontrado no cérebro dos mamiferos conside-
rando a arquitetura indicada pelo Principio Organiza-
cional das Fungdes Corticais sugerida por Mountcastle.
Considera-se uma rede unidimensional, onde cada um
dos sitios pode assumir um dentre trés estados de spin
S; =-1,0,1 para i= 1, ...,N e uma dindmica sincrénica
dada por

Si(t) = STIVis S5t — 1)+ WS (¢ - 2)

onde Vj; e Wij sho acoplamentos entre S; e seus primei-
ros e segundos vizinhos em seus dois passos de tempo
precedentes.

Nossa proposta é uma generalizagio deste modelo consi-
derando a evolugao do sistema governada pela seguinte
equagao dinamica

Si(t+1) = flhu(?)]
onde f é a fungao transmissdo e h;(t) é o campo local

atuando em S;(t), definido como

K
h() =3 Y Tu(k)Si(t— k)

k=0 <j>#i
onde J;j (k) é a matriz sindptica que descreve a contri-

buigao do estado do sistema no tempo ¢ — k£ ao campo
local no tempo ¢, K é o nimero maximo de passos de
tempo precedentes considerados e < j ># 1 define a
vizinhanga de uma dada unidade .S;, desconsiderando
a auto-interagio. Sdo apresentados resultados de uma
analise da conectividade no tempo x conectividade es-
pacial para grandes redes ¢ verifica-se que o sistema
mostra um comportamento dindmico ndo trivial além
de propriedades de recuperagao de meméria.
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DINAMICA DE RECUPERACAO DE
MEMORIAS HIERARQUICAS NUMA REDE
NEURAL DE Q ESTADOS.

Josk ARTHUR MARTINS, WALTER KARL THEUMANN
UFRGS

Usando aproximagao probabilistica estudamos um mo-
delo de rede neural hierarquica[l] onde cada neurdnio
pode assumir Q) estados de atividade. A geracio de
padres e de seus ancestrais é feita por um processo
Markoviano, onde a atualizagao dos padrdes hieraqui-
camente correlacionados é feita pela regra de Hebb mo-
dificada,

1 , Pi
Jij = ﬁ(ﬁZ(ff“—al)(E}“ - )
M1
, P: P2
+ oGy Y (e - a) g - g a),
H1 B2

que memoriza os padroes ancestrails e seus descendentes

simultaneamente.

Assumimos que todos os padrdes(éf') da primeira
geragdo e um mumero finito S» de P, padrdes da se-
gunda geragao(éf**?) com S, < P, condensam. As
equacdes exatas da dinamica da rede neural, para
os parametros de ordem relevantes sdo apresentados
para o primeiro passo da dinamica, usando @ =
3(1,0, —1) resolvemos exatamente no limite de dilui¢ao
extrema. As relagdes de recorréncia para a atividade
dinamica(fragdo de neurdnios diferentes de zero) e os
overlaps da rede para a primeira e segunda geragoes,
sem ruido, com um dado padrao, originam trés pon-
tos fixos genéricos: Um ponto fixo de recuperagao, um
ponto fixo de desordem, que corresponde a atividade
diferente de zero e overlap zero, e um ponto fixo ”zero”
onde todos os neurdnios estdo no estado zero. Uma
andlise dos pontos fixos para solugdes com distribuigao
simétrica e assimétrica dos padrdes é mostrada através
de diagramas de fase da capacidade de armazenamento
(@) em fungao do parametro de ganho(b) para diferen-
tes condicdes iniciais. Fizemos um estudo da influéncia
da primeira geragio na recuperagao da segunda geragao
e observamos que existe uma competi¢ao entre as duas
geragoes, o que nos leva a um comportamento nao- mo-
notonico dos overlaps, analizamos também a influéncia
da atividade dos padrdes nesta competi¢ao.

[1] D.Bolle and J. Huyghebaert, Phys. Rev. E 52
(1995)870.
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RECUPERACAO DE MEMORIAS
HIERARQUICAS NUMA REDE NEURAL
CONEXA DE Q ESTADOS.

JosE ARTHUR MARTINS, WALTER KARL THEUMANN
UFRGS

Do estudo da termodinémica numa rede totalmentc co-
nexa obtém-se as suas propriedades de equilibrio. Uma
caracteristica importante em comparagio com o modelo
de diluigao extrema é a existéncia de uma transigao des-
continua em T' = 0, nos overlaps. No modelo diluido
esta transi¢ao é continua.

Neste trabalho o modelo de Hopfield totalmente co-
nexo ¢ modificado para introduzirmos padrées hie-
rarquicamente correlacionados. Onde os estados sio
gerados por um processo Markoviano, onde a atua-
lizagao dos padrdes é feita pela regra de Hebb modi-
ficada, que memoriza os padrdes ancestrais e seus des-
cendentes simultaneamente. Usando teoria de réplica
simétrica, e assumindo que todos os padroes da pri-
meira geragao(£"), e um mimero finito de padrées da
segunda geragao (£/*#?) condensam, encontramos uma
expressao para energia livre, e as equagdes de ponto fixo
dos parametros de ordem relevantes para um ) geral
¢ a uma temperatura 7. Para analisarmos o desempe-
nho da rede nos detemos no caso Q@ = 3(1,0,—1), sem
ruido. Usando solugdes com distribuicao simétricas e
assimétricas dos padrées, fizemos um estudo das pro-
priedades termodinamicas da rede através da analise
da importancia dos ancestrals para recuperagio dos
padrées da geragdo dos padrdes seguintes. Observamos
que na solugao simétrica existe uma competigao entre
a recuperacao dos ancestrais e da geragao seguinte, e
no momento em que tornamos a rede assimétrica esta
competi¢ao diminui, analizamos tAmbem a importancia
da atividade dos padr®es na recuperagio. Fizemos
também uma comparagdo com os resultados encontra-
dos no modelo de extrema diluigao, dando énfase para
a importancia da primeira geragdo na recuperagao de
padrdes da segunda geragéo.

APLICACOES DA LOGICA FUZZY EM
BIOLOGIA E MEDICINA
NELI REGINA SiQuEIRA ORTEGA
IFUsSP
EDUARDO MASSAD
FMUSP

Desde sua fundamentagao tedrica por Lotfi Zadeh nos
anos sessenta, varios tem sido os campos de aplicagao
da Légica ndo-bindria, conhecida por Fuzzy (ou por
sua traducao ainda nao consagrada, de nebulosa), bem
como de sua contrapartida operacional, a matematica
dos conjuntos fuzzy. Sua grande aplicabilidade deve-se
4 sua capacidade de lidar com conceitos vagos. Desta
forma, toda incerteza nao estocastica pode ser tra-
tada quantitativamente por esse poderoso instrumento
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de analise. A l6gica fuzzy fundamenta-se na deter-
minacio de graus de pertinéncia, ou seja, funcoes ca-
racteristicas que atribuem valores de pertinéncia a con-
juntos fuzzy. A rigor, a logica fuzzy ¢ um super-
conjunto da logica Booleana e diferencia-se desta por
suas técnicas operacionais a nivel da teoria dos conjun-
tos. Assim, por exemplo, operadores Booleanos como
Intersecgao e Unido sdo definidos em légica fuzzy pe-
los operadores Maxz e Min. Além disso, em contraste
com os conjuntos Booleanos, os ‘'subconjuntos fuzzy re-
sultantes tem propriedades especificas como por exem-
plo ANAS # 0 e AU A® # X (conjunto Universo).
Outra caracteristica importante é a diferenciagao da
Légica Fuzzy em relagao a Teoria de Probabilidades.
Em oposicéo a esta, as fungbes caracteristicas fuzzy
nao somam necessariamente 1. Conceltos vagos sdo
mais regras do qile excegio em Biologla e Medicina.
Desta forma, a Légica Fuzzy apresenta-se como instru-
mento Interessante, tanto em inferéncias causais como
em aplicacdes especificas tais como ezpert sysiems.

FORMAGAO DE ESTRUTURAS
DISSIPATIVAS EM CELULAS DE DIALISE
Karya Maria O. DE Sousa, GILBERTO
WEIsSMULLER, PAULO M. BISCH
UFRJ

Estruturas dissipativas em célutas de didlise sao obti-
das em experimentos de osmocentrifugacac zonal uti-
lizando gradientes de densidade e amostras concentra-
das de dextrana azul e hemoglobina humana. Resul-
tados anteriores demonstraram que o tipo de gradiente
de densidade e a concentragao de hemoglobina utilizada
determinam o tipo de estrutura formada. Este trabalho
tem por objetivo caracterizar a formagao de estruturas
dissipativas em células de dialise, utilizando outro de
tipo de amostra além de hemoglobina, e verificar o per-
fil dos fluxos no interior da célula de didlise. A metodo-
logia consta das seguintes etapas: 1) produgao de mem-
branas assimétricas de acetato de celulose; 2) obtencao
das solugbes de hemoglobina humana; 3) montagem de
células de didlise, que comprende dois compartimentos
um destinado a solugio formadora do gradiente e ou-
tro destinado ao solvente; 4) obtengao de gradiente de
densidade (Ficoll-sacarose) autogerados pelo processo
de osmocentrifugacio; 5) experimentos de osmocentri-
fugacdo zonal de amostras de hemoglobina humana,
dextrana azul e indigo carmin; 6) digitalizagio e analise
das imagens obtidas por fotografia durante os experi-
mentos., Os resultados obtidos demonstraram que: 1)
foi observado estruturas com amostras de hemoglobina
com concentragac 96 e 103 mg/ml it) nos experimen-
tos em que foram utilizados amostras de dextrana azul
e indigo carmin também foi observado a formagao de
bandas no compartimento contendo Ficoll-sacarose; iii)
com os gradientes obtidos e utilizando o corante indigo
carmin que é permeavel 1 membrana de acetato de celu-
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lose, nao se observou a formacgao de estruturas espago-
temporais no compartimento destinado ao solvente. iv)
com a analise de imagens é possivel caracterizar as es-
truturas formadas, nos diferentes experimentos realiza-
dos, como o nimeros dos picos e a distancia entre eles.

ALZHEIMER E REDES NEURAIS, UMA
PROPOSTA DE DIAGNOSTICO CLINICO
GILBERTO LUIZ DE SouzZA PAULA, ANTONIO
CarLOs RoQUE DA Siva Firno
FAMB/FFCLRP - USP
WiLsoN KRAEMER DE PauLa, Siivia Maria
AZEVEDO DOS SANTOS
Depto. de FEnfermagen - CCS/UFSC

Desenvolvemos uma rede neural com aprendizado su-
pervisionado tipo “Back Propagation” para avaliar a
evolugdo clinica de idosos afetados pela doenga de Al-
zheimer, tal evolugéo é dada pela observagao das ati-
vidades do paciente {padrbes de entrada) pelo seu cui-
dador, que deve convergir para padrdes de diagndstico
(padrdes de saida). A opg¢do pelo aprendizado super-
vistonado, se dd ao fato de que a rede deve possuir a
“plasticidade” necessaria para se adaptar a cada caso
clinico, deve aprender a reconhecer os padroes de di-
agndstico para cada cliente. Tal instrumento tem fun-
damental importancia pelo fato que sendo Alzheimer
uma doenga progressiva, o cliente geralmente evolui sua
doenga em seu domicilio onde o cuidador geralmente é
um parente sem o necessario preparo técnico (Feuer -
1987). Este apoio tem sua finalidade na racionalizagao
do uso do sistema de saiide, onde o acompanhamento &
evolu¢ao da saiide do cliente se da via a avaliagao pelo
profissional de saide das caracteristicas apresentadas
pela rede neural. Além do que ao cuidador oferece a
seguranga de que se nio ha interferéncia do profissio-
nal de saiide, as deficiéncias apresentadas sdo-normais a
evolugao da doenca, diminuindo assim a tensio a qual o
cuidador estd sujeito. O processo de enfermagem deve
incluir 1) levantamento e analise de dados; 2)estabeleci-
mento de objetivos e metas miituas; 3) implementacgao
das acbes e 4) avaliagio. A rede neural desenvolvida
neste trabalho implementa este processo. A rede diag-
nostica Alzheimer, reconhecendo padrdes de tarefas ob-
servadas pelo instrumento baseado em Griffith-Kenney
e Christensen({1986), em seguida processa o genograma
parental e interacional (Holman -1986; e Patricio -1990)
para finalmente fornecer uma avaliagho do esiado men-
tal, como proposto por Folstein - 1985. O uso de uma
rede neural para efetuar este tipo de classificagio ofe-
rece ao cuidador um insirumento de apoio ao processo
de enfermagem.
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Uma Contribuicao da Generalizacao da Teoria
de Sedimentagao ao Estudo das Estruturas
Dissipativas emn Células de Didlise
Francisco Jost PEREIRA LoOPES, PauLo
MASCARELLO BISCH
Unitversidade Federal do Rio de Janeiro

Neste trabalho apresentamos um estudo da contri-
buigao da generarizacao da equag¢do de sedimentagao
de Svedberg, ao estudo da formagao de uma nova classe
de estruturas dissipativas, obtidas em células de didlise.
Essas estruturas corespondem a um processo de auto-
organizagao, fora do equilibrio termodinimico, ohser-
vado em experimentos de sedimentagio com acopla-
mento osmotico, As células de dialise possuem dois
compartimentos internos separados por umamembrana
semipermeavel. No compartimento A é colocada uma
solugao aguosa de ficoll (polimero da sacarose) e saca-
rose, enquanto o compartimento B é precnchido com
uma solugao aguosa de sacarose. O procedimento ex-
perimental é dividido em duas etapas: (i) obtengio de
um gradiente de densidade auto-gerado por osmocen-
trifugagio; (i) osmocentrifugacio zonal com amostra
concentrada de hemoglobina. A partir da diferenca
de concentragiio entre os compartimentos espera-se a
{ormagao de fluxos osmoticos do compartinento B para
o compartimento A, sendo esses fluxos regulados pela |
sedimentacio em cada compartimento e pelo gradiente
de pressao. Baseados na cvolugio do sistema a um es-
tado estaciondrio onde o volume dos compartimentos se
mantem constantes, supde-se a existéncia de fluxos de
osmose-reverse, provavelmente nas regioes inferiores da
célula, induzidos pelo gradiente de pressao, maior nes-
sas regides. A generalizagio recentemente obtida para
o processo de sedimentagio, sendo mais precisa se com-
parada com a formulagdo desenvolvida por Svedberg,
deve contribuir de forma subtancial para a descrigio
do processo que leva & formagido da estruturas disipati-
vas em células de didlise, uma vez que, baseados nessa
formulacio, podemos descrever a evolugdo temporal do
gradiente de pressido e densidade ao longo do sistema.

A SOBREVIVENCIA DOS FILHOS DE
"GREAT RE_ED WARBLER” GERADOS EM
RELACOES EXTRA-CONJUGAIS E
INFLUENCIADA PELA IDADE DO PAI
GENETICO ?

SoraNce G. F. MaRTINS, THADEU JOSINO P.
PENNA
Institute de Fisica - Universidade Federal Fluminense

Existe na natureza uma variedade de passaros cujas
fémeas copulam com outros machos além de seus ma-
chos soctais ( aqueles que protegem a fémea e assistem
a ela na proximidade do seu territério ), resultando em
fertilizagdes extra-conjugais. Como no caso dos “great
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reed warbler”, Acrocephalus arundinaceus, as fémeas
baselam sua escolha fundamentalmente na complexi-
dade do repertério do macho. Estudos com umia po-
pulagdo destas aves, permitiu verificar, através de testes
com DNA, que as fémeas escolhem os machos vizinhos
com repertdrio mais complexo que o do macho social
e, que a sobrevivéncia dos filhos apds a saida do ninho,
estd relacionada com a complexidade do repertério dos
pais genéticos. Existe uma tendéncia da fémea em esco-
lher para machos extra-conjugais, aqueles machos cuja
idade é superior a do seu macho social, o que mostra
que a complexidade do repertdrio estd positivamente
relacionada com a idade. Ent3o, ao buscarem relagdes
extra-conjugais as fémeas buscam beneficios genéticos
para os seus filhos?

Utilizando o modelo de bit string para envelhecimento
biolégico, Modelo Penna, simulamos uma populagao de
" great reed warbler”, onde as fémeas selecionam seus
machos extra-conjugais através da idade (os machos
extra-conjugais sfo sempre mais velhos que o macho
social). Obtemos as curvas de mortalidade para os fi-
lhos das fertilizagdes extra-conjugais (EPF’s) e para os
filhos das fertilizacGes conjugais (EPY's). Estas cur-
vas mostram que os EPF’s , embora tenham a mesma
longevidade que os EPY’s, apresentam maior proba-
bilidade de sobrevivéncia apds o abandono do ninho,
comparado com os EPY’s. Através do modelo mostra-
mos que a-fémea ao escolher machos extra-conjugais
mais velhos que o seu macho social, garante beneficios
genéticos para os seus filhos, e portanto, a idade dos
pais genéticos estd correlacionada a maior probabili-
dade de sobrevivéncia de seus filhos.

An Electromagnetism with Self-Interacéing
Photons
GILBERTO SILVA RIBEIRO FILHO, RENTO DORIA,
SIMONE ALMEIDA ARAUJO
Universidade Catélica de Petropolis - (UCP)

At a first glance, the introduction of different poten-
tial fields transforming under a common gauge group
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develops a model which includes a genuine gauge field
plus massive vector fields without Higgs. Nevertheless
it holds a whole theory bringing a light reinterpretation
as origin. First appears a gauge global view. Different
fields tied up under a cornmon gauge parameter deve-
lop a global gauge mechanism. A dynamics with point-
like and collective variables emerges. It contains a set
determinism with coupled equations. Physics become
described by global conservation laws and with fields
equations parametrized by global coeflicients. It shows
globalized interactions and environment as a phisical
observable entity. A systemic gauge approach is obtai-
ned. It provides a whole cause and effect law which
promotes an answer to confinement.

Analyzing for abelian case one gets that such set of fi-
elds appears conducted by only one genuine gauge field
identified as photon. It shows a model where photon
presence is compulsory, while other quanta existence
are under circumstances. Classical equations are de-
rived. Similar equations to Maxwell, but with new
fields and source, are obtained. This whole abelian
gauge theory makes light work as a principle which
gererates a context. New aspects are developed from
this light physics which are collective electromagne-
tism fields, non-linear equations, Faraday type laws
for non-electromagnetism fields, fields monopole, self-
interacting photons mediated by a dimensionless cou-
piing constant. It develops forces mediated by potential
fields. They contribute besides the granular Lorents
type with ambiental and massive nature. Phenomeno-
logically it implies granular and collective phenomena.
Photons clouds and electromagnetism fiels with turbu-
lence are expected. These abelian systemic properties
are coordinated through a lightweb where light function
is to connect matter processes. Potential fields become
responsible for fundamental laws, complex systems and
an information physics. There is a physical reality be-
yond elementary particles.
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ESTUDO DA INFLUENCIA DO MOMENTO
DE DIPOLO MOLECULAR NO PROCESSO
DE ANIQUILACAO DE POSITRONS
CLaunia REGINA CaMPOS DE CARVALHO, MARCO
AURELIo PINHEIRO LiMa
UNICAMP
EucLiMar Passos pa Siova
UFC
ALEXANDRA PARDO POLICASTRO NATALENSE
UNICAMP

Técnicas de estabilizagao de nuvens de pdsitrons para
estudos de taxas de aniquilagio de pésitrons em ambi-
entes moleculares tém sido desenvolvidas com sucesso
nos ultimos anos (T. J. Murphy and C. M. Surko, Phys.
Rev. Lett. 67, 2954 (1991)). Nestes experimentos
(K. Iwata, R. G. Greaves, T. J. Murphy, M. D. Tin-
kle, and C. M. Surko, Phys. Rev. A 51, 473 (1995)),
foi encontrado que para alguns sistemas moleculares o
pardmetro de aniquilagao Z.ry € muito maior que o re-
sultado classice esperado (proporcional a Z - o nimero
de elétrons da molécula). Para temperaturas ambien-
tes, por exemplo, a taxa Z.;;/Z fica préxima de 10°
para algumas moléculas. Para entendermos estes re-
sultados precisamos analizar diversos aspectos, Um as-
pecto importante a ser investigado é a influéncia do
momento de dipolo permanente molecular no processo
de aniquilacao de pdsitrons uma vez que moléculas isoe-
letrénicas (com e sem dipolo), chegam a apresentar Z,; ;
muito distintos. Usando uma versao multicanal para o
método de Schwinger para o espalhamento de positrons
por moléculas pudemos calcular as taxas de aniquilagao
(E. P. da Silva, J.S.E. Germano, and M.A.P. Lima,
Phys. Rev. A 49, R1527 (1994)) para as moléculas
de HoO e NHy. Para verificarmos o efeito do dipolo
nestas duas moléculas, consideramos ambas na geome-
tria normal e depois torna-mo-as planas. Resultados
comparativos entre essas moléculas serdo apresentados
(Suporte Financeiro: Capes e Finep; Suporte Compu-
tacional: Cenapad e Cenapadne).

'FRAGMENTACAO DE AGREGADOS DE
HIGROGENIO.

NEIDE GoNCaLvEs, H. LuNa, GINETTE JALBERT,
N. V. nE CasTro Farla, L. F. S. CoELHO
UFRJ
M. FarizoN, BERNADETTE FarizonN, M. J.

: (GAILLARD
Univ. Claude Bernard Lyon-1

No acelerador do [PN-Lyon, realizamos experiéncias de
fragmentagao de agregados de hidrogénio HY, (n=5a
15 impar) a energia de 60 keV /u em colisio corh dtomos
de hélio. Neste estudo, foi utilizado o método de “ge-
ometria (ou cinematica) inversa”. A andlise dos frag-
mentos “evento por evento” permitiu extrair seges de
choque de diversos canais de fragmentagao, sejam ori-
undas de excitagio ou de ionizagio do agregado, sejam
de captura de um elétron.

As secdes de choque dos canais principais de frag-
mentagao indicam a importincia da evaporagio para
os canals que contém fragmentos pesados e de ionizagao
para os canals contendo somente fragmentos menores,
de acordo com a indicagio da curva da produgao total.
Em particular, é sabido que a visio dos agregados Hf
como constituidos por uma base Hg’ a qual estdo liga-
das moléculas de Hsy, é obtida por célculos tedricos,
em geral, ab-initio. Neste trabalho, indicios experi-
mentais diretos destas estruturas foram pela primeira
vez observados, assim como a dependéncia da segdo
de choque dos canais principals, de simples ionizagao
(H}Y = Hf + H + Speurro) € de excitagio (HF —
Hé" + Speutro), com a massa n do agregado.

Studies of electronic excitation of CH4 and
CH>0 by electron impact using
norm-conserving pseudopotentials.
MARCIO HENRIQUE FRANCO BETTEGA
Universidade Federal do Parand
Lutz GUIMARAES FERREIRA, MARCO AURELIO
PINHEIRO LIMa
Universidade Fstadual de Campinas

Inelastic cross sections play an important role in mo-
deling of cold plasmas. These plasmas are widely used
in processes such as plasma etching and plasma enhan-
ced vapor deposition. However, the literature of ine-
lastic electron-molecule collision is still scarce both in
theoretical and in experimental sides. In the theoreti-
cal point of view, the calculation of these cross secti-
ons demands a lot of computational effort. To simplify
calculations on electron-molecule collisions, we have re-
cently implemented the Schwinger Multichannel met-
hod with norm-ronserving pseudopotentials (SMCPP).
With the SMCPP method, only the valence electrons
participate in the scattering process, the core electrons
being replaced by the pseudopotential. These pseudo-
potentials (PP) are soft and produce smooth, nodeless
valence atomic wave functions. The fact that only the
valence electrons are taken into account is a general
property of PP, but soft wave functions is an exclu-
sive property of the norm-conserving PP. This softness
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of the pseudo wave functions allows the expansion of
tlte scattering wave function in smaller basis sets and
leads to a great simplification in the whole process of
calculation. This hybrid method has heen used in the
study of elastic scattering of electrons by molecules, ro-
tational excitation of molecules by electron impact and
electronic excitation of CH2O and H, with sucess. In
this work, we apply the SMCPP method to study elec-
tronic excitation of CH, and more complete study of
electronic excitation of CH2O by electron impact at 2-
and 3-state level of approximation. We study the 'A,
— LT, transition for CH, and 'A; — Y3A, transition
for CH2O and present a procedure that removes some
spurious structrures that appear in the excitation cross
sections and are consequences of numerical instabilities.
Agreement with other theoretical resuits are found.

PERDA DE ENERGIA DE IONS DE HE EM
GE E SI SOB REGIME DE CANALIZACAO
MARIO BARBATTI, NELSON V. DE CASTRO FFARIA,
RauL J. DONANGELO
UFRJ
Juan CARLOS ACQUADRO
Usp

Realizamos! medi¢des de perda de energia por unidade
de comprimenio, ou, mais simplesimente, perda de ener-
gia, na canalizagiao de ions de He sob duas condigGes:
(1) varredura energética, com energias na faixa de 1,0
MeV a 4,0 MeV, em Ge cristalino, nas diregdes (100),
(110) e (111).E (2} varredura angular, com energia de
2,0 MeV, em 5i cristalino, no plano {001}, varrendo-o
do canal axial (100) ao {110), detalhando a passagem
do plano aos eixos, Em ambos utilizamos a técnica RBS
(Rutherford BuckSecatiering)no Pelletron de 1,6 MV do
IF-USP.

A perda de energia em diregio canalizada do Ge relativa
a perda em uma dire¢io aleatoria do Ge foi mais alta
que a esperada devida tanto & alta densidade eletronica
do Ge, quanto a uma intensa descanaliza¢ao ocasionada
na interface Si-Ge do alvo. A literafura ndo regisira da-
dos de perda de He canalizado em Ge.

A varredura angular demonstrou um perfil do canal
analogo ao obtido por contagens de retro-espalhamen-
to, porém a medida da abertura angular dos canais axi-
ats felta por perda de energia é significativamente me-
nor que a tomada por aquela técnica, concordando com
medida anterior?, A varredura fina de décimo de grau,
mostrou uma sistemadtica oscilagdo do perfil dos espec-
tros RBS, possivelmente indicando um fendmeno de fo-
calizagao e desfocalizagdo pertddica do feixe na entrada
do canal. Os dados da perda canalizada de energia de
He em Si sao coerentes com os da literatura®?,

1 Barbatti, M. /Tese de Mestrado, [F-UFRJ (1997).

2 Jin, H.S. and Gibson, W.M., Nucl. Instr. and Meth.
B 13: 76-80 (1986).

3 dos Santos et al., Nucl. Instr. and Meth. B 106:

51-54 (1995).
4 Pimentel, L., Tese de Mestrado, IF-UFRJ (1996).

SECAO DE CHOQUE DE PRODUCAO DE
FRAGMENTOS CARREGADCS PARA
AGREGADOS DE HIDROGENIO.

H. Luna, NEIDE GONCALVES, GINETTE JALBERT,
N. V. DE CasTro Faria, L. F. 5. CoELHO
UFRJ
M. IF'AR1ZON, BERNADETTE FaRIZON, M. J.
(GAILLARD
Univ. Claude Bernard Lyon-1

As se¢des de choque de produgao total de fragmentos
HF e BF provenientes da colisio de agregados HY | (n
= 5 a 15 fmpar) com dtomos de hélio a uma energia
de 60 keV/u foram obtidas utilizando as facilidades do
acelerador de agregados do IPN-Lyon. Os agregados
H} apés seremn produzidos numa fonte e acelerados por
um conjunto de aceleradores (um Crockoft-Walton mais
um VE.RFQ), colidem com atomos de hélio em regime
de colisdo vinica. Um magneto faz a selegdo em massa
e carga dos fragmentos que sdo coletados por detetores
de barreira de superficic.

Para ambos os fragmentos, verificou-se uma saturagio
da produ¢io & medida que a massa do agregado inci-
dente aumentava, em particular para n > 11. Para
o fragmento HY, isto pode ser entendido, baseado em
célculos tedricos (em geral,ab-inifio) que prevéem que
os agregados H} sdo formados por um centro nuclea-
dor H;;" ao qual moléculas de Hy se ligam, conforme a
massa do agregado cresce. Segundo estes calculos, estas
moléculas blindam o centro de Hg’, de modo que para
u=9 ha uma blindagem total do centro produzindo as-
sim um efeito de “ fechamento de camada”. Esta blin-
dagem deve levar, portanto, ao fendémeno da satura¢ao
paran > 11,

Para o fragmento H} podemos entender a saturagdo
na sua produgdo como sendo a contribuigio equiva-
lente das moléculas de Hy para n > 9, prevista nos
célculos teéricos e verificada experimentalmente através
do estudo da dissociagio de H} em hélio. Assim, estas
moléculas sio ionizadas e se desprendem do centro de
HI equivalentemente.

EXCITACOES ROTACIONAIS DE
MOLECULAS POLIATOMICAS PELO
IMPACTO DE ELETRONS.
M4rcio T. DO N. VARELLA, ALEXANDRA P. P,
NATALENSE, MARCO A, P. LiMa
UNICAMP
Marcio H. F. BETTEGA
UFPR

0O Método Multicanal de Schwinger com Pseudo-
Potenciais (SMCPP) tem possibilitado o calculo de
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se¢bes de choque elasticas para diversos alvos po-
liatémicos [J. Chem. Phys. 103, 10566 (1995), Phys.
Rev. A 52, R1 (1995)]. Recentemente, o SMCPP foi
aplicado, em conjunto com a aproximagio adiabatica,
para a obtencdo de segoes de choque rotacionais de
molécutas do tipo XHy (X: C, Si, Ge, Sn, Pb) [Z.
Phys. D 39, 59 (1997)]. O presente estudo pretende
estender essa metodologia a alvos moleculares, também
pertencentes ao grupo 7y, com ciuco atomos pesados,
tais como CYy (Y: F, Cl) e Si¥y (¥: Cl, Br, I).
Serdo ainda abordadas moléculas pertencentes ao grupo
(3, com um atomo pesado (X Ha, com X: N, P, As,
Sbh) e com dois ou mais desse atomos (por exemplo,
CH3F, CHFs, CCI3F, CClF3). Todas as moléculas
com mais de um dtomo pesado apresentam se¢des de
choque rotacionalmente inelasticas grandes, em com-
paragdo com as rotacionalmente eldsticas. Como con-
seqiiéncia, teremos meios de descarga que se tornam
rotacionalmente quentes, e portanto muito reativos, ra-
pidamente. Com excegdo dos alvos Ty, os sistemas mo-
lecujares em questdo apresentam momentos de dipolo
permanentes, exigindo a construgao de amplitudes de
espalhamento mistas, nas quals apenas a interacio de
curto alcance é tratada via SMCPP. As interagdes de
alcance intermedidrio e longo sao avaliadas, respectiva-
mente, através do primeiro termo de Born (PTB) do
potencial completo e do PTB do potencial do momento
de dipolo. Dessa maneira, chegamos a segoes de choque
com comportammento adequaco em #,.,; = 0 (diregao in-
cidente) na excitagao rotacional permitida para o dipolo

(00 — 10).

A COMPARATIVE STUDY ON
ANNIHILATION OF POSITRONS IN N,
AND C.H, MOLECULAR GASES
EucLiMAR Passos DA SILva
UFC
JosE SILVERIO EDMUNDO GERMANO
IT4

39

CLLaunia REGINA CamPos DE CARVALHO, MARCO
AURELIO PINHEIRO LimMA
UNICAMP

Studies on low-energy positron-molecule scattering be-
came additionally interesting after the development of
techniques of stabilization of positron clouds. These
techniques have allowed measurements of annihilation
rates of positrons in molecular environments, giving rise
to new lines of research. For instance, at room tempe-
rature where free positronium formation is not allowed,
the positron annihilation parameter Z.g was measured
for several molecular systems and it was found much
larger than the expected classical value (proportional
to Z - the number of electrons in the molecule). Re-
asons for that represent a theoretical challenge in the
field. In a recent theoretical study on et-CyH, scatte-
ring, we have shown that virtual positronium formati-
ons in the composite system (positron + molecule) can
explain the large measured value of Z.g (1200 against
a theoretical value close to 1000). Our studies indicate
that virtual molecular electronic excitation by positron
impact, followed by distortion of the electronic cloud
seem to turn some of the molecular species into traps
of positrons. In this conference we will present a com-
parative study of two isoelectronic molecules: N and
CoHz. The annihilation parameter for No is 30.5 and
for CoH» has not been measured as yet. At the time we
have written this paper we had pursued a very exten-
sive calculation for CoHa. Although the calculation is
very large (72 functions and over 20000 configurations),
we consider it as a preliminary result because we still
see changes with respect to the number of functions in
the basis set.

Palestra Convidada — 11/06/97

Time-Dependent Electron Nuclear Dynamics (END)}* Theory
Y. OHRN
Quantum Theory Project, University of Florida, Gainesuville, FL 32611

The principle of least action is applied using a quantum mechanical Lagranglan in terms of an approximate wavefun-
ction for participating electrons and nuclei in molecular processes. The result is a set of dynamical equations, which
yield the time evolution of the various wavefunction parameters that serve as the dynamical variables of the system.
Even at the simplest level of approximation with the electrons described by a complex unrestricted determinant of
non- orthogonal spin orbitals and the nuclei represented by zero width wave packet (i.e. classical particles but with
the nonadiabatic coupling terms retained) yields acceptable results. Applications to reactive molecular collisions
yield good agreement with molecular beam experiments. Systems studied include proton collisions with molecular
hydrogen, methane, acetylene, and water. Also molecular hydrogen cation collisions with molecular hydrogen, and
hydrogen abstraction reactions of hydrogen atoms with water liave been studied. These studies have been made at
energies varying from a fraction of an eV to 30 eV in the laboratory frame.

* see E. Deumens, A. Diz, R. Longo, and Y. Ohrn, Revs. Modern Phys. 66, 917 (1994).
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Perda Eletrénica ao Continuo do Het em
Colisoes com Diversos Alvos Gasosos
FLAVIA DOS SANTOS JORAS, ANTONIO CARLOS
FONTES DOS SANTOS, GERALDO MONTEIRO SIGAUD,
EpuaRDo CHAVES MONTENEGRO
Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro
(PUC-Rio}

MARCELO MARTINS SANTANNA, WILSON DE SoUZA
MELO
Universidade Federal Fluminense (UFF)
MARTIN KUZEL, KARL-ONTJES GROENEVELD
Institut Frir Kernphysik,J. W. Goethe Universitdt, Germany

No espectro de elétrons emitidos em colisces ions-
dtomos, pode-se identificar um pico em forma de
cuispide cuja a energia é mv?/2 onde v é a velocidade
do projétil e m é a massa do elétron. Quando o angulo
de emissdo dos elétrons € igual a 0°, os elétrons deste
pico podem ser provenientes de dois processos, a lo-
nizagdo do projétil (ELC-Electron Loss to the Con-
tinnum) ou do alvo (ECC-Electron Capture inio the
Continuum). Quando o projétil possui elétrons, no
regime de velocidades intermedidrias a altas, o pro-
cesso dominante é o de ELC. Foram realizadas me-
didas do numero de elétrons na cispide para colisdes
entre projéteis de Het, com energias variando de 1,0
a 3,0Mev, incidindo sobre alvos gasosos atdmicos de
He,Ne, Ar, Kr, Xe, e moléculas de Hy,Ny e O4. Este
nimero, quando normalizado para o alvo de hidrogénio,
apresenta uma saturagao em fungao do niimero atdomico
do alvo. Este efeito j4 havia sido observado em medi-
das de se¢Ges de choque totais{}] e aparece tanto para os
calculos em primeira ordem para a contribuigio elétron-
elétron, quanto em cdlculos ab initioc para a contri-
buicao elétron-nicleo para a perda eletronicaf2]. Foi
também observado um crescimento nos valores abso-
lutos das seqles de choque duplamenie diferencias em
angulo e energia dos elétrons emitidos a medida que se
aumenta a energia do projétil. Essa caracteristica nao
é observada nas medidas de se¢do de choque total de
perda eletronica[l], e é devida ao aumento do nimero
de elétrons emitidos do projetil a 0° em comparagao
com a emissdo em outros angules, conforme a veloci-
dade de incidéncia cresce.

(1] M.M. Sant 'Anna,W.S. Melo, A.C.F. Santos, G.M.
Sigaud and E.C.Montenegro, Nucl. Instrum. Meth.
B99, 46 (1995). [2] P.L. Grande, G. Schiwietz, G.M. 5i-
gaud, E.C. Montenegro, Phys. Rev. Ab4, 2083, (1996).

CALCULO DA COMPONENTE IONICA DA
POLARIZABILIDADE DO LiH
MARCELLO FERREIRA DA CosTa, MARCOS ANTONIO
DE CASTRO, ORLANDO AFONSO VALLE DO AMARAL
UFG

Recentemente métodos ab inifie vém sendo utilizados
com bastante sucesso em uma série de calculos de po-
larizabilidades de dtomos e moléculas, a maioria uti-
lizando o esquema de campo finito. De acordo com
essa abordagem a energia do sistema é calculada na
auséncia e na presenca de um campo elétrico externo e
as propriedades de interesse sdo obtidas como derivadas
numéricas da energia em relagio ac campo. Contudo
para uma molécula com momento de dipolo perma-
nente, como o LiH, a aplicacao de um campo elétrico
desloca o {on positivo no sentido do campo aplicado
e o fon negativo no sentido contrario. Emboera este
efeito altere de maneira significativa os valores calcu-
lados para a polarizabilidade, o assunto nao term sido
discutide na literatura. Neste trabalho apresentamos
resultados de calculos da polarizabilidade do LiH uti-
lizande os métodos de teoria de perturbagio de muitos
corpos e interagao de configurages. Os valores obtidos
no nivel M BPT(4) foram de 25, 90 e 28, 95a.u., respec-
tivamente sem e com a inclusdo da componente 1dnica.
No nivel CISD os resultados obtides foram respecti-
vamente 27,25 e 30, 15a.u.. Estes resultados mostram
que é fundamental a inclusao da componente iénica da
polarizabilidade; os erros obtidos foram 10, 5% e 9, 6%,
respectivamente nos niveis M BPT(4) e CISD.

RESONANCE IN POSITRON-HELIUM
SCATTERING AT MEDIUM ENERGY
PusPITAPALLAB CHAUDHURI, SADHAN K. ADHIKARI
IFT, UNESP
A. S. GHOSH
IACS, Caleutta, India

Positron-hydrogen and positron-helium systems are of
special interest in the study of positron-atom scattering,
both theoretical and experimental, as they are among
the simplest systems which allow rearrangement scatte-
ring involving three-body (four-beody) dynamics. Close
coupling approximation (CCA) provides a practical fra-
mework for treating positron-atom scattering including
the Ps formation channels. We studied medium energy
positron-helium scattering in the CCA framework in-
cluding two dynamically active electrons and using re-
alistic wave functions for the helium and positronium
(Ps) atom states. We included the following five sta-
tes in the CCA scheme : He(1sls),He(1s2s),He(1s2p),
Ps(1s) and Ps(2s). Specifically, we calculated elas-
tic,excitation and capture cross sections tc the low
lying states of helium and ps atoms. With a care
ful study of the cross sections at medium energies in
lower partial waves ( 5,P and D) we found a promi-
nent S wave resonance at 30 eV of width 2 eV in
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both the capture Ps(1s),Ps(2s) cross sections and in
inelastic He(1s2s), He(ls2p) cross sections with follo-
wing basis sets: A) He(1s1s,1s2s,1s2p),Ps(1s,2s) and B)
He(1sls,1s2s,1s2p),Ps(1s). However,no such resonance
was found with the basis set having no Ps states and
the resonances are much wider if the basis sets have
Ps states but no he(2p) state.The inclusion of the Ps
state(s) in addition to the He(ls2p) state seems to be
essential for the formation of the resonance.

ESTUDC TEOQORICO DAS PROPRIEDADES
ELTRICAS DE AZINAS EM MEIO
SQLVENTE.

NESTOR SAAVEDRA, Syivio CANUTO
IFUSP

A determinagao das propriedades épticas e elétricas de
moléculas orginicas em meio solvente tem despertado
um crescente interesse nos Ultimos anos. O motivo
para isto é qualquer aplica¢io pratica destas moléculas,
como em materiais para tecnologla fotonica, devera re-
querer um conhecimento de suas propriedades em fase
condensada. Entao, tem sido desenvolvidas recente-
mente novos modelos para previsdes tedricas de pro-
priedades fiscas de moléculas que levemn em conta a in-
teragdo da molécula em estudo, o soluto, com o meio
que a envolve, o solvente. Nosso trabalho estd focado
na classe das azinas, que s@o cicloexanos com alguns
de seus grupos C-H substituidos por nitrogénios. Esse
grupo de moléculas tem propriedades dpticas bem co-
nhecidas experimentalmente, alem de tais propriedades
as credenciarem para possfveis aplicagdes em disposi-
tivos futuros. Os nitrogénios sustituintes sio ricos em
cargas elétricas, o que dé origem aos chamados ”lone
pairs” que tornam possiveis as ligacdes de pontes de hi-
drogénio com o solvente, no nosso caso, a dgua. O nosso
procedimento baseou-se primeiro em obter a estrutura
do complexo soluto-solvente através de simulagao de
Monte Carlo com o programa DICE, que utiliza um
modelo discreto para o calculo de estruturas, o que
torna possivel a observagio dos efeitos das pontes de
hidrogénio. Os calculos de mecanica quantica incluindo
correlagio eletrénica para a obtengo das propriedades
elétricas foram feitos através do programa GAUSSIAN
94. (COnsideramos também efeitos de erro de super-
posi¢ao de base (BSSE) nos cilculos de energias de in-
teragdo entre o soluto e o solvente. Nossos resultados
apontam para a importancia da ligagdo de pontes de
hidrogénio entre o soluto e o solvente como um fator de
forte influéncia nas propriedades elétricas desta classe
de moléculas em meio solvente,

SCHWINGER MULTICHANNEL METHOD
FOR. POSITRCON USING PLANE WAVES AS
TRIAL BASIS SET
JorRGE Luiz DA SiLva LINO
Dept. de Fisica do ITA/CTA, Sdo José dos Campos,SP.
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MARCO AURELIO PINHEIRO LiMa
Instituto de Fisica da UNICAMP, Campinas, SP.

Development of theoretical approaches for determina-
tion of low-energy positron-molecule cross sections is
a difficult task. The Schwinger multichannel (SMC)
method, adapted for positron-molecule collisions, has
been used to calculate cross section of polyatomic tar-
gets. The main limitation of the SMC method resides
on what makes it a general method: the expansion of
the scattering functions is done in a L? basis (Cartesian
Gaussian functions) and this is effective only for short
range potentials. Qur first attempt to deal with long-
range potentials (molecules with permanent dipole mo-
ment) was to implement the so called C-functional(CF)
for positron scattering. This method consists in writing
the wave function as a sum of a plane-wave plus a com-
bination of L? trial functions. The resulting scattering
amplitude in this approach is a sum of 3 terms: first
and second Born approximation (FBA and SBA) and
a correcting third term which is variationally stable.
Convergence for this method is fast for weak potenti-
als where the SBA represent a good improvement from
the FBA. We have applied the CF method for H; and
CH4. The Hj results using the CF method converged
quite quickly. However, we have observed for et - CHy
scattering a very slow convergence for the cross sections
with respect to the number of L? functions. The SBA
for this system provide very bad cross sections {for this
system and energy, we expect that the SMC with a L?
expansion gives good results) and the use of CF met-
hod can he impraticable. We have now implemented a
set of computational programs which allow inclusion of
plane waves in the scattering basis of the SMC method.
The SMC method with a plane waves expansion gives
good results for all molecules (Hz, CH4 and H20).

Financial support from Fapesp

TWO-DIMENSION QUANTUM DYNAMICS
OF A CHARGED PARTICLE IN A DIPCLE
FIELD
1. S. OLIVEIRA, A. P. GUIMARAES, X. A. DA SILvA
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, Rua Dr. Xavier
Sigaud 150, Rio de Janeiro, 22290-180, Brazil

The motion of a charged particle in a magnetic field is
of both practical and academic interest. Usually, these
investigations are addressed to cases where the magne-
tic field is static and homogeneous. We have recently
investigated the situation where the magnetic field is
time-dependent [1]. Not less important are those ca-
ses where the field presents spatial inhomogeneity. In
the present work the quantum dynamics of a particle
in two dimensions with charge ¢ in a magnetic dipole
field is investigated, in a parallel to the two-dimensional
hydrogen atom studied by Van Vleck [2]. In this case
the effective potential becomes radial and dependent of
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the azimuthal quantum number m. The exact discrete
energy spectrum is calculated and found to be non-
degenerate, with eigenenergies proportional to - n® /A2,
where A = ¢My is a characteristic length, and My the
dipole strength. As X increases the spectrum tends to
a continuum, and the problem becomes similar to that
of a free electron gas in a box of length L, for which
¢n o n?/L? (in the present case X represents the di-
mension of the ‘box’). As A decreases the state levels
become more separated, originating a sort of dipolar
atom. The inclusion of the particle spin results in half-
integer values of m, which, according to Van Vleck,
for simple radial potentials, is the recipe to obtain the
three-dimensional energy spectrum from the equivalent
two-dimensional problem. The results may be of in-
terest for the study of charge dynamics in films and
surfaces. [1] LS. Oliveira, A.P. Guimaries and X.A. da
Silva, Phys. Rev. E, 55 (1997) in press. [2] Van Vleck,
Chap. 3 in: Wave Mechanics, the First Fifty Years, Ed.
W.C. Price, S.S. Chissick and T. Ravensdale (Butter-
worth, London, 1973).

Cidlculo da Polarizabilidade de Dipolo
Utilizando Teoria do Funcional da Densidade e
Teoria de Perturbacao de Muitos Corpos
RENATO MEDEIROS, SyLvio CANUTO
Instituto de Fisica - Universidade de Sdo Paulo

Este trabalho apresenta um estudo sistematico da de-
terminagao téorica da polarizabilidade de dipolo usando
varios métodos de Teoria do Funcional de Densidade
(DFT), usando funcionais de exchange, métodos com
funcionais de correlagao e métodos hibridos onde inclui-
se uma mistura de exchange com correlagio, e compa-
ramos com calculos ab initio até quarta ordem em te-
oria de perturbag@o de muitos corpos ( MBPT(4) ) e
também Coupled Cluster incluindo substituigdes sim-
ples, duplas, triplas e quédruplas (CCSD(T)). A mo-
tivagdo deste estudo se deve ao fato do custo com-
putacional para sistemas muito grandes, ou seja com
um nimero de fungoes base muito extenso, ser muito
caro uma vez que escala com N? em célculos HF ¢ N7
em MBPT(4) e CCSD(T). J4 para o DFT este custo
e bem inferior e escala com N3, de modo que se ti-
vermos uma acuracidade comparéavel dos métodos de
DFT com os métodos ab tnitio, teremos uma vantagem
no tempo de CPU. Para observarmos este comporta-
mento realizamos uma série de calculos iniciando com
sistemas pequenos e avangamos até sistemas mais com-
plexos. Os sistemas que utilizamos foram o Li—, o F—,
o Be, e as moléculas de H,0, NH;3 e a de Benzeno. Para
que tivéssemos uma uniformidade nos calculos € que so-
mente os métodos seriam os responsdveis pela mudanga
dos valores obtidos para a polarizabilidade de dipolo,
definimos como padrio o conjunto de fungdes base como
sendo o 6-3114++4+G* do Gaussian 92 para todos os siste-
mas em todos os calculos. Utilizamos também a opgao

polar até o nivel MBPT(2) em ab initio e em todos os
métodos de DFT. Para célculos acima de MBPT(2) to-
mamos o valor do campo elétrico aplicado como sendo
de 107? a.u.. De posse dos resultados obtidos para a
polarizabilidade de dipolo e do tempo de CPU para
cada método utilizado podemos entao verficar como o
Funcional de Densidade se comporta com o aumento da
complexidade do sistema a ser tratado.

Elastic scattering of low-energy electrons by
BzHa, CQHG, SiQHs and Gesz
MARCIO HENRIQUE FRANCO BETTEGA .
Universidade Federal do Parand
ANTONIO JOSE SiLva OLIVEIRA, ALEXANDRA
PARDO POLICASTRO NATALENSE, MARCO AURELIO
PINgEIRO LiMA, LUtz GUIMARAES FERREIRA
Universidade Estadual de Campinas

In these last few years, ab initio low-energy eleciron-
molecule collision calculations using multiparticle the-
ories have presented a great evolution. These close-
coupling theories, specially destgned to account for elec-
tronic excitations of the molecular targets, are compu-
tationally difficult to apply in cases of molecules with
many-electron atoms. The reason for this is that these
methods are based on quantum chemistry computatio-
nal codes where the Cartesian (Gaussian functions are
used in the expansion of the wavefunction. The num-
ber of functions in the basis set can grow enormously
when we study molecules containing atoms with many
electrons since a good description of the molecular or-
bitals require a great combination of these functions.
The best argument for this is that the molecular orbi-
tals have nodes, and in order to describe them pro-
perly we have to combine many Cartesian Gaussian
functions. The resulting large basis set quickly leads
the calculations to computational limitations. With
the purpose of developing an ab initio method able to
deal with this problem we have recently shown that
the Schwinger Multichannel Method with soft norm-
conserving pseudopotentials is a powerful technique to
study low-energy electron scattering by large molecules.
In this work, we apply the Schwinger Multichannel met-
hod with pseudopotentials to study elastic scattering of
low-energy electrons by X;Hg (X=B, C, Si, Ge). The
scattering cross sections were obtained at the static-
exchange level of approximation, bearing in mind that
this is the natural first step towards more elaborated
calculations including polarization effects and electro-
nic excitations processes, in the energy range from 5
up to 30 eV. For BsHg we also made calculations at
the geometry of CoHg. Our aim is to find similarities
and differences in the cross sections of these molecu-
les. We compare our results with those available in the
literature.
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EXCITAGCAO POR IMPACTO DE
ELETRONS DA MOLECULA DE
BUTADIENO
GERARDO GERSON BEZERRA DE SoUZA, MaRIA
Luiza MIraNDA Rocco, HELoISA MARIA
BoECHAT- ROBERTY
UFRJ
MARIA CRISTINA ANDREOLLI LOPES
UFJF
CARLOS ALBERTO Lucas
UFF

Este trabalho faz parte de um estudo sistematico dos
processos de excitag¢ao na regiao do UVV (ultravioleta
de vacuo) de monémeros de polimeros de interesse tec-
nolégico, no qual estudamos a molécula de butadieno.
Uma das razdes para se estudar os mondmeros esta re-
lacionada com o conhecido fato dos espectros de ab-
sor¢ao de polimeros serem semelhantes aos espectros
dos respectivos monémeros, com os seus picos deslo-
cados para matores comprimentos de onda. O estudo
dos monémeros oferece consequentemente uma forma
de acessar o espectro de absor¢do dos polimeros corres-
pondentes, sem a presenca de efeitos coletivos e danos
por radiagao. Reportamos neste trabalho, espectros de
excitagao eletrénica da molécula de butadieno em fase
gasosa, na faixa de 2 a 50 eV. Estes espectros foram ob-
tidos em um espectrémetro de impacto de elétrons, que
trabalha na regiao do UVV e de raios-x, podendo cobrir
uma faixa de energia de excitagao de até 500 eV. Os es-
pectros de perda de energia de elétrons do butadieno
foram obtidos com varia¢ao angular e para uma ener-
gla de impacto de 1000 eV, Para pequenos angulos de
espalhamento, o espectro de excitagao por impacto de
elétrons assemelha-se ao espectro dptico. O estudo da
variagho angular dos espectros mostrou uma forte pre-
dominancia de processos de excitagdo permitidos por
regras de selecao dipolares.

O MODELO DAS DUA_S CAMADAS
BASEADO NA VEB:SAO "PERDA
CONSTANTE” - EMISSAO SECUNDARIA
CARLOS ALBERTO FFONZAR PINTAO
UNESP

Com base na teoria fenomenolégica da emissac de
elétrons secundarios se define uma expressao para o
rendimento dos emitidos (secundarios), valida para
um feixe monoenergético de elétrons incidentes sobre
um sdlido. Ao considerar a existéncia de um me-
canismo de escape independente da produgao desses
elétrons durante o fendmeno da emissdo, pode-se as-
sumir que a perda de energia dos elétrons inciden-
tes e portanto a produgdo dos secundarios é cons-
tante, o que da origem a uma eXpressac para O ren-
dimento baseada nesta versiac e denominada de “perda
constante”. Neste trabalho, considerou-se uma amos-
tra formada de duas camadas de materiais distintos
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¢ homogeéneos e fol desenvolvida uma nova expressao,
segundo a versdo anterior, para se calcular o rendi-
mento secunddrio. Para testar o novo modelo foi ne-
cessario determinar os parametros envolvidos e con-
feccionar amostras que se assemelham aquela conside-
rada na teoria. A preparacio destas amostras foram
realizadas por depositar camadas de ouro por “sputte-
ring” com espessura controlada de 50nm e 2,5nm sobre
a superficie do Teflon-FEP(50pm). Na determina¢do
desses parametros utilizou-se da prépria versdo con-
siderada e dos resultados provenientes das curvas de
emissao dos rendimentos total, secundario e retroes-
palhados em fun¢do da energia dos incidentes para as
amostras confeccionadas e mais a amostra de Teflon-
FEP puro. Estas curvas foram obtidas pelos métodos
do pulso de corrente efou o dinamico, empregando um
feixe de elétrons monoenergético(0,2 a 10keV). Apesar
da versao "perda constante” ser um modelo bastante
simples dentro da tecria da emissao, ao confrontar as
curvas experimentais com as do modelo, verificou-se
uma boa concordancia para as energlas dos elétrons
incidentes inferior a 4 vézes a energia relacionada ao
maximo rendimento.

INTERAGAO HIDROFOBICA E O SHIFT
SOLVATOCROMICO DO BENZENO EM
AGUA.

SERGIO URAHATA, KALINE COUTINHO, SYLVIO
CANUTO
Instituto de Fisica - Universidade de Sao FPaulo

A variacio das propriedades moleculares devido & in-
teragao com um solvente tem despertado amplo inte-
resse nos tiltimos anos. No caso de sistemas apolares em
agua, ha o aparecimento do chamado efeito hidrofébico.
Iisse efeito tem importancia fundamental numa varie-
dade de processos, que vao desde o estudo de formagao
de micelas e membranas em sistemas biolégicos até a
imiscibilidade do dleo na dgua. Em nosso trabalho,
técnicas de simula¢do computacional de Monte Carlo
sao utilizadas para analisar o efeito hidrofobico do ben-
zeno em dgua. A chamada hidratagao hidrofébica foi in-
vestigada usando-se os resultados da simula¢do de uma
molécula de benzeno entre 343 moléculas de agua. Ja a
interacio hidrofébica foi estudada com duas moléculas
de benzeno em agua. As estruturas geradas por am-
bas simulagdes sao utilizadas em calculos quanticos de
supermoléculas para analisar a infludncia de hidrofobi-
cidade no conhecido red shift da banda Ba,(m — 7*)
do benzeno dissolvido em agua. E encontrade que, na
média, a molécula de dgua mais préxima do benzeno
tem uma das ligacdes O-H paralela ao plano formado
pela molécula de benzeno e que o efeito induzido pelo
solvente Agua praticamente dobra a intera¢io benzeno-
benzeno. No caso do red shift do benzeno, concluimos
que a hidrofobicidade tem pequena, mas nao nula, in-
fluéncia na primeira banda de absorgao.
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O FLUXO DE UM GAS RAREFEITO
ENTRE DOIS CILINDROS COAXIAIS
LiLiaANA MADALENA GRAMANI CUMIN, FELIX

SHARIPOV, GILBERTG MEDEIROS KREMER

UFPr

O fluxo de um gés rarefeito entre dois cilindros coaxiais
com gradiente radial de pressio é um problema classico
da mecéanica dos fluidos. Neste trabalho trataremos de
um uinico gas entre dois cilindros em rota¢do onde a eva-
poracio e a condensacgao ocorrem nas superficies dos ci-
lindros. A rarefac¢ao varia desde o regime das moléculas
livres (onde n&o ha colisdes entre as moléculas) até o
regime do meio continuo. O problema numérico ¢ con-
siderado no nivel da funcao de distribuigao das veloci-
dades das moléculas a qual obedece a equagdo cinética
dos gases, isto é, a equacio de Boltzmann. O termo das
colisbes desta equacio é muito complicado e para se re-
solver numericamente utiliza-se um modelo para simpli-
ficar os cdiculos. O modelo utilizado é o de Bhatnagar-
Gross-Krook cuja equagio possui todas as propriedades
principais {as leis da conservacio de massa, momento
linear e energia; o teorema H) da equagao de Boltz-
mann. A equagdo cinética foi resolvida pelo método
das velocidades discretas. O método foi adaptado para
a fun¢ao de distribuicdo que é descontinua no espacgo
das velocidades. A velocidade de rotagao é considerada
grande, ou seja, a velocidade da superficie tem a ordem
da velocidade do som no gas. A forga termodindmica
que perturba o equilibrio estd relacionada com o gradi-
ente de pressao. Como resultado calculamos os campos
da densidade, temperatura e veiocidade para um inter-
valo amplo do nimero de Knudsen que caracteriza a
rarefagao do gas. A analise preliminar mostra que os
campos da densidade e velocidade variam muito com a
velocidade angular dos cilindros e embora as tempera-
turas dos cilindros sejam iguais existe uma pequena va-
riagio de temperatura dentro do gds. A variacao atinge
0 maximo no regime em que o livre caminho médio é
da ordemn do rato do cilindro maior.

SECOES DE CHOQUE DE DISSOCIACAO
DO H, POR IMPACTO DE ELETRONS
ITaMAR BORGES JR, GINETTE JALBERT
Instituto de Fisica, Universidade Federal do Rio de Janeiro
CaRLOs E. BIELSCHOWSKY
Instituto de Quimica, Universidade Federal do Rio de
Janeiro

Foram determinadas se¢Ses de choque de dissociagio da
molécula de Hy por impacto de elétrons para excitagdes
do estado fundamental X'} aos estados eletronicos
BT}, B/'TE e CUIF .

As curvas de energia potencial dos estados fundatnen-
tal e excitados sido calculadas, no contexto da apro-
ximag&o de Born-Oppenheimer, a partir de funcoes
de onda eletronicas abinitio em Interacao de Confi-
guragdes (CI). Os orbitais moleculares utilizados para

construir a fungdo de onda eletronica CI, tanto para o
estado fundamental quanto para cada um dos estados
excitados, sio determinados de forma independente.

A interagio entre o elétron incidente e a molécula alvo
é levada em conta segundo a Primeira Aproximagao de
Born. Os elementos de matriz M,;, referentes ao pro-
cesso de excitagao elstrdnica, sdo determinados a par-
tir das fungdes de onda CI utilizadas na determinagso
das curvas de energia potencial. M,; depende do mo-
mento transferido K pelo projétil, da orientagido espa-
cial da molécula © e da distancia internuclear R. A
dependéncia de My como fungdo de i é determinada
por um ajuste polinomial. As fun¢des de onda vibracio-
nais do discreto e do continuo szo determinadas, com as
mesmas curvas de potencial descritas acima, utilizando
a metodologia de Le Roy [1].

Também foi utilizada, para efeito de comparagao entre
os presentes resultados obtidos para a For¢a de Osci-
lador Generalizada (FOG} e outros resultados tedricos,
a aproximagdo vertical, E observado um bom acordo
entre estes resultados.

[1] - R.J. Le Roy, Com. Phys. Com. 52, 383 (1989).

IMPLEMENTACAOQ DE EXPERIMENTOS
DE ESPALHAMENTO DE ELETRONS POR
ATOMOS DE CESIO RESFRIADOS EM
UMA ARMADILHA MAGNETO-OPTICA.
R. S. BARBIERI

D@ - UFSCar
J, R. GARBIN
DF - UFSCar

D. M. B. P. MiLori, A. M. TuBoy, V. BAGNATO,
S. A. Towisst Jr, C. A. DE FRANCISCO, A. M.
TuBoy
IFS§C - USP

Ja sdo bem conhecidas as dificuldades de se realizar
medidas absolutas de se¢iio de choque de espalhamento
utilizando-se os métodos convencionais de espectrosco-
pia. Em 1995, Schappe e cols. [1], incidindo um feixe de
elétrons com energia entre 7 e 500eV sobre um conjunto
de 4tomos resfriados e aprisionados em uma Armadilha
Magneto-éptica (AMOQ), reportaram um método novo
e simples de se obter valores de se¢ao de choque total
de espalhamento, onde a obtengdo de valores absolu-
tos depende apenas de uma medida absoluta da densi-
dade do fluxo de elétrons incidindo sobre o alvo. Neste
traballio de cooperagiio entre DF-UFSCar/IFSC-USP,
pretendemos aplicar o método exposto por Schappe uti-
lizando como alvo atomos de 133Cs aprisionados em
uma AMO. Para tanto, temos voltado nossos esforgos
na projegdo e construgao de praticamente todos os equi-
pamentos a serem utilizados no projeto, desde a camara
de véacuo onde se dari o aprisionamento, até o canhao
de elétrons, responsavel por um feixe com energia en-
tre 200 e 600eV, buscando resultados que comprovem a
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eficiéncia desta nova técnica espectroscdpica, ainda em
desenvolvimento.

[1] R.S. Schappe, P. Feng, L.W. Anderson, C.C. Lin &
T. Walker, Europhys. Lett. 29, 438 {1995).

Otimizacaoc de Geometria Molecular -
Estatistica de Tsallis
Mauricio Ruv LEMES, ARNALDO Darn PINO
Junior
Instituto Tecnoldgico da Aerondulica
CARLOS RENATO ZACHARIAS
UNESP - Campus de Guaratinguetd

A determinagao de geometrias moleculares constitui um
dificil problema de otimizagao da energia molecular a
fim de encontrar o minimo global de energia. Sistemas
com até 30 atomos apresentam 10?° minimos, tor-
nantdo a busca pelo minimo global uma tarefa dificil.
Métodos convencionais como conjugale gradienie e ste-
epest descent falham na busca, pois acabam caindo em
minimos locais. Métodos baseados na simulagao de pro-
cessos naturais, tais como: Simulated Annealing' e Al-
goritmo Genético,tem obtido sucesso na resolu¢ao deste
tipo de problema. No Simulated Annealing Classico?,
se a temperatura for reduzida com o inverso do loga-
ritmo do tempo, o sistema encontrard, com certeza,
o minimo global. Geralmente, contudo, esta receita
exige muito tempo computacional ¢ uma solugdo mais
rapida se faz necessaria. Um novo algoritmo baseado
na estatistica de Tsallis foi testado para o Problema
do Caixeiro Viajante por Penna®. Este autor mostrou
que a substitui¢ao da estatistica de Boltzmann pela es-
tatistica de Tsallis agilizava a busca da solugao. Neste
trabalho, comparamos o método de Simulated Annea-
ling Classico - utilizando a estatistica de Boltzmann -
com a nova proposta de Tsallis e Stariollo, fazendo um
estudo das geometrias de equilibrio para aglomerados
de Silicio, com Siy, (n > 10). Nossos resultados reiteram
a performance extremamente positiva do novo método.
A utilizacio da nova estatistica na busca da geome-
tria otimizada para aglomerados de Silicio mostrou-se
eficiente em 80 % dos casos com uma diminuigao em
média de 36 % no nimero de iteragdes para se atingir
a energia minima. Conforme mostraremos essa nova
estratégia pode permitir a investigagdo da geometria
de aglomerados, até entdo, inacessiveis pelos métodos
atuais.

[1] S.Kirkpatrick, D.C.Gellat,and M.P.Vecchi,Science
220,671 (1983).

[2] S.Geman and D.Geman, IEEE Trans. Pattern Anal.
Mach. Intell, PAMI-6, 721 (1984).

[3] T.J.Penna, Phys.Rev.E 51, R1 (1995).
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Ionizagao de Moléculas de 720 e N, por
Impacto de Elétrons: Estudo Tedrico de Seccao
de Choque Diferencial Dupla
DERoORA COIMBRA
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Sao

Carlos, Sdo Carlos, SP. ‘
RonaLDo S. BARBIERI

Departamento de Quimica, Universidade Federal de Sdo
Carlos, Sdo Carlos, SP.

0O Modelo de Encontro-Binario-Bethe, proposto por
Kim e Rudd em 1994 [1], para o cdlculo de secgao de
choque total de ionizacdo, é estendido para possibili-
tar a obtengdo de secgdo de choque diferencial dupla,
nos moldes do Modelo Semi-Empirico de Rudd [2]. A
aplicaciio para ionizagao de moléculas livres de H,0 e
N, por impacto de elétrons foi efetuada, tendo apresen-
tado uma boa concordancia com os dados experimen-
tais disponiveis na literatura [3][4]. No caso de H20,
foram utilizados dados experimentais obtidos pela in-
teracio de elétrons incidentes de 1500eV com ao alvo
na forma de gis estitico, para energias de ejecao 40, 80,
100 a 1400 eV (em intervalos de 100 eV) [3]. Para Ng,
0s dados experimentais utilizados foram obtidos pela
técnica de tempo-de-véo, considerando-se elétrons inci-
dentes de 500, 1000 e 2000 eV, para energias de gje¢ao
de 10, 20 ¢ 40 eV [4].

References

[1] Y. K. Kim & M. E. Rudd, Phys, Rev. A 50, 3954 (1994).

[2] M. E. Rudd, Phys. Rev. A44, 1644 (1991); 47, 1866
(1993).

[3] Hollman et al., Phys. Rev. A 38, 3299 (1988).
[4] R. R. Coruganthu, et. al., Phys. Aev. A 35, 205 {1987).

Simulagao de Monte Carlo da Molécula de
DIMETHYLAMINOQOINDOANILINE dissolvida
em Cloroférmio.

AGOSTINHO SERRANO, SYLVIO CANUTO
Instituto de Fisica - Universidade de Sdo Paulo

O estudo de moléculas orgdnicas com grande va-
lor numérico das suas polarizabilidades e hiperpo-
larizabilidades tem recebido especial atengdo pelo
seu possivel uso em tecnologia Sptica.  Algumas
moléculas, como a molécula de DIMETHYLAMINO-
INDOANILINE({D/A} apresenta um valor alto calcu-
lado da primeira hiperpolarizabilidade, sendo isto con-
firmado pela caracterizagio experimental do seu [
em uma série de solventes. Em particular, o valor
experimental da primeira hiperpolarizabilidade desta
molécula varia dependendo do solvente utilizado para
a medigdo, apresentando um pico quando dissolvida
em cloroférmio, mostrando a importante iuteragao en-
tre solvente e soluto nestas propriedades elétricas.
Neste trabalho, tenta-se reproduzir teoricamente este
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fenomeno a fim de estudar o papel da interagdo entre o
solvente (CHCL3) e o soluto(DIA) nestas proprieda-
des elétricas, bem como no espectro e nos desvios sol-
vatocromicos. Primeiramente, os potenciais intermo-
leculares da molécula de DIA sdo calculados usando-
se varias bases (STO-3G, 3-21G, 6-31G) e diversos
métodos de calculo de potencial eletrostatico molecular
quéantico, MEP’s, tais como o CHELP e o CHELPG;
com densidades eletrénicas calculadas em nivel SCF e
MBPT2. Depois, procedeu-se a simulagao utilizando o
método de Monte Carlo os conjuntos de potenciais in-
termoleculares calculados a fim de compard-los entre si.
Os resultados estiao sendo analisados e serao utlizados
para calcular o especiro e propriedades elétricas desta
mistura.

FISICA ATOMICA E MOLE-
CULAR (Fisica Atémica e Mole-
cular) — 12/06/97

SEARCH FOR ELECTRICAL CURRENT
RESONANCE AND CURRENT ECHOES
V. L. B. pE Jesus, A. K. IssMAEL JR, A. Y.
TaKeUcHI, F. GARCIA
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
N. V. pE CasTRO FaRIa
IF-UFRJ
I. S. OLivEirA, A. P. GUIMARAES
Centro Brasileivo de Pesquisas Fisicas

It has been recently suggested [1,2] that an electrical
current flowing through a conducting medium can re-
sonantly absorb energy from an oscillating magnetic fi-
eld, in a fashion similar to nuclear moments in Nuclear
Magnetic Resonance, giving rise to transient effects ca-
lled free current decays and current echoes. We have
designed experiments to detect the Electrical Current
Resonance (ECR) in two distinct systems: in metals
and in an electron beam. In order to minimize the ef-
fect of the skin-depth, thin films approximately 200A
thick of Cu, Ag and Au have been grown for the ex-
periment with metals. The magnitude of the effect is
estimated to be of & 10% for relaxation times of ~ 1-2
ns at 4.2 K. An AC field of = 20 gauss is produced by
a pair of Helmholtz coils and applied perpendicularly
to a static field, both on the plane of the sample. The
resonance frequency [v. = (¢/27m*)B,] is set between
0.5 and 1 GHz. The experiments are carried out at 4.2
K. In a second experiment we try to observe ECR in
an electron beam. The beam is generated in an Tek-
tronix V859/T503 oscilloscope tube. Static (B,) and
oscillating (B, )} fields are generated by two mutually
perpendicular pairs of Helmholtz coils, with B, = 250

gauss and B; ~ 20 gauss. The inhomogeneity of the
static field was calculated numerically. The complete
experimental setups and applications of the effect are
discussed. We also discuss possible connections bet-
ween ECR and the low-frequency resonant modes in
metals, known as helicons. [1] 1.S. Oliveira, A.P. Gui-
mardes and X.A. da Silva, Phys. Rev. E 55 (1997) in
press [2] [.S. Oliveira, Phys. Rev. Lett. 77 (1996) 139

INVESTIGATION OF Cu I EMISSION
SPATIAL PROFILES IN AN
ARGON-COPPER HOLLOW CATHODE
DISCHARGE
VLADIMIR HENRIQUE BAGGIO SCHEID, ROBERTO
MASATO ANAZAWA
Instituto de Estudos Avancados - Centro Técnico
Aeroespacial, 12281-970 Sdo José dos Campos - Sdo Paulo
- Drasil

The hollow cathode discharge has been used as source
of metal atoms and ions in lasers and in the processes
of the thin film deposition. Because of the many te-
chnological applications, the hollow cathode configura-
tion has been subject of intense ivestigalive work in the
last years. In this work a dc discharge with a copper
hollow cathode in argon was investigated using emis-
sion spectroscopy techniques. The design of the elec-
trodes ensure a well confinement of the plasma inside
the cathode of 1 em inner diameter and 7 cm length.
Typical discharge parameters during our investigation
are: pressure = 0.8 - 2.0 mbar, current density = (.46
- 6.8 mA/cm?, voltage = 230 - 360 V. In the inves-
tigated pressure range the occupation distribution of
the excited states can be described by the collisional
radiative model. In this case the light emission of a
spectral line due to the spontaneous decay from a reso-
nant state to the ground state or a metastable state is
closed related to the excitation rate. The knowledge of
the excitation and 1onization rates is essential for an ac-
curate description of the discharge. In the present work
the radial profiles of light intensities were measured for
3Pss2 — 25,2 (ground state) at 324.8 nm and 3Py, —
?Ds;2 (metastable state) at 510.7 nm decaying transi-
tions of the copper atormns. Although the intensity and
the shape of the light profiles shown a strong depen-
dence on the pressure and discharge current, the length
of cathode fali, about 1 mm, was practically invariant.
It will be shown that from the analyses of these pro-
files several informations concerning many important
processes, which take place in the discharge, can be ob-
tained.
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UM SISTEMA EXPERIMENTAL PARA
APRISIONAMENTO DE fONS:
CANDIDATOS, ASPECTOS TECNICOS E
EVENTUAIS APLICACOES
FLAvio CaLpAs bA CRUZ, ARTEMIO SCALABRIN,
DANIEL PEREIRA
UNICAMP

O aprnsionamento de ions em armadilhas eletro-
magnéticas tem sido objeto de grande interesse hd mui-
tos anos, tanto pelas aplicagoes tecnoldgicas (por exem-
plo espectrometria de massa ¢ em novos padroes de
frequéncia atdmicos), como pela possibilidade de in-
vestigagao de fendmenos e conceitos basicos da fisica.
Armadilhas para ions sio bastante ”robustas” quando
comparadas a armadilhas para dtomos neutros, uma
vez que campos elétricos efou magnéticos interagem
diretamente com a carga do ion, e ndo com dipolos
elétricos ou magnéticos do atomo. A possibilidade de
redugdo, com laser, da energia cinética dos ions apri-
stonados, desde vdrios eV até eventualmente a energia
de ponto zero da armadilha, renovou o interesse nestes
sistemas e tem possibilitado desde a observagao de sal-
tos quanticos [1] até experimentos de interferometria de
atomos aprisionados [2]. Além disto, baixa dissipagio e
a possibilidade de aprisionar desde um tnico ion até al-
guns milhdes deles sio outros atrativos destes sisternas,
considerados ideals para espectroscopia de precisio e de
alta resolugdo. Neste trabalho investigamos vérios can-
didatos (entre eles Mg+, In+, Sr+, Ca+, Ba+, Yb+,
Hg-+, Be+) para aprisionamento, levando-se em conta
a estrutura de niveis, lasers necessdrios, tipo de arma-
dilha (Penning, Paul, esférica, linear, miniatura), re-
gime de operagio desejado (acoplamento forte ou nio,
regime de Lamb-Dicke, possibilidade de sideband coo-
ling), forma de detecgio, etc. Possiveis aplicagoes deste
sistema incluem espectroscopia de alta resolucdo e pre-
cisao, padrdes de frequéncia, gera¢do de estados corre-
lacionados, interferometria atdomica, geragio de estados
nao-classicos de movimento e investigacio da interagao
de Jaynes-Cummings em vdrios regimes.

[11 J.C.Bergquist, R.G.Hullet, W.M.tano, and
D.J.Wineland,

Phys.Rev.Lett.57, 14 (1986)1699-1702.

[2] C.Monroe, D.M.Meekhof, B.EKing, and
D.J. Wineland,

Science 272 (1996) 1131-1136.

Atomos de Rrydberg em amostras Ultrafrias
RicaArpo AnToNIO DE S. ZANON, Luiz GusTAvVO
MARCASSA _
Insiituto de Fisica de Sdo Carlos-USP

A drea de laser cooling vivenciou um grande desenvol-
vimento nos ultimos anos. O objetivo basico das dife-
rentes técnicas de resfriamento, tem sido a obtencio de
amostras de dtomos frios em seu estado fundamental.
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Até o momento pouco foi feito envolvendo dtomos alta-
mente excitados. Desta forma, a produgio de dtomos
de Rydberg frios pode ser interessante para diferentes
areas envolvendo: a) experimentos de colisdes, b) ele-
trodindmica de cavidade, c) espectroscopia de alta re-
solugdo de niveis de Rydberg, d) dindmica nao linear,
e) caos. Nosso grupo ji vem trabalhando na drea de
colises a alguns anos, sendo natural a continuidade
desta linha de pesquisa. Neste trabalho pretendemos
estudar processos colisionais em dtomos de Rydberg ul-
trafrios em uma armadilha magneto-optica de Rubideo.
Os dtomos de ®*Rb sio aprisionados utilizando-se lasers
de diodo. A excitagio destes dtomos é feita por um
“dye” laser continuo, que promove o atomo de rubidio
do estado fundamental (55) para um nivel de Rydberg
(608), via uma transi¢io de dois fétons. Permite-se que
a popula¢ao de dtomos de Rydberg colida durante um
tempo t, que em seguida é detectada via lonizagiao por
pulso. Isto possibilita determinar o mimero de atomos
que sofreram colistes e assim, obter a taxa de reagao.
Esta taxa fol medida em fun¢io do nimero quintico
principal.

EXCITONS LIGADOS A IMPUREZAS
DOADORAS EM SEMICONDUTORES.
ANTONIO SERGIO DOS SANTOS, JosE EDpuarpo M.
HorNos
IFSC-USP

Excitons ligados a impurezas em semicondutores tem
sido cbjeto de extensivas investigagoes, tanto do ponto
de vista tedrico como experimental. O passo decisivo
para o entendimento de excitons ligados foi dado por
Hopfield em 1964, onde os excitons sio vistos como um
par de particulas de cargas opostas, um elétron e um
buraco, com massas efetivas Me e Mb, interagindo via
potencial de Coulomb, Os complexos efeitos da fisica de
muitos corpos, que caracterizam os materials semicol-
dutores, sio incorporados nesse modelo através da cons-
tante dielétrica de baixa frequéncia, €, e das massas efe-
tivas obtidas experimentalmente. Desta maneira, o pro-
blema de estado sélido se reduz 4 solugao do problema
nao relativistico de trés corpos. O exciton forma um
estado ligado com a impureza doadora apenas quando
a energia de liga¢do é maior que a energia da impu-
reza neutra; caso contrario o sistema decai formando
uma impureza heutra e um buraco livre. Cilculos de
energias de ligagao foram feitos por Rodrigues e Suff-
czynski utilizando calculo variacional. Neste trabalho,
o sistema de trés corpos exciton-impureza é analisado
pelo método das coordenadas hiperesféricas. O método
tem sido usado por mais de 3 décadas em fisica atdmica
e nuclear, Entretanto, nas aplica¢des em fisica atdmica
e molecular estava obstruido pela inexisténcia de proce-
dimentos computacionais estaveis e acurados. O trata-
mento tedrico neste trabalho consiste na generalizagao
do método, desenvolvida em 1985 por Hornos et al para
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o atomo de hélio, onde as dificuldades citadas foram re-
solvidas expandindo-se a fun¢ao de onda angular em
séries de poténcias numa varidvel adequada, gerando
equagoes diferenciais acopladas com coeficientes poli-
nomiais, convenientes para o tratamento computacio-
nal. Entre os resultados obtidos estdo valores precisos
de energias de ligacao para estados fundamentais e a
prediccdo de ressonancias.

CURVAS DE POTENCIAL PARA O A’;‘OMO
DE LITIO NO FORMALISMO ADIABATICO
HIPERESFERICO.

Josg PauLo D’INcao, JosE EDUARDO MARTINHO
HorNoOS
IFSC/USP

O problema quantico ndo relativistico de quatro cor-
pos temn recebido nos iltimos anos uma atengdo muito
especial. O desenvolvimento de técnicas matematicas
e computacionais tornou viavel a obtencio de resul-
tados para a equagio de Schrodinger. Essa classe de
problemas inclui o dtomo de litio, que é desenvolvido
neste projeto sob o formalismo hiperesférico adiabatico
(HAA), por ser um sistema altamente correlacionado.
O ground stale e suas excitagdes tem spin total S = 1/2,
portando a representagao mista [21], do grupo de per-
mutagao S3. Nds usamos como base para as fun¢des de
canal os hiperesféricos harmonicos do grupo de rotagao
S0(9), os quais sao as auto fungao do potencial em B =
0, impondo a representagdo mista [21] do S5, através do
uso dos operadores de projegdo para esta simetria, de
modo que a composi¢ao spin®espacial seja uma repre-
sentagdo totalmente anti-simétrica. As curvas de poten-
cial sdo calculadas, nesta base, para uma configuragio
de momento angular ({1, ls,{3), e posteriormente adici-
onamos outras fungGes, na configuragio (0,0,0), para
melhorarmos a convergéncia da curva na regiao de R
pequeno. Neste trabalho nés tratamos a equagao hi-
peresférica radial dentro da aprximacao adiabdtica ex-
trema (EAA), sem as corregdes nio adiabdticas Py, (R)
e Quv(R), obtendo um primeiro resultado para a ener-

gia do estado fundamental Egi 4 preparando procedi-
mento para futuras melhoras na precisao e no céilculo
de um novo conjunto de fungdes de base, as quais en-
corporem o comportamento assintético correto para o
nosso problema.

Caracterizagao de laser de diodo para
espectroscopia de alta resolucao
FERNANDO CATALANI, ARTEMIO SCALABRIN,
DANIEL PEREIRA
IFGW - UNICAMP

Os lasers de semicondutores tem sido cada vez mais uti-
lizados em diversas areas como espectroscopia de alta
resolugao, resfriamento de atomos, aprisionamento de

atomos, etc. E crescente a tendencia mundial de subs-
tituigdo de lasers caros como os lasers de corantes por
lasers de diodo muito mais baratos, Fazendo parte
desta tendéncia mundial, caracterizamos um laser de
diodo comercial Sharp em uma cavidade que permite a
operagio entre temperaturas da ordem de 240 K a tem-
peratura ambiente. A regiao de freqiiéncia deste laser é
centrada em torno de 780 nm, com poténcia da ordem
de 30 mW e corrente de operagio de cerca de 75 mA.
Realizamos, e primeiro lugar, a caracterizacao deste
sistema em poténcia e corrente de limiar. Em seguida a
caracterizagao em comprimento de onda, utilizando um
A-meter. Medimos a dependéncia do comprimento de
onda do laser em termos da corrente e temperatura e as
taxas de variagio de A com [ e T, Medimos, também,
a sua largura de linha ( em torno de 50 MHz ). Re-
alizamos espectros da molécula de iodo com esse sis-
tema laser, para tanto tivemos de construir um forno
de manta de quartzo, afim de aquecermos a célula de
lodo e obtermos medidas de melhor razio sinal-rnido.
Em seguida, acoplamos este sistema 4 uma grade de
difra¢io, constituindo assim um laser em cavidade ex-
terna em configuracao Littrow. Caracterizamos, entio
a largura de linha do laser em cavidade externa, obser-
vando a reducao desta devida & realimentacio éptica.
Medimos uma largura de linha de aproximadamente 12
MHz, contudo devemnos estar limitados pela finesse do
Fabry-Perot, na realidade, valores em torno de 1 MHz
devern ser mais realistas. Realizamos, novamente, es-
pectros do iodo com o laser em cavidade externa na
mesma Tegido dos espectros anteriores, verificando a
melhor qualidade espectral do laser com cavidade es-
tendida.

Compressao Transversal e Estruturas Espaciais
Criadas por Pressao de Radiacao num Feixe
Atémico de Sédio Desacelerado
MaRrcos VERfssIMO ALVES, SEraio RICARDO
Muniz, Luis GusTaAvo MARCASSA, VANDERLEI
SALVADOR BAGNATO
Instituto de Fisica de Sdo Carlos - IFSC - USP

Nos 1iltimos tempos, experimentos com feixes atdmicos
desacelerados tém sido feitos com os mais diversos
fins, desde espectroscopia nio-linear até experimentos
de conservagio de paridade, passando por interferome-
tria atomica. Para desacelerar o feixe, existem diver-
sas técnicas, como frequency chirping ou ajuste Zee-
man. Entretanto, a alta divergéncia que apresentam,
ao final do processo de desaceleragio, devido ao aque-
cimento transversal, diminui sua densidade . Para
varios experimentos, é desjavel um feixe atédmico de
alta densidade, o que pode ser consegnido através de
uma compressao do mesmo. Neste trabalho, apresenta-
mos tesultados de compressao transversal de um feixe
atdmico de sodio desacelerado pela técnica de ajuste
Zeeman, numa configura¢do de MOT bi-dimensional
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(2DMOT), continuando o trabalho previamente apre-
sentado. Nesta configuragio, os feixes laser aprisio-
nantes, situados num plano transversal a diregdo de
propagacao do feixe atdmico, perpendiculares entre st
dois a dois, de polarizagdes circulares opostas, produ-
zem dois tipos de forca de pressio de radiagao, jun-
. tamente com um campo magnético de gradiente cons-
tante. Com isto, o fetxe é comprimido, diminuindo sua
divergéncia transversal. Com o desalinhamento dos la-
gers do 2DMOT, criamos estruturas espaciais no feixe,
semelhantes as vistas em 3DMOTs, tais como anéis,
com e sern centro. Mostramos perfis de distribuigao es-
pactal no feixe atémico desacelerado, obtidos através de
imagens capturadas diretamente por uma camara CCD
e processadas digitalmente, tanto para a compressio
como para as estruturas espaciais criadas. Estes resul-
tados sio de interesse para a realizagdo de experimen-
tos de condensagao de Bose-Einstein, assim como para
a drea de nanolitografia atomica, abrindo novas possi-
bilidades.

FRAGMENTACAO DE IONS
METAESTAVEIS EM ESPECTROMETRO
DE MASSA POR TEMPO DE VOO COM

ESPELHO ELETROSTATICO

CAssia RIBEIRO PONCIANO, ROBERTO ROSAS
Pinno, Enio F. DA SILVEIRA
Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro

A espectrometria de massa por tempo de voo utiliza
em seu método medidas precisas de tempos de véo li-
vre de ions. Qs jons formados com exXcesso de ener-
gia interna, podem se fragmentar espontaneamente em
gualquer instante desde a sua formagdo até a sua de-
teccdo, esses sao os chamados fons metaestaveis. A
analise das fragmentacdes dos ions metaestaveis forne-
cem informacgoes valiosas sobre estruturas moleculares e
energias de ligacdo. Em geral, uma fragmentagao desse
tipo produz dois fragmentos: um iénico e outro neu-
tro. Qs espectrémetros de massa por tempo de voo
munidos de espelho eletrostitico constituem um exce-
lente meio para o seu estudo, porque podem ser vistos
como um duplo espectrometro de massa que operam si-
multaneamente, um que detecta os fragmentos neutros
e o outro os iénicos. E possivel nestes instrumentos
fazer medidas correlacionadas de ambos os fragmentos
produzidos por uma dada quebra de ligacio e delas de-
duzir a estrutura do ion precursor, os seus sitios mais
provaveis de quebra e suas sequéncias de fragmentagoes.
Utilizando a espectrometria de massa por dessorgdo
ibnica induzida pelos fragmentos de fissao do isétopo
radiocativo 252 do elemento califérnio, técnica conhecida
como Plasma Desorption Mass Spectrometry (PDMS),
foram feitas uma série de medidas de alta resolugéo em
compostos organicos complexos. Os resultados dessas
experiéncias serao apresentados e discutidos.
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Determinacgao de Funcoes de Correlagio
Temporal em Liquidos
Isasc DE MELo XAVIER JR
UFPE
(GREGORY A. VoTH
University of Utah

O estudo tedrico dos liquidos é de grande relevancia
devido ao fato da maioria dos processos quimicos e
bioldgicos ocorrerem na fase liquida. Neste trabalho,
as fungdes de correlagao temporal sao determinadas
utilizando-se a aproximagao quadratica otimizada { J.
Cao e G. A. Voth, J. Chem. Phys., 102, 3337 (1995))
das funcdes de energia potencial para o estado liquido.
Cada minimo local desta hipersuperficie corresponde a
uma estrutura inerente a qual depende do potencial de
interagao, da temperatura e da densidade. Nesta apro-
Ximagdo torna-se entao possivel definir tanto as estrutu-
ras inerentes dos liquidos como as suas flutuagdes vibra-
cionais, as quais levam ao conceito de modoes normais
otimizados. Assim cada estrutura inerente metaestavel
de um liquido possue um conjunto distinto destes mo-
dos normais otimizados associados com a mesma. A
inclusio fenomenolégica de uma fungao de decaimento
permite a descrigao da taxa média de transi¢ao entre os
diferentes conjuntos de modos inerentes da estrutura,
que dominam o movimento molecular nos liquidos para
tempos menores do que o tempo de relaxagao fenome-
nolégica de tais modos. A identificagdo das estruturas
inerentes, dos movimentos vibracionais em torno delas,
e das transigcdes entre os minimos possibilita uma visdo
plausivel do comportamento dindmico de um liquido.
A fungio de correlagao temporal para as velocidades
de um liquido atémico simples ¢ calculada e comparada
com resultados da dinimica molecular.

ARMADILHA MAGNETO-OPTICA DE
ATOMOS DE CESIO PARA AMOSTRAS DA
ORDEM DE MILIGRAMAS.
PaTriciA SOARES PINTO CARDONA
IFUSP
ApParEcIDA MaARrikA Tusoy, DEBoRA MARCONDES
BasTos PEREIRA MILORI
IFSC-UsP
RENATO EJNISMAN
University of Rochester
VANDERLEI SALVADOR BAGNATO
IFSC-USP

Amostras atomicas resfriadas e aprisionadas em arma-
dilhas magneto-épticas tém sido utilizadas para a ela-
boragao de estudos espectroscépicos de alta precisao.
Dentre estes estdo os importantes testes que podem
ser efetuados ao “Modelo Padrao”, sendo um deles a
investigagdo do fenomeno de nao-conservagao de part-
dade em isétopos radioativos de Césio. Com auxilio
de um feixe de laser obtém-se de forma indireta uma
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transicao proibida pelas regras de sele¢io e a partir
de um outro feixe, denominado laser de prova, realiza-
se a contagem do nimero extremamente pequeno que
compdem a populagio do estado proibido, podendo-se
desta forma medir grandezas relacionadas com os efei-
tos das interagdes fracas. Como o manuseio de dtomos
radioativos impdent a utiliza¢io de amostras com massa
extremamente reduzida, o primeiro passo num expe-
rimento deste género é a constata¢lio da capacidade
de aprisionamento das armadilhas acima citadas para
amostras desta grandeza. Para tanto necessita-se de
um vacuo rigoroso, obtido através de extremos cuida-
dos durante toda a montagem do sistema. Um vacuo
da ordem de 107!° torr como o atingido em nosso
experimento implica numa reducao das perturbagdes
na nuvem eletrdnica, pois neste regime ocorre uma
grande diminui¢do das colisdes entre os atomos apri-
sionados e o vapor de fundo que poderiam resultar na
destruigio da possfvel nuvem apristonada impossibili-
tando a realizacio da espectroscopia descrita. Uma vez
constatada a possibilidade de aprisionamento, a viabi-
lidade de tais projetos fica livre de limitagdes relati-
vas ao colfinamento. Além disso, a partir desta ve-
rificagio este método de resfriamento-aprisionamento
temn sua importincia substancialmente elevada, pois
mais uma vez reafirma sua robustez e eficiéncia na cap-
tura de atomos eletricamente neutros e possibilita o tra-
balho com amostras menores implicando numa grande
redugdo de custos mesmo em experimentos com atomos
estaveis.

Particle Trapping by Oscillating Fields:
Influence of Dissipation upon the Squeezing
Effect
B. Basgla, V. S. BAGNATO
Instituto de Fisica de Sdo Carlos, USP
M. A. MarcHIoLLI, M. C. pE OLIVEIRA
Departamento de Fisica, UFSCar

The investigation of nonclassical effects in mechanical
motion of trapped particles by oscillating fields consti-
tute a “hot-topic” in the literature, with special emp-
hasis to the recent observation of nonclassical motional
states of trapped atoms, by M.D. Meekhof et a/?.The
main purpose of techniques of trapping atomic particles
1s to minimize the particle motion which naturally im-
plies a quantum mechanical analysis to understand the
influence of residual particle motion on radiative inte-
ractions and also fundamental limits obtained with very
low temperature { p-Kelvin), Employing an effective
Hamiltonian accounting for dissipation, which consti-
tutes a modified version of a model by Glauber for this
- system in the absence of friction we have investigated
the influence of dissipation upon the squeezing eflect

occurring in a particle trapped by oscillating fields’.
As emerging results we emphasize that: (i) dissipation
degrades the squeezing effect in this system more ef-
fectively in the Kapitza region; (ii) if dissipation para-
meter increases degradation of squeezing also increases,
as expected; (iil) squeezing becomes more fragile when
the temperature of the loss-reservorr increases. Being
the equations that govern the motion of the Mathieu-
Hill kind, stability regions with bounded solutions and
instability regions with unbounded solutions exist sug-
gesting the possibility of trapping or not, respectively.
The inclusion of dissipation promotes a change tn these
regions. Here we also investigate the influence of dissi-
pation upon these instability-stability regions in quan-
tum fluctuations®,

eM. D. Meekhof, C. Monroe, B. E. King, W. M. [tanc and
D. J. Wineland, Phys. Rev. Lett. 76, 1796 (1996)

YB, Baseia, V. S. Bagnato, M.A. Marchiolli and M.C. de
Oliveira, Quantum Semiclass. Opt. 8, 1147 {1996}

¢B. Baseia, V. S. Bagnato, M.A. Marchiolli and M.C. de
Oliveira, Particle Trapping by Osciliating Fields:
Influence of Dissipation upon Instabilities in Quantum
Fluctuaiions, submitted to Quantum Optics (1997)

Projeto de uma linha de luz com ondulador
para o LNLS
ANTONIO RUBENS BRITTO DE CASTRO
IFGW/UNICAMP e Lab Nac de Luz Sincrotron
GIANCARLO ToOSIN
Lab Nuc de Luz Sincrotron

O anel de armazenamento de ¢letrons do LNLS tem
quatro trechos retos livres para a colocagio de disposi-
tivos de inser¢do, num dos quais podera ser instalado
um ondulador para radtar na regido de ultra violeta de
vacuo. Esse ondulador teria 2.8 m de comprimento e
periodos de 8 cm. Sua construgio magnetica seria do
tipo hibrido por utilizar magnetos permanentes de Nd-
FeB para excitar os polos de aco 1020. O campo mag-
netico foi simulado atravez do programa Pandira-2D,
de Los Alamos Accelerator Code Group. O espectro de
emissdo esta relacionado com a altura do gap do on-
dulador, sendo que para este projeto a faixa espectral
coberta vai de 20 eV a 700 eV, considerando-se a fun-
damental ¢ os harmonicos de ordem 3 e 9. O fluxo de
fotons no cone central, em uma faixa de 0.1 % de banda
passante, e com .I A de corrente armazenada no anel,
dara’ 5x10'* @ 22eV e 5x10'® @ 668 eV. A linha de
luz para esse ondulador consistira de front-end, espelho
plano funcionando como filtro espectral passa-baixos,
monocromador de grades planas e espelho toroidal re-
focalizador. Para selecionar o cone central da radiacao -
do ondulador serac usados quatro bloqueios de inciden-
cia rasante, refrigerados a agua, com ajuste de preciséo.
O desempenho do monocromador foi simulado com o
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programa Shadow; a resolugio espectral calculada em
600 eV da’ E/AE = 1300, e em 20 ¢V da’ E/AE =
5000. A resolu¢ao espectral é limitada pelo tamanho
da fonte de luz {0 feixe de eletrons armazenado no sin-
crotron). A instalagio serd adequada para pesquisas
de fisica atomica e molecular usando as tecnicas de flu-
orescencia, espectroscopia de foto-eletrons, absorgao e
foto-dissociagao. As amostras poderao ser feixes atomi-
cos, Moleculares e de clusters, nanocristais, filmes finos,
multicamadas e solidos monocristalinos ou amorfos.

USO DA TECNICA DE INDUGAO DE RAIO
X POR PROTONS PARA ESTUDOS
AGRICOLAS ASSOCIADOS COM METAIS
PESADOS.

PavLo EstEvAo CRUVINEL
Empresa Brasileira de Pesquiso Agropecudria- CNPDIA
PauLo ARTAXO
Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo
SiLvio CRESTANA
Empresa Brasileira de Pesquisa Agropecudria- CNPDIA

Discute-se neste trabalho a potencialidade da técnica
de indugao de raios X por prétons como metodologia
analitica para o estudo de processos de contaminagao
de areas agricolas por metais pesados. Adicionalmente,
o uso dessa metodologia é ilustrada com o estudo da
variabilidade espacial dos metais pesados Cobre (Cu),
Cromio (Cr) e Zinco (Zn) em uma parcela da Fazenda
Experimental do Instituto Agrondémico de Campinas,
situada no municipio de Pindorama, SP, Brasil, a qual
tem area de 532,8 ha e aproximadamente as coorde-
nadas 48,55 graus W e 21,13 graus S. Resultados desta
técnica de analise mostram que o método de indugao de
raios X por prétons é rapido, nio destrutivo e util para
identificar e medir metais pesados em amostra de solo
e outros meios porosos. Andlises das amostras de solo
foram feitas utilizando-se um acelerador Pelletron ins-
talado no Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Pa-
ulo, SP. Utilizou-se energia de 2,4MeV, corrente tipica
de 15nA e tempo da ordem de 400 segundos/amostra.
Para a calibragao utilizou-se o material padrao de re-
feréncia NIST-SRM No. 1646, o qual é recomendado
para analises de sedimentos, solos ou materiais com ma-
triz similar. Os instrumentos usados para o processa-
mento do sinal foram um detector de Si(Li) da Kevex
modelo 3000 com resolugao de 175eV em 5,9keV, com
outros equipamentos convencionais para medidas nu-
cleares associados a um multicanal ADCAM Analyst,
Modelo 100U da EG&G ORTEC.

(Desenvolvido com suporte do projeto SEP 12.0.94.090)
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TECNICA DE RECONSTRUGAO
ALGEBRICA MODIFICADA E
INTERPOLACAO SPLINE PARA IMAGENS
EM UM MINITOMOGRAFO DEDICADO A
CIENCIA DO SOLO
GiLMAR Cagio RIBEIRO
Universidade Federal de Sao Carlos, Departamento de
Computagdo.

PaurLo EstEvAo CRUVINEL
Empresa Brasileira de Pesquisa Agropecudria-CNPDIA.

Uma das técnicas de imagens bastante utilizada nos
dias de hoje é a tomografia. Os tomégrafos possibi-
litam a reconstru¢ao bidimensionais ou tridimensionals
de objetos a partir de um conjunto de proje¢des que sao
adquiridas durante um processo de varredura. Em ge-
ral a tomografia utiliza um feixe colimado de radiacao,
onde a unifio dos varios feixes colimados paralelos defi-
nem um plano vertical tdo fino quanto o préprio feixe.
Em tomografia a radiagao 1ti! nao incide diretamente
sobre um filme, como na radiografia convencional, mas
informacdes relacionadas a projecOes sao processadas
e armazenadas, sendo a partir desse ponto utilizadas
em algoritmos reconstrutivos, dando origem a imagens
bidimensionais ou tridimensionais. A imagem produ-
zida por tomdgrafos € representada por uma malbriz
de NxN pixels, onde o valor de cada pixel representa
o coeficiente de atenuagao linear do material compo-
nente da amostra ou corpo em estudo.Q coeficiente de
atennagao de massa, por sua vez, depende do niimero
atémico do material e da cnergia do feixe de radiagao.
Assim, a composi¢ao e a densidade do material em um
pixel determinara seu coeficiente de atenuagao linear.
Em tomograifia € usual utilizar a escala Hounsfield para
a avaliagio e a representagdo dos coeficientes de ate-
nuagio linear. Discute-se neste trabalho um algoritmo
para reconstru¢do 3D de imagens tomograficas a par-
tir de cortes 2D reconstruidos através da técnica de
reconstrucio algébrica aditiva com modificagoes e uti-
lizagio da fungido spline para interpolagao dos planos
intermediarios na reconstrugao volumétrica. O método
foi desenvolvido primeiramente dedicado a reconstrugao
de imagens do minitomégrafo do Centro Nacional de
Pesquisa e desenvolvimento de Instrumentagao para a
Agricultura (CNPDIA) da Empresa Brasileira de Pes-
quisa Agropecuaria (EMBRAPA), o qual é dedicado &
fisica dos solos. Os resultados do método foram avali-
ados a partir de imagens obtidas de phantom e amos-
tras de solo, com resolugao espacial de 2mm e 60 amos-
tras por projecao, angulo de 3 graus entre projegdes,
fonte de Americium ( **’Am) com energia de 59.9 keV
e tempo de contagem de 10 segundos por amostra .
Resultados mostram a utilidade e a confiabilidade do
método, o qual encontra aplicagdes também em outros
sisternas tomograficos.
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O USO DO TEOREMA DE
HELMANN-FEYMANN NA
DETERMINAGCAO DO MOMENTO DE
DIPOLO POR METODOS
SEMI-EMPIRICOS
IvaN Souza CosTa, DELMIRO MARTINEZ BAQUEIRO
IFUFBa
JosE Davip MANGUEIRA VIANA
LFUFBa, DFUnB

A determinagac do momento de dipolo molecular com
métodos semi-empiricos é assunto de interesse{l]. O va-
lor esperado desta quantidade, a nivel Hartree-Fock, é
dado por

d = Z (Za—Paa)RE_Z Pﬂ,u T_ui/
a H,VEa
- Z Z Pﬂa rp.cr
b#a nea,oc€d

Devido & aproximacgio ZDO, a expressao acima nao
pode ser usada com os métodos semi-empiricos pois o
momento de dipolo das moléculas neutras perde sua in-
variancia translacional. Um procedimente alternativo
para o caleulo de momento de dipole, derivado do teo-
rema de Helmann-Feymann, foi recentemente proposto
(2] e aplicado utilizando-se os métodos CNDQO e INDO.
Estuda-se a molécula na presenga de campo elétrico
fraco. O hamiltoniano do sistema é H = Hy — 7 .d,
onde Hy é o hamiltoniano sem campo, p’ um campo
fraco e d o operador de dipolo.Os elementos de ma-
triz < pldjy > séo calculados de modo coerente com as
aproximagdes dos métodos semi-empiricos. A compo-
nente z dodipolo é calculada, no limite p = 0 como,

6H _ 9B,
6 Py bpe T
= Z[(Paa - ZG)XE + 7 Z P_uVX,uV
@ mvEa uFEY

Neste trabalho estamos aplicando a expressdo acima
com os métodos MNDO e 0 AM1 . Resultados promis-
sores foram obtidos utilizando-se o método MNDQ para
moléculas compostas de dtomos H, B, C, N, O F, §j,
P, S, Cl. Estamos iniciando os cilculos com o método
AMI.

Referéncias:

1.a) Dewar MJS, Zoebisch,EG.; HealyEF., Stewart,
JJP - J.Am. Chem. Soc. 1985, 107, 3902; b)Stewart,
JIP. - J. Comput. Chem. 1989,10, 209;

2)Baqueiro, DM - Tese de Doutorado.(Orien. J. David
M. Vianna), CBPF, 1991

ESTUDO TEORICO DOS CLUSTERS DE
VAN DER WAALS CsHs .- (Ny, He, Ne)
C. CunHA, SYLvIO CANUTO
Instituto de Fisica da USF

O estudo de complexos fracamente ligados vem sendo
uma area muito promissora, tanto na fisica, como
também na quimica. Dispdem-se de uma quantidade
razoavel de dados, informacgoes, sobre estes sistemas re-
lacionados & sua estrutura e também & sua dindrnica,
No entanto, realizam-se poucos estudos em sistemas de
camada aberta envolvendo radicais livres instaveis. Os
resultados obtidos para complexos de camada aberta,
de certa forma, evidemciam a diferenca dos daqueles
obtidos para sistemas de camada fechada. Complexos
envolvendo dois sistemas fracamente ligados estao su-
Jeltos as assim chamadas “forgas fisicas de van der Wa-
als”, que, a principlo, podem ser expressas como uma
interagdo eletrostdtica multipolar, tanto entre os mo-
mentos de multipolos estdticos como também os ms-
tantaneos de seus constituintes. Sabe-se que a uniao de
dois radicais livres que possuamn camada aberta, com o
consequente emparelhamento dos “elétrons impares” é
a descri¢fo classica da formagdo de uma ligagao quimica
forte. Entretanto, complexos formados entre sistemas
de camada aberta e sistemas de camada fechada re-
querem uma descri¢do intermediaria de dois casos dis-
tintos, entre ligagbes quimicas e fisicas. O estudo de
sistemas que possuem ligagSes quimicas fortes (princi-
palmente covalentes) ja estd bemn estabelecido. Neste
trabalho estudamos o complexo enveolvendo o radical
livre ciclopentadienil (que é um sistema dubleto, com
estado fundamental degenerado) em presenga de ni-
trogénio e também de alguns gases nobres (He, Ne),
diferentemente do estudo de espécies aromaticas de ca-
mada fechada (Benzeno---Na, por exemplo). O es-
tudo do CsHy --- No é diferente do CgHe- - - Va2, pois
um radical livre com camada aberia deve interagir com
dtomos e moléculas de uma forma bastante diferente
aquela forma com que interagem os radicais livres de
camada fechada. Obtemos a estrutura geométrica do
complexo deduzida a partir da analise de sua superficie
de energia potencial obtida via cilculo ab-initio com
inclusdo de correlagdo. Dstes resultados, aliados aos
obtidos com complexos aromaticos de camada fechada
fornecern consideraveis informacées acerca da natureza
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da liga¢do e sua aplicabilidade nas regras que gover-
nam os complexos de van der Waals para sistemas de
camada aberta.

EXACT SOLUTION OF PROBLEMS OF

DIELECTRIC SPHERE (CYLINDER) IN
ARBITRARY EXTERNAL FIELD AND
MACROSCOPIC OPTICAL PROPERTIES

OF COMPOSITE MEDIA
ALEXANDER GHINER
UFMA
GREGORY SURDUTOVICH
UNICAMP

Under calculations of the optical canstants of the com-
posite media it is suitable to use the concept of mesos-
copic field, instead of derect solving of Maxwell equa-
tions. In such approach an impurity is treated as an
isolated elementary radiator and usually assuming to
be an ideal dipole. One may notice that such appro-
ach is valid only in two special cases: (i) under random
displacement of impurities and (ii} when the sizes of
impurity are much lesser then the distancies between
them. In the course of solving of this problem in a ge-
neral case we come to the necessity of generalization of
the well known problem of calculation of the field con-
figurations for a dielectric sphere (cilinder) in external
homogeneous field on the case of the arbitrary inho-
mogeneous external field. The exact solution is obtai-
ned by means of Taylor series expansion of the external
field in the region occupited by the sphere (cilinder).
It occured that each n- order term of the expansion
produces the field of 2(n+1) - multipole moment con-
figuration propotional to the value of the externa field
term. The field inside the sphere (cilinder) has the same
coordinate-dependent configuration as the external fi-
eld, with some reductive factor specific for each term of
Taylor’s series. In distinction from the spherical con-
figuration for cylinder geometry all this factors oceure
to be equal to each other. So we come to a generar
conclusion that any arbitrary inhomogeneous external
field produces inside a cylinder the field just the same
spatial configuration. The exact solutions for field pro-
ducing by multipoles placed at the center of dielectric
sphere (cylinder) were found. We apply these solutions
for calculation of the optical properties of composite
media.

ESTUDO TEORICO DO ESPECTRO DE
ABSORCAO E DE PROPRIEDADES
CONFIGURACIONAIS DO BENZENO
LIQUIDO
KALINE COUTINHO, SyLvio CANUTO
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Instituto de Fisica - Universidade de Sdo Paulo
MicuarL C. ZERNER
QTP - University of Florida, USA

Usando um tratamento supermolecular, estudamos o
deslocamento do espectro de absorgdo do benzene em
fase solida e liquida quando comparado a fase gasosa.
As configuragoes, que definem as estruturas supermole-
culares, foram obtidas experimentalmente (raio-x) para
o benzeno sdlido, e airavés de simulagio Monte Carlo
para o benzeno liquido. A configuragio herringbone
proposta experimentalmente para o liquido também foi
considerada.

Como a simulagio computacional de sistemas em fase
liquida utiliza um ndimero de moléculas maior que os
calculos quinticos sdo capazes de suportar, desenvolve-
mos uma técnica sistematica para definir a supermo-
lecula, ou seja, definir o niimero de moléculas que sdo
tncluidas no calculo quéntico; como também o nimero
de supermoleculas necessarias para descrever o sistemas
em fase liquida, pois a propriedade de interesse é ob-
tida como uma meédia sobre configura¢des ¢ ndo com o
cdlculo sobre uma configuragio apenas.

Nossos resultados, para o calculo do deslocamento do
espectro do benzeno em fase condensada, estao em ex-
celente concordancia com os resultados experimentais e
mostram que para o caso do liquido as configuragoes de-
sordenadas, geradas na simulagio computacional, estao
em melhor concordincia com os resultados experimen-
tais, que a configuracao herringhone.

Método PG2 para o calculo Ab Initio de
energia moleculares e de reacao.
ANTONTO Luciano DE ALMEIDA FoONSECA
Dpto. Fisica, Universidade de Brasilio, Brasilia, DF.
CarLOS FREDERICO DE Souza CASTRO
Dpto. Fisica e Quimica, Universidade Catdlica de Brasilia,
Taguatinga, DF.

John A. Pople e colaboradores propuseram, em uma
série de artigos entre 1989 e 1991, metodologias com-
postas por corregdes aditivas para o célculo de energias
moleculares Ab Initio: os métodos G1 e G2. Desta
forma, tornou-se possivel substitutr um calculo ex-
tenso e com grande demanda computacional por varios
calculos menores. Tais métodos tem a vantagem de
ter um baixo custo computacional e um erro médio de
2-3 keal/mol, em relagio aos dados experimentais. En-
tretanto, por utilizar o formalismo Hartree-Fock nao-
restrito (UHF) sofrem da contamina¢io de spin ine-
rente a0 mesmo, especialmente para estados de multi-
plicidade de spin superiores - dubletos, tripletos, etc.-.
Tal contaminag¢fio é maior nos estados de transi¢iio, os
quais s2o necessdrios para a determinacao das energias
de ativagao das reagdes quimicas. Através do forma-
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lismo proposto por Schelegel, podemos projetar as con-
taminac¢des de spin e obter energias corrigidas. Tais
energias serfio de estados puros, sem a contaminag¢io
de spin. Esta é alteracao, por nés proposia, no método
PG2. Das 100 espécies moleculares, neutras e ionicas,
calculadas até o presente, o procedimento PG2 tem
se mostrado superior. Na determinagio das energias
de reagdes quimicas também houve melhora na des-
crigio das mesmas. Aplicamos o método PG2 para
as reacdes na formagio de Carbeto de Silicio, através
da deposi¢iio por vapor gquimico, nos modelos radica-
lar e idnico.Em ambos os casos, houve melhoria na
determinaciio das energias de reagio e das energias
de ativagio, especialmente na reacio H + CH4 —
H2 + CH3. Cailculos tedricos, reportados na litera-
tura, indicam-na como sendo endotérmica, entretanto,
experimentalmente é exotémica (-4,68 kcal/mol). O
método PG2 determina-a como sendo, corretamente,
exotérmica (-1,06 keal/mol).

SIMPLETIC TRANSITIONS ON HORNOS &
HORNQOS GENETIC CODE MODEL
MARGONI S0ARES BARBOSA, JosE EDUARDO M.
HorNoOs
USP

In this present work we analyse the sympletic transi-
tions on codons in the Hornos’s genetic code evolution
model. In this analysis we make use of a representa-
tion of the sympletic group, performed by polynomials,
recently constructed in colaboration with Marcos Mos-

hinsky from University of Mexico. This construction
was based upon a technique developed by M. Moshinsky
which consist of embeding the sp(6) algebra into a uni-
tary algebra of larger dimension. Doing so, extending
a previous analysis, which holds for unitary groups, to
the sympletic series. The handleness of that basis was
improved, with Maple routines, by means of a suitable
scalar product on that polinomial field. We correlate
the aminoacids to the degenerated spaces of that sy-
mpletic representation just as in the original paper of
Hornos & Hornos. But now with a slight diferent assig-
nment to express symmetry properties of the code more
clearly, lasting the freedom of this assign procedure. In
this way, the impact of all lowering simpletic operators
actions on the process of translation due by the genetic
code, in course of evolution, was classified. We set, with
this mathematical distinction between aminoacids, and
within a dynamical symmetey framework to connect
them, a vast ainbient to search for patterns in biophy-
sical properties of the aminoacids along evolution.

FISICA ATOMICA E MOLE-
CULAR (Novos Desenvolvimen-
tos) — 12/06/97

ATOMIC INTERACTIONS AT THE NANO-KELVIN SCALE AND THEIR ROLE IN
QUANTUM DEGENERATE GASES
R. G. HuLeT, E. R. I. ABrAHAM, W. I. MCALEXANDER, J. GERTON
ftice University, Houston, TX 77005, USA.

Photoassociative spectroscopy of ultracold atoms has dramatically increased our knowledge of interatomic potentials.
Molecular spectra can be recorded by scanning a laser frequency through the resonance between a pair of colliding
atoms and a bound molecular level. We have used this technique with laser-cooled trapped atoms to precisely
determine the interaction potentials between ground-state lithiim atoms. The s-wave scattering lengths can then
be extracted from these potentials. For 7Li, a composite boson, we have found that the scattering length is negative,
corresponding to attractive interactions. These interactions have a profound effect on the formation, stability, and
dynamics of Bose-Einstein condensates of 7Li. For 6Li, we have identified a threshold resonance, for which the
scattering length is enormous in magnitude and negative. 1 will discuss the possibility of observing a BCS-like
phase transition to a supetfluid state. Finally, I will describe how photoasssociative spectroscopy can determine an
atomic radiative lifetime with unprecedented precision. This measurement is also sensitive to radiative retardation
in the long-range portion of the interaction (Casimir-Polder eflect).
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QUANTUM PROPERTIES OF AN ELECTRIC CHARGE IN AN OSCILLATING MAGNETIC
FIELD: CURRENT ECHOES
1. S. OLIvEIRA, A. P. GUIMARAES, X. A. DA SILva
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

The Schrédinger equation is exactly solved for a charged particte in the presence of a time-dependent oscillating
magnetic field B,{w;t), superimposed to a static one, By, in two situations: (i) the oscillating field is applied
continuously and (ii} it is applied as a sequence of pulses of duration = [1]. The problem acquires a simple form if
the idea of a rotating reference frame is introduced. In case (i) it is shown that the energy eigenstates of the particle
(Landau levels) are rotated by 90° as the frequency of the oscillating field is swept over the particle cyclotron
frequency w, = (¢/m}B,. In case (ii) we consider the application of one and two magnetic pulses along the z axis
at the resonance (w = w,.), and calculate the expected value of the particle momentum on the y-axis, m < Y >.
The results agree with the classical derivation of curreni echoes and free current decays, proposed recently [2], and
extends the possibilities of applications of the effect to other areas of Condensed Matter and Atomic Physics. [1]
L.S. Oliveira, A.P. Guimaraes and X.A. da Silva, Phys. Rev. E 55 (1997) in press [2] 1.S. Oliveira, Phys. Rev. Lett.
77 (1996) 139

MASS SCALING IN THE MOLECULAR APPROACH
JosE RACHID MOHALLEM
UFMG

The molecular approach (MA) to ABA coulomb systems [J. R. Mohallem, Phys. Rev. A 51, 3541 {1995)] was
designed for systems that show a ”molecular behaviour”. It was applied for such systems from the hydrogen
molecular ton to the positronium negative ion. The main feature of the MA is that the adiabatic solution point
out the most relevant “nuclear” configurations that should then appear in the construction of the nonadiabatic
wavefunction. Now, it is succesfully extended to atomic systems, for wich we change the roles of nuclei and electrons.
Adiabatic and nonadiabatic energies of some low-lying S=0 bound states of the helium atom are calculated. The
adiabatic energies seem to be the best obtained so far. They reveal the separability of the wavefunctions of these
systems, predicted a long time ago by Hunter and colaborators [J. Chem. Phys. 46, 2146 (1967) and references
therein]. These energy levels are directly related to vibrational levels of the hydrogen molecular ion in a correlation
diagram, a procedure that is equivalent to mass scaling, relative to the mass ratio A = my4 /mp, of the adiabatic
and nonadiabalic wavefunction, that has the same analitical form for all A. Molecular quantum numbers can then
be assigned to electronic atomic levels without the drawbacks of ancther approach [J. M. Feagin and J. S. Briggs,
Phys. Rev. Lett. 57, 984 (1986)] where the Born-Oppenheimer molecular- orbital wavefunction of the hidrogen
molecular ion is scaled to generate the helium levels. In the last approach the assignement of quantum numbers
is made just through symmetry considerations and lead to similar qualitative conclusions for states of the same
symmetry of different atomic two-electron systems. Such problems can not appear with the MA direct correlation.




56 FISICA ATOMICA E MOLECULAR (Espectroscopia e Aplicagbes) - XX ENFMC

FISICA ATOMICA E MOLECULAR (Espectroscopia e Aplicaces)

FISICA ATOMICA E MO-
LECULAR (Espectroscopia e
Aplicagoes, Tons Pesados) -
13/06/97

DETECTANDO BIFURCACOES CLASSICAS
EM ATOMOS A PARTIR DE DADOS
EXPERIMENTAIS.

Marcus WERNER BEIMS
UFRGS

Um experimento com atomos de Rydberg resolvido
simultaneamente na energia e no tempo é proposto.
A existéncia de bifurcagdes cldssicas pode ser detec-
tada diretamente de dados experimentais e portanto,
informagoes sobre a nao-integrabilidade das equagdes
cldssicas de movimento podemn ser obtidas. Este ex-
perimento ¢ baseado em técnicas de pump-probe [1],
onde um pump-laser excita um elétron de um estado
inicial a uma coerente superposicao de varios estados
de Rydberg, criando assim um pacote de onda radial
nao-estacionario. A localizacdo do pacote de onda pode
ser testada com um probe-laser que induz o elétron ex-
citado a um estado final através da emissio espontanea

de um féton. Num passo subsequente, a energta dos la- -

sers e portanto, a energia do centro do pacote de onda, ¢
variada e a dependéncia do pacote de onda como funcao
simultdnea do tempo e da energia pode ser estudada.
Resultados sio mostrados para o caso do atomo de hi-
drogénio sujeito a um campo magnético uniforme. Em
particular serdo discutidos pacotes de onda excitados
ao longo da drbita perpendicular ao campo magnético.
Acentuados méximos sa0 observados na dependéncia
do pacote de onda quando bifurcagdes cldssicas ocor-
rem [2].

1. G. Alber, H. Ritsch e P. Zoller, Pliys. Rev. A 34,
1058 {1986).
2. M. W, Beims, submetido para publicagao.

(FAPERGS)

EVIDENCIA DE TRANSIGOES LASER DO
METANOL OCORRENDO EM UM
PROCESSO DE 4 NiVEIS
Joio CaRLoOS SiLos MORAES
Departamento de Fisica e Quithica - Unesp - Ilha Solteira

Logo apds o primeiro sucesso na geracao de radiagdo
laser IVL (Infra-Vermelho Longingiio) através do bom-
beamento dptico utilizando um laser de COs, 0 meta-
nol e seus isétopos foram reconhecidos como sendo o

meio ativo mais rico e eficiente. Até o momento, so-
mente o metanol, 2CH30H, tem gerado um pouco
mais de 600 linhas laser IVL e se, considerarmos os seus
isétopos, este nimero ultrapassa 2000 linhas. Apesar
dos esforgos, o “assignment” (identificagdo dos nimeros
quanticos envolvidos numa transigdo) para mais da me-
tade destas transigdes laser ainda nao foi determinado.
A acido laser para a maioria das transi¢des IVL observa-
das, do metanol e seus isétopos, ocorre num sistema de
3 niveis. Recentemente, Li-Hong e seus colaboradores
propuseram que a agao laser IVL pode também ocorrer
por um processo de 4 niveis. Como consequéncia de
nossa analise sistematica de “assignment” de espectros
de absorgao a Transformada de Fourier do metanol, na
regiao IV (Infra-Vermelho) ¢ IVL, fol possivel deter-
minarmos 0 “assignment” de varias linhas laser IVL
do metanol. Em particular, algumas destas transigtes
laser ocorrem num sistema de 4 niveis, o que vem con-
firmar a proposta de Li-Hong, cujo processo até entao
nao tinha sido confirmado.

Apoio Financeiro: FAPESP e CNPq.

ELECTRONIC AND STRUCTURAL
TRENDS IN SMALL GaAs CLUSTERS
PauLo CEsar Prquini
UFSM
SYLvio CANUTO, ADALBERTO FAZZIO
USP

Using the Hartree Fock Roothaan method, followed
by second order Meller Plesset perturbation theory we
studied the structural and electronic properties of the
Ga,Asy, (n+ m < 8) clusters and its positive and ne-
gative ions (forty clusters in total). We determined the
ground state structures of these clusters through geo-
metry optimization calculations without spatial sym-
metry constraint. The extreme points found in the op-
timization procedure were verified to be minima after
calculation of the vibraticnal frequencies. The ioniza-
tion potential, electron aflinities, Mulliken population
analysis, binding energies, bond orders, etc, were eva-
luated. We verify, for the first time, the experimentally
observed alternating behavior n the ionization poten-
tial heyond the three-atom clusters. Analyzing the re-
sults, we deduce a structural pattern followed by these
small clusters of GaAs, where the embrionary forms of
these clusters are observed to present highly symmetri-
cal configurations formed by the As atoms at the cen-
tral part of the cluster. The Ga atoms are observed to
appear at positions that enhance a hybridization and
chemical ordering which tends to that presented by the
bulk. The change for a layer-type structure, similar to
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that presented by the GaAs bulk, is observed to ini-
tiate already at the eight-atom stoichiometric cluster,
(GagAss. This is In agreement with experiments invol-
ving reactions of these clusters with NI3. An explana-
tion of the mass spectrum results is also presented.

ON THE STABILITY OF FULLERENE-LIKE
(BN), CLUSTERS
MaArio S. C. Mazzoni, HELIo CHACHAM
UFMG

In 1985 Kroto et al proposed that a new form of pure
carbon with 60 carbons arranged in a regular truncated
icosahedron geometry could be obtained in gas phase by
laser vaporization. Five years later, Kratscher et al dis-
covered a simple method to prepare large quantities of
Co molecules. Since then, the study of Cgy and other
molecules of the same family, named fullerenes, attrac-
ted considerable interest due to its unusual electronic
and structural properties. In this work, we propose
a family of fullerene-like clusters Baqyn N3g4n, with n
from zero to six. BsgNag has only 4 and 6-membered
rings and has the lowest total energy per atom. The
reduction of n by one, in the family, eliminates a 4-
membered ring and creates two 5-membered rings. This
results in a “wrong” B-B bond and a “wrong” N-N
bond, increasing the total energy per atom at the HF
level. The resulting BzpN3g in the family has a Cgo-
like topology with the smallest possible number of B-B
and N-N bonds. This BagNap cluster has also a total
energy (at the HF level) lower than that of a BspNag
nanotube-shaped cluster. We also estimate that the
energy necessary to create a pair of “wrong” B-B and
N-N bonds by atom exchange in the Bz Nzp fullerene
cluster is 4.3e¢V, at the HF level. All the geometries
used in the calculations were previously optimized by
means of the MNDO method and all the calculations
employed the GAUSSIAN/92 program package. The
Hartree-Fock calculations were performed for selected
clusters using Dunning/Huzinaga valence double-zeta
basis set.

Reflection Spectroscopy of a Metal / Resonant
Vapour Interface
M. Oriis, M. CHEVROLLIER
Departamento de Fisica - Universidade Federal da Paraiba
D. BrocH, M. FicHeT, M. DucLoy
Laboratoire de Physique des Lasers - Université
Paris-Nord - FRANCE

The reflection spectroscopy has been shown to be an
important tool to probe atomic vapours near an in-
terface with a dielectric. This kind of technique gives
access, for instance, to the homogeneous linewidth of re-
sonant transitions by way of the frequency modulated
selective reflection [1]. Among the possibilities opened
by this technique, sensitive to very thin vapour layers
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close to the surface, one is to obtain informations rela-
ted to cavity-QED atomic effects [2]. Also the behavi-
our of neutral atoms close to a metallic surface may he
explored by reflection spectroscopy techniques. These
techniques include the use of inhomogeneous fields, like
surface plasmons, and selective reflection from metal co-
ated windows of cells containing atomic vapours. The
reflection at an interface between a metal and a re-
sonant vapour is considered in the realistic case of a
dielectric substratum, metallic film and low density va-
pour structure. A simple semiclassical theory is used
to describe the normally reflected field considering an
incident monochromatic radiation which frequency is
scanned around the atomic resonance (selective reflec-
tion), and the absorptive/dispersive character of the
reflected field iineshape is observed, with strong depen-
dence on the metallic film width. The experiments of
selective reflection are realized with a frequency modu-
lated laser at 852 nm and Cs-filled, silver-coated glass
window cells. The resultant spectra are sub-Doppler
and show the mixed contributions of the real and ima-
ginary parts of the vapour refraction index. 1 -J. P.
Woerdman, ad M. F. H. Shuurmans, ”Spectral narro-
wing of selective reflection from sodium vapour” Opt.
Commun. 14 248 (1975); M. F. H. Schuurmans, " The
fluorescence of atoms near a glass surface”. Contemp.
Phys. 21 (1980) 463. 2 - M. Oria, M. Chevrollier, D.
Bloch, M. Fichet, and M. Ducloy, " Spectral observation
of surface-induced van der Waals atiraction on atomic
vapour” Europhys. Lett. 14(6) (1991) 527.

Medidas Absolutas de Se¢des de Choque de
Captura e Perda Eletrdnica de fons ¢+
Colidindo com Hidrogénic Atdmico.
WILSON DE Souza MELO, MARCELO MARTINS
SANT’ANNA
UFF
ANTO6NIO CaRLOS FONTES DOS SANTOS, GERALDO
MONTEIRG SiGAUD, EDUARDO CHAVES
MONTENEGRO
PUC-Rio
WALTER MEYERHOF
Stanford University
MaNSUKH BHAMAL SHAH
Queen’s University of Belfast

Sao apresentadas medidas absolutas de se¢des de cho-
que de captura e perda eletrdnica de ions ¢ colidindo
com hidrogénio atémico na faixa de energia de 1.1 2 3.5
MeV. Foram medidas também secdes de choque de cap-
tura (simples e dupla) e perda de ¢** colidindo com H;
na faixa de energia de 1.0 a 3.0 MeV. Estes resultados
estendem medidas anterioresl de perda eletrénica para
velocidades do projétil acima do limiar do entiseree-
ning. As medidas foram realisadas no acelerador Van
de Graaff de 4 MV da PUC-RIO. O alvo de Hidrogénio
atémico foi obtido por dissociagio térmica em um forno
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de tungsténio, construido para esta finalidade, com ca-
libragao absoluta obtida pelos canais de dupla captura
e de espalhamento elastico coulombiano2. Onde ocorre
superposi¢ao, nossos dados estdo em bom acordo com
as medidas de Goffe at all. Os resultados experimen-
tais sdo comparados com calculos baseados no modelo
de elétron independente unitarizado com os canais de
captura e perda determinados através das distribuigdes
de probabhilidade dadas pelas aproximagdes semicdssica
¢ de primeira ordem, respectivamente3,4. O papel da
contribuigdo de it antiscreening no desacordo entre teo-
ria e experimento no regime de alta energia para o canal
de perda é disculido a luz da aproximagao de impulso
e sua relagdo com colisdes elétron ions.

1 T.V. Goife, M.B. Shah and H.B. GilbodY, J. PhYs.
B: At. Mol. Opt. Phys.,12, 3763(1979).

2 M.M. Sant’Anna, Tese, PUC-Rio(1997), nao publi-
cada.

3 1. Ben-Itzhak, A. Jain and O.L. Welver, J. Phys. B:
At. Mol. Opt. Phys.,26, 1711(1993).

4 E.C. Montenegro, G.M. Sigaud and W.E. Meyerhof,
Phys. Rev. A45, 1575(1992). (CNPq, FINEP e NSF)

O Fator de Forma Molecular do H, em Colisoes
de Perda Eletronica
MARCELO MARTINS SANT’ANNA, WILSON DE SOUZA
MELo :
UFF
ANTONIO CARLOS FONTES DOs SANT0S, GERALDO
MONTEIRO S1GAUD, EDUARDO CHAVES
MONTENEGRO
PUC-Rio
WALTER MEYERHOF
Stanford University
MANSUKH BHARMAL SHAH
Queen’s University of Belfast

O efeito da estrutura molecular do H; na perda
eletronica do projétil é estudado através da medida da
razao das se¢des de choque de perda para projéleis de
He* incidentes em Hz e em H, o}2 /ol O uso desta
razao para analisar o efeito do fator de forma mole-
cular é conveniente, jA4 que permite cancelar eventuais
mcertezas nos modelos tedricos, Além disso, o com-
portamento de o1 /ot com a velocidade do projétil,
comparado ao das se¢oes de choque Jf‘;’, ¢ menos de-
pendente da dinamicada colisao e mais sensivel ao fator
de forma molecular,

Um forno de filamento de tungsténio foi usado para pro-
duzir um alvo gasoso de hidrogénio parcialmente dis-
sociado. A dupla captura e o espalhamento eldstico
coulombiano foram usados para a calibragao absoluila
do alvo. Os dados apresentados neste traballio sio as
primeiras medidas absolutas de o2 /ofl | tanto no re-
gime de altas velocidades como no de velocidades inter-
medidrias. Os resultados experimentais para o5 /o,
juntamente aos dados para J{I;, sdo também usados

para obter segdes de choque de perda eletrénica de He*
indidente em hidrogénio atémico.

As diferencgas entre os resultados presentes e anterio-
res obtidos por Shah et al. e Hvelplund et al. sao
atribuidas principalmente a diferengas nos processos de
normalizagao. Aqueles conjuntos de dados foram nor-
malizados por dados anteriores para outros sistemas de
colisdo envolvendo H, que por sua vez, foram obtidos
utilizando um forno calibrado pelas medidas absolutas
de McClure para a captura por prétons em H e em Hs.
Foi obtido um bhom acordo com calculos PWBA utili-
zando o fator de forma modificado de Weinbaum. O
uso dos fatores de forma de Stewart e Hubbell-Cooper
subestima os resultados experimentais.

OBTENGAO DE SECOES DE CHOQUE DE
IONIZAGCAO ELETRON-ION A PARTIR DE
DADOS DE PERDA ELETRONICA EM
HIDROGENIO ATOMICO
ANTONIO CARLOS FFONTES DOS SANTOS, (GERALDO
MoNTEIRO S1GAUD, EpUARDO CHAVES
MONTENEGRO
PUC-Rio
MARCELO MARTINS SANT’ANNA, WILSON SouzZa
MeLo
UrF
WALTER MEYERHOF
Stanford University
MANSUKH BHAMAL SHAH
Queen’s University of Belfast

Durante os 1iltimos dez anos, um grande esforgo tedrico
e experimental tem sido feito para estabelecer a equi-
valéncia entre a contribuigio elétron-elétron para a
perda eletronica e a ionizagao por impacto de elétrons
de ions multicarregados. Esta equivaléncia correlaci-
ona dois ramos i a altas por um alvo neutro é relaci-
onada a dois mecanismos, Q primeiro ¢ relacionado a
intera¢io nuclear do atomo alvo com o elétron ativo
do projétil. Neste caso, o projétil é ionizado enguanto
o alvo permanece no seu estado fundamental. A se-
gunda possibilidade é a interagao elétron-elétron en-
tre os elétrons do alvo e o elétron ativo do projétil.
Neste caso, tanto o projétil quanto o alve sio iont-
zados. Estes dois mecanismos tem sido chamados de
"screening” e ”antiscreening”, respectivamente. Uma
importante visdo alternativa tem sido proposta na li-
teratura na qual a contribuigac elétron-elétron para a
perda eletrénica pode ser simulada como uma colisdo
ionizante entre um elétron livre e o projétil. Virios
autores adotaram esta idéia, identificando varias as-
sinaturas da interagdo elétron-eléiron e da interagao
elétron-nucleo. Estas descobertas permitem-nos olhar
para a analogia mencionada acima do modo inverso,
isto é, obter dados de ionizagao de ions por impacto
de elétrons a partir de medidas de perda eletrdnica.
Do ponto de vista experimental, esta ¢ uma alterna-
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tiva vantajosa porqueexperiencias de perda eletronica
sdo mais simples de realizar do que experiencias com
feixes cruzados de elétrons e ions. A andlise desta pos-
sibilidade é o principal propésito deste trabalho. O uso
de Hidrogénio atémico fornece nao somente um perfil
Compton agudo,fazendo deste alvo um candidato ex-
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celente para simular um feixe de elétrons livres, bem
como por eliminar processos de dois elétrons os quais
ocorrem se alvos de dois elétrons, tais como Hidrogénio
molecular ou Helio sao usados.
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Estudo da Colisao com Mudanga de Estrutura
Hiperfina para uma Amostra de Sédio e
Potassio Aprisionados Simultaneamente em
uma Armadilha Magneto-Stica
M. S. SanTOs, A. ANTUNES, J. FLEMMING, 8. C.
ZiLio, V. S. Bagxato
Instituto de Fmsica de Sco Carlos - USP
P. NUSSENZVELG
Instituto de Fmsica - Universidade de Sco Paulo

Medimos a taxa de perds por colisco com mudanga de
estrutura hiperfina para uma amostra de ssdio e po-
tassio frios como fungeo da intensidade do laser apri-
sionador. O procedimento usual usado para medir a
dinbmica de perdas se baseia no processo de carrega-
mento da armadilha. Entretanto, no regime de baixas
intensidades, o processo de carga da armadilha fica pre-
Judicado. Neste trabalho, ultilizamos uma ticnica que
nss desenvolvemos e ja aplicamos ao aprisionamenteo de
potassio. Essa ticnica, nos permite alcangar o regime
de baixas intensidades, inclusive abaixo da intensidade
de saturagco, sem as limitagues da ticnica tradicional.
Nos concentramos no estudo de colisues no regime de
baixas intensidades, em que as perdas por colisco com
mudanga de estrutura hiperfina do estado fundaniental
sco dominantes. O estado fundamental do atomo de
Ssdio possui dois estados hiperfinos 7/ = 1 e F = 2 se-
parados por 1,77 GHz. De maneira que, em uma colisco
com um atomos de potassio no estado fundamental em
que ambos passam do estado F = 2 para F = 1, o
ganho em energia adq—irido pelo atomo de Ssdio i de
1,04 GHz. Esse ganho i convertido em energia cinitica e
i suficiente para que os atomos escapem da armadilha.
Esse processo apesar de sempre estar presente ss causa
perdas quando o potencial confinante i raso, ou s€ja, a
intensidade do laser aprisionador i baixa.

Esse trabalho 1 interessante para o estudo de atomos no
estado fundamental pois pode trazer informagues novas
e relevantes a respeito dos potenciais de interagco entre
esses atomos a balxmssimas temperaturas.

Apoio: FAPESP, PRONEX-Centro de Frceljncie em
Stica Pura e Aplicade

ESTUDO EXPERIMENTAL DA IONIZAGAO
FOTOASSOCIATIVA EM ATOMOS DE
SODIO ULTRAFRIOS COM DUAS CORES
GusTave DECZKA TELLES, SERGIC RICARDO
MUNIZ, VANDERLEI SALvVADOR BaanaToO, Luis
GUSTAVO MARCASSA
Grupo de Optica, DFCM / IFSC - USP

A possibilidade de controlar e estudar o atomo isola-
damente vem ganhando uma importdncia fundamental
devido 4s indimeras aplicagbes tecnolégicas possivels.
Como exernplo de dreas que podem ser beneficiadas
pelos resultados desse tipo de pesquisa citamos: a
ciéncia dos materiais e a engenharia genética. O desen-
volvimento de técnicas para o controle do movimento
atomico jd permitiu a obtengao de amostras bastante
densas e frias, onde a natureza quantica do tomo se re-
vela de forma extraordinaria. Alem disso, essas amos-
tras sdo ideais para se investigar os processos colisio-
nais entre atomos, que levam a formagdo de ligagbes
quimicas. A Ionizagio Fotoassociativa (PAI) é um pro-
cesso colisional que envolve estados excitados em amos-
tras de atomos com energia cinética muito baixa. Neste
processo, dois atomos Iniciam uma colisao com am-
bos en1 seus estados fundamentais, absorvem um tnico
féton e passam a uma interagao potencial atrativa de
longo alcance. Nessa situagio, eles sao acelerados um
contra o outro, ganhando energia cinética. Em seguida,
o par absorve outro [Slon que os leva ac estado du-
plamente excitado, onde hd probabilidade dos atomos
atingirem uma pequena distancia relativa e dai ioni-
zar. Isso torna possivel a investigacdo dos passos in-
termediarios numa colisdo que, nesse caso, resulta na
formagao de moléculas ionizadas. A grande vantagem
de se estudar tal processo estd na facilidade de detecgao
direta do nimero de ions formados, produto da colisao.
Neste trabalho, realizou-se experimentos para estudar o
comportamento da PAI em dtomos de Sddio através da
varredura de duas fregiiéncias distintas, envolvidas em
etapas individuais do processo. Finalmente, resultados
como aqueles obtidos aqui ndo foram ainda reportados
na literatura. Além disso, a determinacio dos valores
e parametros pertinentes ao problema, apresentou re-
sultados que vém a comprovar uma importante teoria
dessa area do conhecimento conhecida como teoria do
Equilibrio Local.
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Measurement of Collisional Losses in a
Rubidium Trap
SuBraTA K. DUTTA
Center for Ultrafast Optical Science University of
Michigan Ann Arbor, MI USA
Gustavo DEczKE TELLES, RICARDO A. DE S.
ZANON, SERGIC RiCARDO MUNIZ, VANDERLEI
SALVADOR BacNaTo, Luis GusTavo MARCASSA
Instituto de Fisica de Sao Carlos - USP Sao Carlos, SP
JoHN WEINER, WILLIAM DEGRAFFENREID
University of Maryland, MD USA

We have studied the loss due to collisions in a Rb ato-
mic trap. Collisions between trapped atoms result n
a gain of kinetic energy which can result in the atoms
escaping from the trap. These losses himit the maxi-
mum density and number that the trap can support.
There are two collisonal loss mechanisms: radiative es-
cape (RE) and fine structure change (I'SC). Our goal
is to quantify the loss due to each of these mechanisms.
The total loss due to collisions has been measured he-
fore. In our study, we in addition make the first measu-
rement of the FSC loss. The total loss is the sum of RE
and FSC and so by knowing the FSC loss, we thus can
calculate RE. The trap operates by exciting Rb atoms
from the 5S;,, ground state to the 5P3;2 excited state.
Collisions can occur between an atom in the ground
state and one in the excited state due to the R™3 po-
tential between them. FSC occurs when an atom pair
on the 5S;/5-6P3;2 molecular potential makes a tran-
sition to the 5S;,9-5P; /2 potential due the crossing of
the potentials, and the pair gains an energy equal to the
difference in fine structure energies. This added kinetic
energy is sufficient for the atom pair to escape from the
trap. Because the only mechanism for the 5Py, state
being populated is by FSC, we determine the FSC loss
by measuring the population in 5P;/5 . To do this, we
shine a probe beam tuned on the trapped atoms to the
transition 5P; ;5 —+ 85173, From 85, state, the atom
needs to absorb one rnore photon to ionize. The Rb*
ions are then counted using an ion detector. Thus by
counting ions we can calculate the population in 5Py ;.
Similar measurements were also made in a Ks trap.

RESONANT COOLING IN
POSITION-DEPENDENT MAGNETIC
FIELDS
JAYME VICENTE DE Luca FiLHo, REGINALDO DE
JESUS NAPOLITANO, VANDERLEI SALVADOR
BagNaTO
Instituto de Fisica de Sdo Carlos, Universidade de Sdo
Paulo

Recently there has been much interest in counfining an
ultracold atomic vapor of neutral atoms in a spatially
dependent magnetic field. It has been argued that inte-
raction with a slowly-varying radio frequency external
magnetic field can cause evaporation, cooling the va-
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por to the Bose-Einstein phase transition. The interac-
tion with the ramping down external radio frequency is
thought to remove the atoms oscillating with gradually
lower energies, thereby cooling the atomic vapor. In
this work we show that interaction with the radio fre-
quency produces other effects besides evaporation; in
particular, not all the resonant atoms are removed by
the radio frequency. The combination of a resonant ra-
dio frequency and a spatially dependent magnetic field
is capable of trapping the atoms to oscillate about the
resonance point by a nonlinear mechanism. The spati-
ally dependent magnetic field is obtained by two coils
placed in the anti-Helmholtz configuration , which pro-
duce a field varying linearly away from the midpoint
between the coils. In the original experiments it was
also used a bias magnetic field rotating about the z axis
for reasons of keeping the adiabatic effects that confine
the atoms, preventing Majorana transitions. We consi-
der this special configuration, but we note that only a
position dependent magnetic field is the essential con-
dition for the effect here described. We consider the dy-
namics of a neutral atomn of magnetic moment g in this
spatially dependent magnetic field. Interaction with a
resonant radio frequency brings in a novel nonlinear
dynamics for the slow rmotion of the center of mass.
We derive asymptotically exact equations for the slow
dynamics, which are compared to the numerical sclu-
tion of the full nonlinear problem. We also calculate
the frequency of small oscillations for resonant trapped
motions.

SUPRESSAO DE COLISOES INELASTICAS
ENVOLVENDO ATOMOS FRIOS NO
ESTADO FUNDAMENTAL.

SEraIo RicarDo MuNniz, Luis GusTavo
Marcassa, REGINALDO NAPOLITANO, GUSTAVO
Deczka TELLES, SERGIO0 CARLOS ZILIO,
VANDERLEI SALVADOR BAGNATO
Grupo de Cptica, DFCM JIFSC - USP

O avanco alcan¢ado na area de manipulagio de dtomos
neutros, via pressao de radiag¢do, ao longo dos iltimos
anos é indiscutivel. Desde os primeiros experimentos de
desaceleragao de feixes atémicos, no inicio da década de
80, quando atomos de Sodio eram resfriados a tempe-
raturas de algumas centenas de graus Kelvin (cerca de
16% da temperatura inicial) em amostras com densi-
dades de cerca de 10° atomos/cm?, até os dias atuais
onde é possivel obter amostras a temperaturas da or-
dem de nK com densidades que podem chegar a 1012
dtomos/cm®, obteve-se progressos extraordinarios. Du-
rante este periodo um dos assuntos que tem sido ex-
tensivamente estudado é o das colisdes vltrafrias. Uma
das razdes desse interesse é fato de que esse tipo de
processo limita a densidade das armadilhas magneto-
opticas. Dentre os varios processos colisionais, um é
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de particular interesse: as colisbes que ocorrem en-
tre dtomos no estado fundamental, também conhecida
como colisao por mudanga de estrutra hiperfina. Neste
trabalho relatamos a observagio da supressao deste pro-
cesso em atomos ultrafrios de Sédio. Mostramos que o
processo utilizado para suprimir a fotoionizagio asso-
ciativa, (Phys. Rev. Lett. 76, 2033 (1996)) é também
capaz de suprimir os processos colisionais envolvendo
atomos no estado fundamental. Observamos com esse
esquema uma supressao de até 80% na taxa de perda de
atomos da armadilha. Os resultados experimentais sio
comparados com uma teoria de multicanais acoplados
e com um modelo Landau-Zener simples. Constata-
mos que ambas as teorias concordam com os resultados
para baixas intensidades, porém no regime de altas in-
tensidades, os experimentos monstram uma saturagio
que é qualitativamente descrita apenas pelo pela teoria
de multicanais. Estes resultados sao importantes, pois
mostram que é possivel controlar processos que causam
perda de dtomos (e consequentemente limitam a densi-
dade) em sistemas condensados de Bose-Einstein.

MeV NITROGEN BOMBARDMENT OF LiF:
FROM THE NUCLEAR TO THE
ELECTRONIC SPUTTERING REGIMES
J. A. M. PEREIRA, E. F. DA SILVEIRA
PUC-Rio
K. WIEN

Institut fiir Kernphysik, Technishe Hochschule, Darmstadt

The time-of-flight technigque was used to measure axial
kinetic energy distributions of secondary ions emitted
from LiF surfaces bombarded with nitrogen ions in the
0.075 -7.5 MeV range. Desorption yields were also me-
asured as function of the projectile energy. The analy-
sis of the Lit and F~ secondary ions indicate that, at
energies below 0.5 MeV, these ions are sputtered from
the surface by a linear collision cascade (nuclear sputte-
ring). This is clearly seen in the asymptotic behavior of
the energy distribution (I,2"1 where 0 < m < 1).
The m factor is related to the repulsive potential of the
atoms in the cascade. Pair potentials between Lit and
F~ were calculated using the Hartree-Fock method and
the different m-values (m ~ 0 for Lit and m=2/5 for
F~) are in good agreement with the experiment. Both
ions are emitted with similar kinetic energies. At pro-
jectile energies above 0.5 MeV there is a change in the
Lit emission behavior: the desorption yield increases
because of the electronic sputtering contribution. Tnthe
energy spectra this mechanism produces a distribution
with an exponential decay and produces lower energies
of emission. The electronic sputtering contribution is
maxtmum at 2.0 MeV in an energy range where the
electronic energy loss is still increasing. These results
can be interpreted considering the track dimensions and
the linear collision cascades theory.
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BOLHAS CAOTICAS
ALBERTO TUFAILE, JOSE CARLOS SARTORELLI
IFUSP-DFGE-LFNL

O estudo de bolhas em liquidos tem grande interesse
em varias aplicagdes[1,4].Na formagao de bolhas de ar
em liquidos observamos algumas caracteristicas dos sis-
temas cadticos como duplicagao de periodo através de
bifucagao flip {5,6], periodo 3 [7] e comportamento
nao periddico medindo-se o tempo entre bolhas [8].
O sistema pode ser controlado por uma onda sonora
periodica injetada no tubo e novos resultados foram ob-
tidos como aceleragdo das bolhas, formagao de toro com
travamento de frequéncia em periodo 5. O experimento
€ mais sensivel ao controle sonoro quando a frequéncia
de ressonancia do tubo é proxima a frequéncia em bo-
thas. Também serao apresentados resultados quando
se acrescenta uma terceira fase (6leo), em condigdes de
borbulhamento que possibilitam a formagao de uma co-
luna de agua dentro do dleo, por onde as bolhas sobem
com maior velocidade do que no dleo.

(1] G. B. Wallis, ONE DIMENSIONAL TWO-PHASE
FLOW, McGraw-Hill Book Co., New York (1996).

[2] D. A. Drew, ANNUAL REVIEW OF FLUID ME-
CHANICS 15, 261 (1993). .

[3] C. Pauchon, S. Banerjee, International Journal of
Multiphase Flow 12, 559 (1986).

[4] Y. Taitel, D. Barnea, A. E. Dukler, AIChE Journal
26, 345 (1980).

(5] J. Argyris, G. Faust, M. Haase, AN EXPLORA-
TION OF CHAOQOS, North-Holland, 333 (1994).

[6] M. J. Feigenbaum, QUANTITATIVE UNIVERSA-
LITY FOR A CLASS OF NONLINEAR TRANSFOR-
MATIONS, J. Stat. Phys. 19, 25 {1978).

[7] T. Y. Li, J. A. Yorke, PERIOD THREE IMPLIES
CHAOS, Amer. Math. Monthly 82, 985 (1975).

(8] A. Tufaile, J. C. Sartorelli, W. M. Gongalves, CAOS
NUM EXPERIMENTO HIDRODINAMICO SINTO-
NIZADO, XIX ENFMC Resumos, 96 (1996).

Exploring the Collective Behavior on the
Coupled Quartic Map
LEONARDO GREGORY BRUNNET, Jason A. C.
GALLAS
Universidade Federal do Rio Grande do Sul

Since the last decade, different systems composed of
coupled map lattices have been studied as simple mo-
dels to describe extended systems such as thermal con-
vection. Despite of the enormous reduction on the de-
grees freedom so obtained such systems can not be anal-
ytically integrated. Most works found in the literature
[1] use the logistic map to describe the local dynamics,
this restricts the local dynamics to just one atractor
and the competition due to coupling of different attrac-
tors on different units is & priert excluded. We have
approached this subject generalizing the description of
the local dynamics [2] and the way these units couple
[3]-

Starting from random initial conditions we ran a sys-
tem composed of uniis whose local dynamics follows de
quartic map (2],

Ty = (1712 d (].)2 b

, where z; is a real variable representing some quantity
of interest measured at time ¢, a and b are real parame-
ters. After each generation ¢ the value of 2, is averaged
over the first neighbors. A square lattice of sizes up to
512 x 512 units is the geometry used.

We have found the presence of non-trivial collective be-
havior (NTCB) over a wide range of parameters even on
regions where the local dynamics is periodic. This has
been compiled on an immage on the parameter space
showing the regions of NTBC and the regions where
the system synchronizes. We have also found that the
NTCB is robusi, that is, small variations of the pa-
rameters of the local map do not alter the collective
behavior

References

I- H. Chaté, A. Lamaitre, Ph. Marcq. P. Manneville,
Physica A 224 (1996) 447-457 and references therein.
2 - J.LA.C. Gallas, Physica A 202 (1994) 223, Phys.
Rev. E 48 (1993) R4159.

3 - Brunnet, Chaté, Manneville, Physica D 78 (1994)
141.

TEORIA DE MATRIZES ALEATORIAS E O
PROBLEMA DE CROSSOVER EM CAOQOS
QUANTICO
A. M. S. MaciEDo, GLAUBER J. F. T. DA SiLva
UFPE

Neste trabalho apresentamos uma teoria geral de matri-
zes aleatdrias para a descrigio do crossover integravel-
cadtico em sistemas que exibem caos quéantico. Sis-
temas deste tipo tém sido objeto de imdmeras inves-
tigacoes recentes, incluindo simulagdes numéricas e ex-
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perimentos em cavidades balisticas construidas em he-
teroestruturas semicondutoras. A conexao entre caos
quéntico e a teoria de matrizes aleatdrias é bastante ro-
busta e tém sido exaustivamente verificada em calculos
analiticos e simulagdes. Nossa abordagem consiste na
dedugao de uma equagiao de Fokker-Planck, que des-
creve um movimento Browniano numa variedade dife-
rencidvel definida por simetrias gerais do sistema. Es-
tas simetrias especificam classes de universalidade de-
nominadas ortogonal, unitaria e simplética. Um sis-
tema é classificado como ortogonal quando possui si-
metria de reversio temporal na auséncia de interagao
spin-orbita; na auséncia desta simetria ele € classifi-
cado como unitario e finalmente se o sistema apresenta
interagdo spin-drbita e simetria de reversado temporal
ele é dito simplético. O movimento Browniano € efe-
tuado por certas matrizes aleatdrias relevantes para o
problema especifico em estudo. Para sistemas isola-
dos a matriz aleatdria relevante ¢ a propria Hamilto-
niana, enguanto gue para sistemas abertos podemos
usar a matriz de espalhamento ou a matriz de tran-
feréncia. Mostramos que sob certas condigdes a equagio
de Fokker-Planck multidimensional pode ser resolvida
analiticamente usando a técnica de fungdes biortogo-
nais. Resultados para o ensemble de Legendre sdo dis-
cutidos e comparados com outras abordagens, dando
particular énfase a estatistica espectral local nas bor-
das e no centro do suporte da densidade média de
niveis. Concluimos apresentando uma breve discussio
de possiveis implicagtes da teoria aqui apresentada no
esquema global de classificacao de ensembles de matri-
zes aleatdrias em termos de espagos simétricos associa-
dos.

CARA OU COROA: UM MODELO DE
PASSAGEM DO DETERMINISMO AO
ALEATORIO
FILADELFO CARDOSO SANTOS, ILDEU DE CASTRO
MOREIRA
Instituto de Fisica - UFRJ

O langamento de uma moeda e a andlise posterior de
sua face (cara ou coroa), apds o seu retorno a uma
superficie horizontal, é um exemplo paradigmatico de
um evento aleatdrio. Por outro lado, o langamento de
um objeto em um campo gravitacional constante - seu
movimento de subida e descida - é um dos exemplos
classicos de sistema mecanico completamente determi-
nista. No langamento da moeda convivem, portanto,
dols aspectos aparentemente contraditdrios: o determi-
nismo no movimento da moeda, com sua previsibilidade
absoluta, ¢ a aleatoriedade maxima na obtengao de cara
ou coroa. Q propésito do trabalho fol construir um
modelo simplificado para o langamento da moeda que

permitisse esclarecer melhor e quantificar a passagem
do comportamento determinista para o comportamento
aleatorio. A moeda, inicialmente colocada em um plano
horizontal, é lancada com alguma incerteza inicial em
sua velocidade. Asequag@es da mecénica sdo utilizadas
para calcular todo o movimento subseqiiente da mo-
eda. Fizemos a simulagio computacional de um grande
numero de langamentos, o que permitiu a construgio de
um grafico em cores que esclarece como ocorre a passa-
gem do comportamento determinista (quando a incer-
teza inicial ndo existe) para o aleatério. Pelo grafico
podemos analisar também as situagOes intermediarias,
de previsibilidade parcial, quando os efeitos da incer-
teza inicial ¢ do valor do impulso total nao sao ainda
suficientes para produzir uma probabilidade igual para
cara ou coroa. Mostramos também que a convergéncia
para a equiprobabilidade final de cara ou coroa inde-
pende da distribuigao de velocidades inicials.

ORBITAS PERIODICAS E SUAS
BIFURCAGCOES EM BILHARES
MAGNETICOS
Luis GREGORIO GODOY DE V. Dias Da SiLva,
Marcus A. MARTINEZ DE ACGUIAR
UNICAMP

Recentes avangos técnicos na area de litografia em
heteroestruturas tornaram possivel a observagio da
dindmica de elétrons confinados em potenciais in-
tegriveis e cadticos. Tal dinamica pode ser muito bem
aproximada pelo movimento em pogos de potencial in-
finito, os chamados Bilhares, sistemas fisicos bidimen-
sionals onde uma particula move-se livremente e sofre
reflexdes especulares ao atingir uma fronteira. A geo-
metria da fronteira determina a caracteristica cadtica
ou integravel do movimento eletrénico. ¥Um modela-
mento tedrico possivel neste contexto é o de um gas de
elétrons semi-classico confinado. A introdugdo de um
campo magnético ortogonal ao plano do Bilhar permite
o estudo de propriedades magnéticas do gés, tais como
susceptibilidade e magnetizagio. O papel das Orbitas
Periddicas e suas bifurcagdes é de grande relevancia
neste modelo. Podemos destacar que corre¢des semi-
classicas de primeira ordem para a densidade de niveis
dependem intimamente das A¢oes ¢ dos Periodos des-
tas drbitas, via formula de Gutzwiller. Neste trabalho,
apresentamos um método numérico de busca de Orbitas
Periddicas em dois tipos de Bilhares Magnéticos: o Bi-
thar Quadrado e o Bilhar de Sinai. Usando simuladores
numéricos para estes sistemas, é feita uma busca por
“4rbitas-canditatas” diretamente na Secdo de Poincaré.
Através de iteragOes sucessivas, obtemos a convergéncia
da érbita periodica correspondente e de sua Matriz de
Monodromia M. Sio determinadas numericamente a
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Acdo classica e a estabilidade da drbita, dada pelos au-
tovalores de M. O comportamento do Trago de M em
fungao do campo nos permite encontrar as bifurcagdes
com duplicagdo de periodo dentro de uma familia de
orbitas de mesmo periodo.

Bifurcagoes e Caos para o Bouncing Ball
Quase-Periédico
CEsarR R. DE OLIVEIRA, PAULO S. GONGALVES
UFSCar - Departamento de Matemdtica

Systems subjected to quasiperiodic forces can present
rather “exotic” behaviors. Here we begin with a stan-
dard system, the so-called periodic bouncing ball pro-
blem {PBB). The (PBB) consists of a particle, in a
constant gravitational field, falling down vertically on
a periodically oscillating table. From the point of view
of nonlinear dynamics the PBB is very interesting since
it presents a cascade of period doubling bifurcations,
strange attractors and is relatively easy to be studied
experimentally.

We then investigate the influence of a second frequency
on the bouncing ball motion, i.e., how the second fre-
quency modifies the (PBB) periodic motion as well as
its chaotic motion.

Although the map that describes the ball motion is

65

exact, it is an implicit function and this puts some diffi-
culties on its investigations. For instance, in theoretical
studies one usually assumes that the maximum height
the ball travels between impacts is much larger than
the amplitude of oscillations of the table, and we are
not aware of any calculations of the largest Lyapunov
exponent for this model.

We indicate how to compute (numerically) the largest
Lyapunov exponent for systems given by implicit maps
and apply this procedure to the case of the bouncing
ball; we then check that, in fact, chaotic attractors oc-
cur for the (PBB), since we have found cases whose at-
tractors have positive Lyapunov Exponents. We have
found a series of nontrivial bifurcations when a second
frequency is turned on, with transitions from regular
motion to chactic atiractors and vice versa. We have
also, from the numerical point of view, found robust ca-
ses of (apparently) nonperiodic attractors with negative
values of the largest Lyapunov exponent.

Palestra Convidada — 12/06/97

PROPAGATION VERSUS EXTINCTICON OF AN EPIDEMIC: A REACTION-DIFFUSION
MODEL
H. J. HILHORST
Université de Paris XI, Centre d’Orsay

Healthy and sick individuals (4 and B particles) diffuse freely in a world of dimension d. Sick individuals sponta-
neously recover (at rate 1/7), but upon encounter infect healthy ones (at rate k). The epidemic therefore tends to
propagate (to become extinct) in regions with high (low) population density p. Below a critical density p. global
extinction occurs, and an important question is how the epidemic evolves near this threshold, which is analogous
to a phase transition point in equilibrium critical phenomena. In particular, at threshold strong local fluctuations
are expected to occur, with a potentially decisive impact on the global critical behavior.

The evolution of the epidemic may be formulated as a diffusion-reaction—decay process of two chemical species,

A+ B — 2B, B A

This is but one instance of a large class of such processes whose theoretical study has considerably advanced over the
last decade. On this example we illustrate some of the basic analytic approaches: rate equations and path integral
formulation. Answers for critical exponents are obtained within mean-field theory and in an ¢ expansion (carried
out by Wilson renormalization) below the critical dimension d. = 4. New results concern (i) the case in which the
diffusion constants 1’4 and Dpg of the A and B particles are unequal, and (i) critical initial time behavior at the
extinction threshold. Heuristic interpretations are offered, a comparison with Monte Carlo simulations is made, and
some unresolved questions are indicated.
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O ALGORITMO DE CONTAGEM DE
CAIXAS MOVEIS.
N. N. Oiwa, N. FIEDLER-FERRARA
IF/USP

Algoritmos para estimar a fungao de distribui¢ao de
probabilidades P tém sido utilizados nos métodos para
caracteriza¢dao de séries temporais associadas a atrato-
res de sistemas nao lineares. Contudo, existern muttas
limitagdes para determinar P nesses algoritmos, uma
vez que eles cobrem o atrator utilizando uma grade fixa.
Por exemplo, a estimativa das dimensdes generalizadas
de Renyi e do espectro de singularidades nos algoritmos
baseados em métodos de contagem de caixa (Block et
al., A42, 1869 (1990)) nao sao triviais porque eles sdo
muito sensiveis & posi¢io das caixas que cobrem o atra-
tor (Yamaguti, dissertacao de mestrado, USP (1992)).
Propde-se um novo método para contornar esse pro-
blema. Trata-se de um algoritmo baseado no trabalho
de Friedman ef al. (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 estdo estruturados se-
gundo uma drvore binaria. Nesse método as caixas que
cobrem o atrator movermn-se no espago adaptando-se &
geometria do atrator. Assim, otimiza-se 0 nimero de
caixas. Comparamos o algoritmo com o metodo devido
a Block et al. Além disso, apresentamos duas aplicagoes
desse algoritmo: o cilculo dos espectros de Lyapunov e
de singularidades.

BOUNDARY CONTRIBUTIONS TO THE
SEMICLASSICAL TRACES OF THE
BAKER’S MAP
FABRICIO To0scaNO, RauL OSCaAR VALLEJOS
Centro Brasileiro de Pesquisas I{sicas (CBPF).
MARCOS SARACENO
Departamento de Fisica, Comision Nacional de Energia
Atdmica {CNEA), Buenos Aires, Argentina.

We evaluate the leading asymptotic contributions to the
traces of the quantum baker’s map propagator. Besi-
des the usual Gutzwiller periodic orbit contribution, we
identify boundary paths giving rise to anomalous log i
terms. Some examples of these anomalous terms are
calculated both numerically and analytically.

The usual derivation of the periodic orbit trace formula
for chaotic systems extracts as stationary phases the
actions of isolated pertodic orbits while the amplitudes
are given by the contributions of their hyperbolic neig-

hbourhoods. However, when the orbits lie on disconti-
nuities or at the boundary of classically allowed regions,
anomalous contributions are expected. We analize and
calculate the origin of these contributions for the sim-
plest piecewise—linear map: the baker’s transformation.
In spite of many generic properties and its inherent sim-
plicity, the baker’s map has shown some ”anomalies”,
both in the statistical properties of the quasi-energy
spectrum and in the asymptotic behaviour of the lo-
west traces of the propagator. It is now understood that
these anomalies are related to the discontinuous way in
which the map transforms phase space and to the singu-
lar nature of the fixed point: it lies on the discontinuty
and does not have a whole hyperbolic vicinity (in this
sense, all:the other periodic points are regular). It has
been shown that when the map is quantized, and its
semiclassical traces considered in the context of perio-
dic orbit theory, the contributions coming from singular
symbols (related to the fixed point and its repetitions)
show anomalous terms with a log ki dependence. Some
indications of anomalous behaviour for regular symbols
(related to regular periodic orbits) were also communi-
cated.

Our main result is that not only the singular symbols
contribute anomalously to the trace bul ewery regular
symbol also does. We trace these contributions to clas-
sical paths (not periodic orbits) whose action is statio-
nary al the vertices of classically allowed (hypercube-
shaped) domains.

ESCOAMEI}TTO DE UM FLUIDO EM
ROTACAO NUMA CAVIDADE
SEMI-ABERTA: COMPORTAMENTO
ASSINTOTICO DE SOLUCOES
NUMERICAS PROXIMO A BIFURCACAO
PARA ESTADO NAO ESTACIONARIO.
MaRrcUs B. LACERDA SANTOS
UnB
JENS N. SORENSEN
DTU, Dinamarca

O problema classico de um fluido viscoso girando den-
tro de uma cavidade cilindrica fechada tem sido revi-
vido nos 1ltimos anos por ser um bom sistema- modelo
para se estudar rotas para o caos e turbuléncia. Re-
centemente realizamos simulagbes numéricas {1] numa
variante desse problema, que se caracteriza pela pre-
senca de uma superficie livre. Especificamente, a confi-
guragio estudada consiste de um recipiente cilindrico
que contém o lfquido, que é posto ern rotagdo por
um disco em contato com a superficie do mesmo. O
grau de abertura da cavidade é contrelade pelo raio do
disco rotor, geralmente menor que o raio da cavidade.
Os resultados sio obtidos através da solugio numérica
das equagdes de Navier-Stokes dependente do tempo e
com simetria axial. O estudo focaliza a bifurcagéo (de
Hopf) para o estado nao estaciondrio (oscilatorio), que



XX ENFMC - Resumos

pode ser condiderado um primeiro precursor da tur-
buléncia. Valores correspondentes do mimero de Rey-
nolds critico sao obtidos para uma série de cavidades
com diferentes graus de abertura. Uma dificuldade com
esses calculos é que as computagdes tornam-se extrema-
mente custosas no limite de cavidades muito abertas.
No presente trabalho mostramos, entretanto, que tal
dificuldade pode ser contornada ao se reconhecer que,
justamente nesse limite, um calculo analitico aproxi-
mado leva a resultados razoaveis que complementam o
dominio paramétrico de interesse.

1] M.B.L. Santos e J.N. Sgrensen, Phys.
(1996) 3057.

Fluids 8

CONTROLE DE CAOS EM UM DIODO
LASER

ELISANGELA FERRETTI MANFFRA, IBERE Luiz
CALDAS
IFUsp

Devido a crescente importancia dos lasers de semicon-
dutor para as comunicagdes dpticas, estudos tedricos e
experimentais sobre instabilidades e caos em tais dis-
positivos tém sido realizados por varios grupos de pes-
quisa em todo mundo, entre os quais pode-se citar o
de Bennet et. al., cujo trabalho analisa a dinamica
de lasers com restrigdes em comprimento de onda, tais
como VCEL’s e DFB’s, quando sob modulagao direta.
O resultado dessa andlise mostrou a existéncia de di-
ferentes regimes dinamicos (quasiperiddicos, periddicos
e cadticos) para diferentes valores da corrente de mo-
dulagio. Apesar dos regimes cadticos serem geral-
mente indesejaveis em dispositivos com aplicagdes tec-
nolégicas, eles podem se tornar vantajosos se alguma
técnica de controle de caos puder ser aplicada. Atual-
mente ha muitos métodos de controle de caos e grande
parte deles deriva do métdo de Grebogi, Ott e York em
que é necessario haver algum tipo de realimentagao. Em
outros métodos, como o de Braiman e Goldhirsh, a rea-
limentagao nao é necessaria. Neste trabalho, usou-se o
método de Braiman e Goldhirsh para realizar (através
de simulagdes numeéricas) o controle de caos para o laser
de diodo estudado por Bennet. O método foi aplicado
acresentando-se a corrente de modulagao outro termo
de corrente alternada a que denominou-se perturbagao
(é uma corrente de pequena amplitude e com fregiiéncia
diferente da de modulagao). A andlise dos expoentes
de Lyapunov e espectros para diferentes valores dos
parametros da perturbagdo (amplitude e freqiéncia)
tnostrou que ha supressao do caos para alguns desses
valores. Em varios casos, esta supressao estd associ-
ada & existéncia de drbitas periddicas. Escolheu-se o
método de Braiman para a simulagio do controle de
caos neste caso porque este pode, facilmente,ser repro-
duzido num experimento, como o realizado por F-J.
Kao e J-L Chern em que wm diodo laser semelhante ao
citado aqui é utilizado para codificar informagdo depois
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de submetido a este meétodo de controle.

PROCESSOS MARKOVIANOS NA
EXPERIENCIA DA TORNEIRA
GOTEJANTE
WHILK MARCELINO GONGALVES, JosE CARLOS
SARTORELLI, REYNALDO DANIEL PINTO
IFUSP

A experiéncia da torneira gotejante apresenta uma
grande diversidade de fendmenos ndo lineares, tais
como crises, intermiténcias, duplicagoes de periodo, his-
tereses [1] e bifurcagio de Hopf [21.

Devido a simetrias geométricas presentes em alguns
atratores experimentais, foram empregadas técnicas
de dinamica simbdlica para a geragdo de seqiéncias
simbdlicas obtidas a partir de parti¢des tridimensio-
nais(3].

Recentemente Penna{d] mostrou que os tempos entre
batidas do coragao humano saudavel e os tempos en-
tre gotas sao anticorrelacionados. Dados similares do
cora¢ao humano foram analisados por Destexhe(5] em-
pregando técnicas de dindmica simbdlica, determinando
que processos Markovianos de ordem superior estao pre-
sentes.

Neste trabalho sao apresentados os resultados da deter-
minag¢ao da ordem de processos Markovianos presentes
nos dados experimentais da experiéncia da torneira go-
tejante.

REFERENCIAS
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Oliveira M J (1995) Hopf bifurcation in a leaky faucet
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relation and non-Gaussian behavior of a leaky faucet,
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cal time series, Phys. Lett., A143, 373.

PROPRIEDADES DINAMICAS DE UM
MODELO DE CRISTAL BCC COM FRACA
ANARMONICIDADE
C. G. RopbriGuEs, V. L. Zuov, M. F. PascualL
Instituto de Fisica, UFG

Os momentos de correlagido quadratico (QCM) entre os
deslocamentos atdomicos dos dtomos de seus pontos de
equilibrio na rede e seus deslocamentos relativos médios
quadraticos (MSRD) expressando as amplitudes efeti-
vas das vibragdes atdmicas nos cristals sio as mais im-
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portantes caracteristicas da dinamica de redes. Neste
trabalho usamos o Método Correlativo Nao Simetrizado
do Campo Autoconsistente (CUSF) para caleular QCM
e MSRD entre primeiros, segundos, terceiros e quintos
vizinhos num modelo de cristal fracamente anarmaonico
com rede BCC. Devido a0 menor empacotamento de
um cristal BCC, as interagbes entre Atomos mais dis-
tantes sao consideradas, pois, elas tém um papel im-
portante, em particular, tais interages fornecem a es-
tabilidade termodinamica da rede. Discutimos também
a utiliza¢ao de diferentes potenciais interatdmicos. De-
vido a simetria do cristal ambas componentes transver-
sais das correlagdes entre primeiros, segundos e quin-
tos vizinhos s3o iguais. Em geral os momentos de cor-
relagdo transversal s3o muito menores que os longitudi-
nais. Alguns momentos s3o negativos, isto implica que
os atomos correspondentes nestas dire¢Ges oscilam fora
de fase. A utilizagao de diferentes potenciais (Morse
¢ Lenard-Jones) fornecem resultados muito préximos,
exceto para Cxx(1) e Cxx(5): nestes existe uma consi-
deravel diferenca entre os resultados quando aumenta-
mos a temperatura, especialmente para primeiros vizi-
nhos, mostrando que em altas temnperaruras os efeitos
anarmonicos siao fortes. Num modelo de cristal BCC o
QCM e o MSRD sao maiores que aqueles num cristal
?close-packed FCC” recentemente estudadado [1]. No-
tamos que a aproximacao de fraca anarmonicidade aqui
usada fornece bons resultados quantitativos em tempe-
raturas abaixo do ponto de fusao.

(1] Modern Physics Letters B10, No 21, 1043-1051
(1996)

CALCULO DAS PROPRIEDADES
DINAMICAS DE UM MODELO DE
CRISTAL FCC COM FORTE
ANARMONICIDADE
C. G. RopRrIGUES, V. 1. ZuBov, M. F. PascuaL
Instituto de Fisica, UFG

O CUSF Método Correlativo Nao Simetrizado do
Campo Autoconsistente, tem sido utilizado com sucesso
para calcular os Momentos de Correlagao Interatdomica
(QCM) e os Desvios Relativos Médios Quadriticos
(MSRD) dos deslocamentos atémicos entre os vizinhos
mais proximos de modelos de eristals com fraca anar-
monicidade [1,2]. Neste trabalho calculamos QCM e
MSRD entre primeiros, segundos, terceiros e quartos
vizinhos para um cristal clbico de face centrada uti-
lizando uma_aproximacao de forte anarmonicidade e
teoria de perturbagao de segunda ordem. Para al-
tas temperaturas, a anarmonicidade afeta significativa-
mente as propriedades aqui estudadas. Para os diversos
vizinhos sdo comparadas as aproximagOes harmoénica,
quase harménica, de fraca e forte anarmonicidade.
A analise numérica dos resultados é feita utihizando-
se o potencial de Lenard-Jones, onde tomamos para
a profundidade do po¢o do potencial o valor tdpico

do Argoénio que cristaliza-se na forma FCC. Plotamos
entio as curvas de QCM e MSRD variando-se a tem-
peratura até a temperatura de fusdo (Tm) e até a tem-
peratura de perda de estabilidade (Ts). As correlagdes
para a rede FCC com forte anarmonicidade sac maio-
res que para o caso de fraca anarmonicidade recente-
mente estudado [2]. A baixas temperaturas as apro-
Ximacdes harmonica, de fraca e forte anarmonicidade
convergen, porém, os intervalos de temperatura nos
quais elas coincidem ndo s&o 0s mesmos para s diver-
s0s momentos de correlagOes e desvios relativos estuda-
dos. Quanto aos Desvios Relativos Médios Quadraticos
mais uina vez podemos ver o importante papel dos efei-
tos anarmoénicos em altas temperaturas.

(1] Modern Physics Letters B9, No 14, 839-847 (1995).
(2] Modern Physics Letters BI0, No 21, 1043-1051
(1996).

Transicao Suave para o Caos na Experiéncia da
Torneira Gotejante
REYNALDO DANIEL PINTO, JosE CARLOS
SARTORELLI
Instituto de Fisica da USP - CX.Postal 66318 05815-970
Sdo Paulo - SP
THADEU JoSINo PEREiRA PENNA, PaULO MURILO
CasTrO DE OLIVEIRA
Instituto de Fisica - Univ. Federal Fluminense - 24210-340
Niteroi - RJ

Temos observado muitos comportamentos compiexos,
como duplica¢des de periodo, bifurcagGes, leis de escala,
crises e intermiténcias[1-5] na experiéncia da torneira
gotejante. .

Esta grande quantidade de fendmenos nao lineares
torna esta experiéncia um modelo de sistema dindmico
muito interessante. Entretanto, pelo que sabemos até o
mornento, nac existem evidéncias quantitativas da cao-
ticidade do sistema, como por exemplo céalculos de ex-
poentes de Lyapunov confidveis.

Neste trabalho, usamos um programa[6] desenvolvido
para calcular o expoente de Lyapunov dominante a par-
tir de séries experimentais ruidosas aplicado a um con-
junto de 31 atratores em altas taxas de vazao (aproxi-
madamente 37 gotas/s).

Iniciando em um atrator periédico (A = 0) os resultados
mostram um crescimento suave do expoente de Lyapu-
nov com a diminuigao da taxa de vazao. Tal compor-
tamento pode ser devido a uma transigio para o caos
de acordo com o modelo de Curry-Yorke[7].
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Quebra de Toro e Caos na Experiéncia da
Torneira Gotejante
REYNALDO DANIEL PINTO, JOSE CARLOS
SARTORELLI, MURILO DA SiLva BAPTISTA, IBERE
Lurz CaLDAS
Instituto de Fisica da USP - CX.Pestal 66318 05315-970
Sdo Paulo SP

Na Experiéncia da Torneira Gotejante sio observa-
dos comportamentos dinamicos complexos como in-
termiténcias, crises e bifurcagoes, além de regimes
periddicos e quasi-periddicos [1-5].

Recentemente, obtivemos os primeiros resultados
confidveis de calculo do expoente de Lyapunov domi-
nante que confirmaram o aparecimento suave de caos
no sistema, quando diminuimos a vazao, apos uma bi-
furcagdo de Hopf (2] e um travamento de frequéncias
resultando num atrator de periodo 5.

Neste trabalho, analisamos um conjunto de séries de
dados tomados apds o travamento, onde pudermos ob-
servar como ocorre a quebra do Toro. Aparentemente,
logo apés o travamento comegam a desenvolver-se es-
truturas semelhantes a atratores de Rossler que substi-
tuem os antigos pontos fixos do Toro. Estas estruturas
crescem com a diminui¢dc da vazao tendendo a se apro-
ximar cada vez mais umas das outras, até que ocorre
uma transicdo abrupta (crise), com uma brusca dimi-
nui¢do da vazdo e uma grande altera¢do na aparéncia
do atrator.

Uma analise deste cenario sugere que cada um dos pon-
tos fixos do Toro, apés o travamento, é substituido
por um par de focos (quebra do Toro), sendo um de-
les estavel e o outro instavel (atrator de Rossler). A
distancia entre estes focos, inicialmente muito pequena,
val aumentando com a diminuigao da vazao, até que o
foco estivel de uma das estruturas colide com o foco
instavel de outra, desestabilizando o sistema e provo-
cando a transigdo,
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Caos Homoclinico na Experiéncia da Torneira
Gotejante?

REYNALDC DaNieL PinTo, JosE CARLOS
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Luiz CaLDas
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Sdo Paulo SP

A caracterizagdo topoldgica é uma das ferramentas mais
poderosas oriunda da teoria de sistemas dindamicos. A
identificagio de orbitas homoclinicas, embora muito
dificil de ser feita em sistemas experimentais, é um indi-
cador bastante preciso da existéncia de caos, pelo menos
sob determinadas condigdes [1].

Neste trabalho iremos mostrar os resultados obtidos
com a aplicagdo de algumas destas técnicas em deter-
minados atratores obtidos na experiéncia da torneira
gotejante [2-6].

O conjunto de atratores cadticos estudado pertence
a uma regido de média vazio (aprox. 25 gotas/s).
Partindo do atrator correspondenie a menor vazio e
aumentando-a lentamente, observamos que o sistema
comeca & visitar intermitentemente uma regido de mais
alta vazdo, descrevendo uma orbita semelhante a um
ciclo limite instavel, O formato e posigao do atrator
no espago de fases reconstruido nao se alteram com o
aumento da vazdo, apenas o ciclo limite é visitado mais
frequentemente alé que, em uma das passagens pelo
ciclo limite, ocotre uma transigio (de 27 para 39 go-
tas/s),e obtém-se um atrator periédico.

Pouco antes de ocorrer a transi¢io, observa-se que a
orbita intermitente constitul um ciclo basico que se re-
pete varias vezes, to frequentemente como é de se espe-
rar quando existe uma 6rbita homochnica conectando
este ciclo a ele mesmo. Novas medidas estao sendo rea-
lizadas para verificar estas hipoteses levantadas com os
resultados preliminares.
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FAMILIAS E BIFURCACOES DE ORBITAS
PERIODICAS NO PENDULO ELASTICO
DeLCIDES FLAVIO DE Sousa Jr, K. FURUYA
Universidade Estadual de Campinas

QO péndulo elastico é um dos sistemas fisicos mais sim-
ples que se pode imaginar em dois graus de liber-
dade: uma massa presa & uma mola, posta a oscilar
sob a¢io da gravidade. Apesar desta simplicidade, o
sistema apresenta uma dinamica extremamente rica e
complexa. Este sistema tem sido estudado extensiva-
mente como um paradigma de sistema cadtico com pou-
cos graus de liberdade, embora uma parte crucial da
dindmica nao tenha sido estudada em profundidade: as
orbitas periddicas. Ja mencionadas no trabalho pio-
neiro de Henri Poincaré, tais érbitas periddicas repre-
sentam a unica fonte de informagio global sobre um
sistema que ndo possui integrais de movimento sufici-
entes (nao-integravel), pois sdo na verdade trajetérias
singulares no espago de fases quadridimensional des-
ses sistemas, formando o esqueleto do fluxo hamilte-
niano nesse espago de fases, e podendo ser estaveis
ou instaveis. Sabe-se ainda que essas érbitas natural-
mente se agrupam em familias, que s3o representadas
por linhas quando plotamos sua energia (E) contra o
correspondenie periodo (7). As linhas nao sao isola-
das em geral, podendo sofrer bifurca¢des. Este grafico
E versus 7 ¢ taocaracteristico do sistema cldssico em
questao quanto o espectro de energias é para o sistema
quantico. Para um sistema com dois graus de liberdade
como o nosso o estudo das familias basela-se no Método
da Matriz de Monodromia, desenvolvido por Baranger
et al. Este método possibilita ndo sé a compilagao das
familias de érbitas periddicas como também a regido de
estabilidade das mesmas. Estudamos especificamente
a influéncia de uma peculiaridade gque pode ocorrer no
péndulo eldstico - a ressonancia autoparamétrica - sobre
as principais familias de érbitas periddicas.

DIFUSAO EM FLUIDOS CAOTICOS
TURBULENTOS
F4B10 H. PALLADING, IBERE L. CALDAS
Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo

Muitos modelos tém sido propostos para descrever ou
simular um fluido turbulento. Neste trabalho utiliza-
mos um modelo de contaminante passive conveccio-
nado por um fluido bidimensional com linhas de fluxo
cabticas (para um campo de velocidades conhecido).
Nesse modelo é introduzida wina varidvel aleatdria para
simular um comportamento tipico de um fluido turbu-
lento. Para uma melhor analise é obtido a partir do

modelo um mapa de Poincaré, bidimensional, do fluxo
do fluido, o qual descreve as trajetérias do contami-
nante no fluido. O mapa obtido corresponde ao conhe-
cido Mapa Padrao, modificado por uma fase aleatoria,
ou ruido branco. As trajetdrias do modelo assim per-
turbadas tornam-se menos definidas; as estruturas re-
gulares do mapa, quando comparadas as mapa padrao,
sao destruidas a medida que a intensidade do ruido au-
menta. Espectros de trajetérias individuais mostram
que a intensidade do ruido modula os espectros origi-
nais com um envelope gaussiano, de forma analoga ao
que ocorre em sistemas reais. Calculamos o coeficiente
de difusiio para esse mapa bidimensional e obtemos a
curva de difusdo global de trajetérias para o modelo
proposto, em fun¢do do parametro de nao linearidade
do sistema. Observamos que a introdugéo do ruido pro-
voca Uma queda acentuada nos modos aceleradores do
mapa padrao. Presenciamos uma competi¢io entre re-
gimes de difusao anémala (modos aceleradores) e di-
fus@o ordinaria provocada pelo ruido a medida que a
nao linearidade do sistema aumenta.

ON THE QUANTUM MANIFESTATIONS
OF CHAOTIC SCATTERING
RAUL O. VALLEIOS, ALFREDO M. QZORIO DE
ALMEIDA
CBPF
Ca10 H. LEWENKOPF
UERJ

In this work we study a simple model for chaotic scat-
tering, both from the classical and guantum points of
view. The main interest is to relate the fluctuations
of the quantum observables to the nature of the un-
derlying classical dynamics, (Much work has been de-
dicated to the analogous question in closed systems,
acummulating a large body of numerical and analytical
evidences of universality; on the other hand the scat-
tering problem still lacks some solid fingerprints which
serve to clearly distinguish integrable from chaotic clas-
sical scattering.) The model is constructed from a semi-
infinite guide of straight section. ’Defects’ are created
by making two cuts and then shifting the pieces trans-
versally. Inside each one of the three parts of the guide
the dynamics is free in the longitudinal direction and
bounded by a parabolical potential in the transverse
one. The ilerated Poincaré scattering map —the clas-
sical analogue of the scattering matrix— is studied. It
is shown to be equivalent to a system of coupled maps
of the disc of the form f(n + 1) = 8(n) + w(r) , where
w(r) 1s monotonous increasing. The resulting dynamics
may range from integrable to chaotic as parameters are
varied. Moreover, for a particular choice of the defects
this leads (approximately) to a linked twist map. The
quantum problem is solved by