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F{SICA ATOMICA E MOLECULAR

Fisica Atomica e Molecular: Teoria

(ATO) - 08/06/94

ESTUDO TEORICO DA GEOMETRIA
PIRAMIDAL DO TIOFENO COORDENADO
AOQ FRAGMENTO [Cp(CO),Fe}*
RINCON, L.

Instituto Venezolano de Investigaciones Cientificas
TERRaA, J.; GUENZBURGER, D.
CBPF/CNPq
Sancuez-DELGADO, R.

Ivic

Calculos na teoria do funcional da densidade foram rea-
lizados para investigar a coordenagiao piramidal do en-
xofre no complexo de tiofeno C, - [Cp(CO);Fe(T)]*
(Cp=ciclopentadieno, T=tiofeno). O método utili-
zado fol o Variacional Discreto com potencial auto-
consistente, empregando-se uma base de orbitais
atdmicos numéricos. Todos os eletrons foram considera-
dos variacionalmente ativos. Célculos de energia total
foram realizados para se determinar o valor de equilibrio
do angulo entre a ligagao Fe-S e o plano do tiofeno; éste
foi determinado como sendo 120?. Uma andlise das mu-
dancas nos orbitais causadas pela variagao angular reve-
lou que o mecanismo responsavel pela coordenagdo é a
redugao da interagio antiligante entre o orbital ocupado
d(r) e o par de eletrons desemparelhado 7 candnico do
S do tiofeno livre. O mecanismo encontrado € consis-
tente com a ideia de re-hibridiza¢ao sp® do atomo de S
do tiofeno. Caleulos executados com e sem inclusao do
orbital 3d na base do § mostram o mesmo mecanizmo
para a coordenagdo piramidal.

FOG E FOO PARA EXCITAGCOES DE
VALENCIA E CAMADA INTERNA DO Mg
MARTINS, L. M. M. A.; BIELsSCcHOWSKY, C.
IQ-UFRJ

Determinamos valores tedricos para as Energias de Ex-
citagao, Forga de Oscilador Otica (no caso de processos
permitidos por regra de sele¢io de dipolo elétrico) e
Forca de Oscilador Generalizada de diversos processos
de excitagao de elétrons de valéncia e camadas internas
do dtomo de Magnésio. Consideramos excitagdes de
valéncia 3s® —3sns; 3s? —3snp e 35> —3s3d, como as
séries referentes a processos de excitagdes de elétrons de
camada internas 2p? —2pns, 2p* —2pnp; 2s? —2sns;

252 —2snp; 1s2 —1sns e 1s? —1snp. Utilizamos fungdes
de onda atémicas determinadas em célculos “Ab-Initio”
seguido de Interagdao de Configuragbes otimizadas de
forma independente para cada um dos estados envol-
vidos. Desta forma, os efeitos de correlagao e relaxa-
mento siao considerados adequadamente nos célculos.
Os calculos da Forga de Oscilador Generalizada foram
realizadas no contexto da Primeira Aproximacio de
Born, sendo utilizado o método de -biortogonalizagao
para calcular elementos de matriz entre os estados fun-
damental e excitado, que por terem sido otimizados
independentemente sio ortogonais. Os resultados ob-
tidos s30 comparados com resultados experimentais e
tedricos disponivels,

1. C. E. Bielschowsky, M. A. C. Nascimento e E. Ho-
llauer, Phys. Rev. A 45, 7942{1992),

2 - M. P. Miranda e C. E. Bielschowsky, Journal of
Molecular Structure (Theochem) 282, 71(1993).

UM METODO CI NAO ORTOGONAL
USANDO MULTIPLAS SOLUG(-)ES
HARTREE-FOCK
MakiucHl, N.; WERNEcCK, A. S.; DARDENNE, L.
E.; VIANNA, J. D. M.

Unitversidade de Brasilia - UnB
MoREIRA SoBRINHO, A. C.; MaLBoUIssON, L. A.
C.

Universidade Federal da Bahia - UFRBA

Alternativamente ao método usual(SCF)desenvolveu-se
em nosso grupo o Método Algébrico(MA). Por esse
método as equagdes HF sdo transformadas em um
sistema de equagbes algébricas ndo lineares. Con-
seqiientemente o0 M A permite determinar, em principio,
todos os diferentes pontos de extremo(mdximos,
minimos e de sela) do funcional Hartree-Fock. As
solugdes assim obtidas constituem uma base nao orto-
gonal para o espa¢o de Hilbert. '
Neste trabalho nds utilizamos esta base para o desen-
volvimento de um célculo Cl-nao ortogonal. Aplicamos
o método a sistemas diatdmicos (Liz, LiH ,BH F3,C0)
com diferentes bases e comparamos os resultados com o
Cl-usual, ortogonal, quanto ao nitmero de configuragdes
utilizadas e os valores de energia obtidos.

Analisando o nimero de configuracdes usadas em cada
calculo, nossos resultados com a nova base mostram-se,
em geral melhores que aqueles obtidos com o CI orto-
gonal com base truncada, Para a energia total para
o LiH, nosso resultado com 20 configuragdes difere do



Cl-completo com 41 configura¢des por uma quantidade
menor que 7X10~% Hartrees e para o Lis nosso resul-
tado com 21 configuragdes difere do Cl-completo com 92
Configuragdes por uma quantidade menor que 6X10~°
Hartrees.

A MOLECULAR APPROACH FOR THE
BOUND STATES OF ABA COULOMB
SYSTEMS FROM Hy TO Ps-
MoHALLEM, J. R.

UFMG

A new approach is introduced for adiabatic and nonadi-
abatic calculations in the ABA Coulomb systems from
HF to the positronium negative ion Ps~(e"ete™), so
that they are treated as molecular systems. The adi-
abatic vibrational solutions point out the most rele-
vant "nuclear” configurations that should appear in the
construction of the nonadiabatic wavefunction and re-
veal the importance of the AA vibrations at this stage.
Applications provide evidences of the separability of the
ground state of Ps~ and give energy values for six S
bound states of u*e~ut that seem not reported so far.
The possibility of obtaining a more general separable
funetion, in the range from the atomic to the molecular
case is being studied.

Electronic Properties of Carbon Nanotubes.
Macepo, T. C. A.; ANDREATA, M. W.; LiMma, G.
A. R.

UNESP faculdade de Engenharia de Guaratinguetd
Departamento de Fisica e Quimica
KINTOP, J. A,

Instituto de Fisica da Universidade de Sao Paulo

In this work we used two semiempirical approach PM3
(Parametric Method Number 3 ) and INDO ( Interme-
diated Neglest of Differential Overlap ) capable of cal-
culating configuraction Interaction {CI), to study the
effect os bond angle and bond length on the geometric
and electronic and optical properties of carbon clus-
ters mierotube.Calculation performed on large clusters
representing such structure are capable of producing
aceurated information about geometry and its impli-
cation on the electronic structure of this material. The
full geometry optimization of bond lenght and bond
angle predicts that the optimal values for these para-
meters are C-C=1.415 A and the bond angle a,3 and ¥
tend to have the same values in favor of relaxed struc-
ture.Qur results shown that the electronic conduction

depends on the diameter of the microtube as well as its

helical fashion and require experimental measurement
wich will be extremely helpful in clarifying how angles
act to stabilize the carbon microtube during the growth
process.
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DETERMINAGAO DA FUNCAO DE
CORRELACAO ENTRE PARES A PARTIR
DE FUNGAO DE ONDA
CORRELACIONADA
PeEpbroza, A. C.

UNB

Na Teoria do Funcional da Densidade (TFD) a Ener-
gia de Troca-e-Correla¢io pode ser obtida quando se
conhece a Fungio de Correlagao entre Pares integrada
na constante de acoplamento, 1.é, § = fol o (7, v n)d),
onde gy é a Fun¢@o de Correlagio entre Pares para um
sistema sujeito a uma interagdo do tipo v(F) = Afr.
Neste trabalho nés procuramos determinar § para sis-
temas onde a densidade eletronica n(#) é conhecida a
partir de fun¢io de onda correlacionada altamente acu-
rada obtida de calculos tipo CI ou Hylleraas. O conhe-
cimento da "exata” func¢io § possibilita uma anilise da
qualidade das diferentes aproximagdes comumente uti-
lizadas na TFD e pode, também, servir de base para
a constru¢do de aproximacgdes n ao-locais como, por
exemplo, dentto da abordagem de aproximacic com
pesos na densidade. Igualmente, pode-se checar se a
fun¢do § assim obtida obedece as condigoes exigidas
para uma correta Fun¢iio de Correlagio entre Pares.

Fisica Atomica e Molecular I (ATO) -
08/06/9/

HEAT CONDUCTION THROUGH A
RAREFIED GAS BETWEEN TWO
ROTATING CYLINDERS
SuarIpov, F.

UFPR

The heat conduetion through a gas confined between
two cylinders having different temperatures is a classi-
cal problem of rarefied gas dynamies. In the present
work an influence of rotation on the heat flux is inves-
tigated. From kinetic point of view one can conelude
that the rotation changes the heat flux because the dis-
tribution function modifies in rotating systems. Bui
the picture changes not only quantitatively but quali-
tatively too. It was predicted an existence of tangen-
tial heat flux caused by a radial temperature gradient
in rotating systems. The aim of the present work is to
calculate the heat flow field in the case of small tempe-
rature difference and to show that the tangential heat
flux arises in rotating systems. A preliminary analy-
sis of numerical results shows that the tangential heat
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flux is significant in a rarefied gas when the rotation
frequency has the order of the intermolecular collision
frequency. In the report the profile of the gas density,
temperature, bulk velocity and tangential heat flux will
be presented.

CALCULOS RELATIVISTICOS E
NAO-RELATIVISTICOS PARA OS
COMPLEXOS [M(CN);5]*~ (M=Co, Rh, Ir)
NOGUEIRA, S. R.

UFRJ
GUENZBURGER, D.

CBPF/CNPq

Cilculos auto-consistentes na teoria do funcional da
densidade foram realizados para se obter a estrutura
eletrénica dos complexos paramagnéticos [Co(CN)5]3—,
[Rh(CN)s]?~ e [Ir(CN)5])3~ de simetria tetra-piramidal.
O método utilizado fol o numeérico Variacional Discreto.
Foram determinadas as distribui¢Ges de carga eletronica
e de spin sobre os dtomos dos complexos. Foi determi-
nado que o eletron desemparelhado no orbital HOMO
(mais alto ocupado) é consideravelmente delocalizado
pelos ligantes, e que o grau de delocalizagao aumenta
na ordem Co<Rh<Ir. O desdobramento dos niveis de
“campo cristalino” é bastante maior para os complexos
de Rh e Ir, comparados ao complexo de Co. Foram
calculados gradientes de campo elétrico e parametros
hiperfinos magnéticos no sitio do metal, e os resulta-
dos foram comparados com valores experimentais re-
portados, obtidos por medidas de Ressonancia Para-
magnética Eletrénica em matrizes sélidas. Calculos
plenamente relativisticos para [If(CN);]*~ revelaram a
importancia dos efeitos ralativisticos no fortalecimento
da ligacao covalente Ir-CN.

ATOMS IN CARBON NANOTUBES
Larer, F. V.; CHacHAM, H.
UFMG

We perform electronic structure calculations for carbon
nanotubes interacting with different kinds of atoms.
The calculations are performed within the extend Hu-
eckel formalism. We use a cluster model for the nano-
tubes in which the dangling bonds at the tube edges are
saturated by hydrogen atoms. We test the model for
clusters up to 78 atoms, checking for the convergence
of electronic and structural properties as a function of
the size and shape of the clusters. The model is tested
for graphite sheets as well as for tubes of different sizes.
In the study, we search for chemical trends for atoms
nearby and inside the tubes.

STRUCTURAL AND ELECTRONIC
STUDIES OF GaszAss, GasAsz and GagAsy
Prquini, P.; Fazzio, A.; CanvuTo, S.
vsp

Ab-initio self-consistent-field calculations are perfor-
med on GazAss, GagAsz and GazAsy clusters. Ge-
ometries, electron affinities , ionization potentials and
bondings are analized for these clusters. Geometry op-
timizations using analytic energy gradients followed by
single point MP2 calculations are performed to decide
for the equilibrium structure. The vibrational frequen-
cies are analysed for all the geometries obtained in the
minimization procedure. It’s observed that the Ga-As
binding is increased (decreased) when one introduces
(remove) an electron from the neutral system. The in-
troduction (removal) of an electron also increases {de-
creases) the promotion of electron from the s to the p
atomic orbitals of the atoms in the clusters. The experi-
mentally observed alternation pattern in the ionization
potential and electron affinity for Ga,, As, clusters with
m+n < 20 are suggested to be obtained only after cor-
relation energy is included. Our results are compared
with previous theoretical and experimental calculati-
ons.

VARIJATIONAL CALCULATIONS FOR THE
BOUND-UNBOUND TRANSITION OF THE
YUKAWA POTENTIAL
Gomes, O. A.; CHacHAaM, H.; MoHALLEM, J. R.
UFMG

We perform LCAO (linear combination of molecular or-
bitals) calculations for the ground state of the Yukawa
potential V(r) = —"r—:e“’" as a function of the screening
parameter ¢. We obtain the best variational result so
far for the ground-state energy Eo as a function of g.
We also obtain the critical exponents of both the proba-
bility density at the origin and the ground-state energy
as functions of (g — g.), where g, 1s the critical ¢ above
which V(r) does not have a bound state. The use of
the critical exponents permits the so far most precise
determination of g., g. = 1.19061227 & 0.00000004. We
also show that it is possible to use the LCAO calcula-
tions as a tool to determine the analytical form of very
precise variational wavefunctions.

Funcoes de Base para uso em Célculos
Moleculares com Pseudopotenciais
BeTTEGA, M. H. F.

Universidade Federal do Parand
PorLicasTRO, A. P.: LiMa, M. A, P.; FERREIRA, L.

G.
Universidade Estadual de Campinas

Funcdes Gaussianas Cartesianas

(X2 = Nimn (2—05) (y—ay)™ (2=a;)" exp (~a7 — &%)



530 muito utilizadas em calculos de estrutura eletrénica
e de espalhamento envolvendo moléculas, pois permi-
tem que os elementos de matriz do Hamiltoniano sejam
calculados de forma fechada. Existe uma vasta litera-
tura sobre estas funcbes, onde podem ser encontradas
tabelas de expoentes e coeficientes (veja, por exemplo,
R. Poirter, R. Kari, I. G. Csizmadia, “Handbock of Ga-
ussian Basis Sets” (Elsevier, New York, 1985), Physical
Sciences Data, vol. 24). Calculos ab initio de espa-
lhamento de elétrons por moléculas sao computacional-
mente caros, e o estudo de espalhamento envolvendo sis-
termas com muitos elétrons torna-se impraticavel. Re-
centemente [M.H.F. Bettega, L.G. Ferreira e M.A.P.
Lima, Phys. Rev. A 47, 1111 (1993)] implementamos
os pseudopotencias de Bachelet, Hamann e Schliiter
(“soft” e “norm-conserving”) no método multicanal de
Schwinger (SMC), com o objetivo de aumentar o tama-
nho dos alvos moleculares. Isto é possivel porque com
o uso de pseudopotenciais, os elementos de matriz sdo
calculados apenas para os orbitais de valéncia. Além
disso, o fato de serem “soft” implica em fungGes de onda
(atomicas) de valéncia suaves (pseudo fungdes de onda),
que podem ser descritas por um nimero reduzido de
(Gaussianas. No entanto, na literatura, encontramos
apenas Gausslanas para uso em cdlculos envolvendo to-
dos os elétrons (sem pseudopotencial}. Propomos aqui
um método para gerar fungdes Gaussianas, a partir de
pseudo fungoes atémicas, para uso com pseudopoten-
ciais. Os resultados obtidos com as fungbes geradas
por este método, tanto para estrutura eletrénica quanto
para espalhamento, sdc surpreendentemente bons.

FUNCOES DE GREEN PARA POTENCIAIS
UNIDIMENSIONAIS DO TIPO: DELTA DE
DIRAC + POTENCIAL DESCONTINUO
Luz, M. G. E. pa
Unicamp - Campinas, SP
VICENTINI, E.; CHENG, B. K.

UFPR - Curitiba, PR

Basicamente, estuda-se a aproximagao semiclassica em
Mecanica Quéntica por dois motivos. Um de ordem
pratica, pois pode fornecer técnicas apuradas de célculo
e outro de ordem conceitual, uma vez que ¢ de fun-
damental importancia no entendimento da passagem
quantico — cldssico. Entretanto, existem certos ti-
pos de sistemas onde a aproximagao semicldssica nao
fornece bons resultados para o propagador. A exem-
plo disto temos os potenciais descontinuoes: barreiras,
paredes, etc.. I sabido também que, embora a aproxi-
maccao semicldssica possa nao fornecer bens resultados
na representagio temporal (propagadores) pode ter boa
concordancia na representacio de energia (funcdes de
Green), A fim de analisar estes tipos de problemas, dis-
cutimos as fungBes de Green para dois potenciais unidi-
mensionais do tipo W(z) = §(z—a)+V(2), onde V(z)
é um potencial descontinuo. Confrontamos os calculos

Fisica Atomica e Molecular - XVII ENFMC

exatos e semiclassicos e mostramos os limites de vali-
dade da aproximacgao semicldssica na representagdo de
energia para estes dois sistemas em particular.

CALCULO DE “ONE-TIME GREEN’S
FUNCTIONS” PARA ALGUNS SISTEMAS
UNIDIMENSIONAIS DEFENDENTES DO

TEMPO
Luz, M. G. E. pa
Unicamp - Campinas, SP
RoMman, L. 8.; CHENG, B, K.
UFPR - Curitiba, PR

Sistemas dependentes do tempo tém grande interesse
em Mecanica Quantica. Fendmenos tais como transicio
induzida, dissipag@o, espalhamento nido eldstico, etc.,
podem ser descritos por potenciais do tipo V(z,t). In-
felizmente, solugbes exatas para a eq. de Schrédinger
dependente do tempo sio de dificil obtencac. Além
disso, certas técnicas aplicadas a sistemas independen-
tes do tempo nao tém sentido em sistemas dependen-
tes do tempo, a exemplo do trage da fungao de Green
que fornece a densidade de estados para um sistemas
independente do tempo mas que nac é bem definido
para um sistema dependente do tempo. Recenitemente,
Phys. Rev. A 47 (1993) 4720, introduzimos a idéia da
“one-time Green’s function” na tentativa de “criar” no-
vas ferramentas para o estudo destes tipos de sistemas.
Aqui, apresentamos a solugio exata para trés potenci-
ais unidimensionais dependentes do tempo. Calculamos
suas “one-time Green’s functions” e discutimos seus
significados fisicos considerando: estados adiabdticas e
aproximacoes semicldssicas.

ESTUDO TEORICO DAS MOLECULAS
FeNHz e NiNH,
TERRA, J.; GUENZBURGER, D.
CBPF

Investigamos a estrutura eletrénica das moléculas
FeNHs e NiNH; utllizando o método Variacional
Discreto (DVM), desenvolvido no contexto da teoria
do Funcional da Densidade, usando a teoria da den-
sidade local para definir os potenciais de troca e de
troca e correlagio. As fungbes de onda monoeletrénicas
da molécula sdo aproximadas por combinacfes linea-
res de orbitais atémicos(LCAQ). Calculamos a energia
total para diversas configuragbes do FeN H3, conside-
rando diversas distancias Fe-N. O estado fundamental
encontrado foi °E, com uma configuragio de aproxi-
madamente 3d5%4s!! no Fe. Os parametros hiper-
finos Mossbauner: gradiente de campo elétrico, deslo-
camento isomérico e parametros hiperfinos magnéticos
também foram calculados no nicleo do Fe e compa-
rados com os resultados experimentais obtidos da es-
pectroscopia Mossbauer do FeN Hj isolado em matriz
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de aménia sélida(E B.Saitovitch, J. Terra ¢ F.J Litterst,
Phys. Rev. B39(1989)6403). Para a distancia de
equilibrio Fe-N, encontramos o valor de 1.98A. No caso
do NiN Ha, consideramos somente o estado #A;; com-
paramos nossos resultados com aqueles existentes na
literatura, obtidos por calculos ”ab-initio”.

ESTUDO DA INTERAGAO DE DOIS
ATOMOS DE H SPIN POLARIZADOS
NUMA SUPERFICIE METALICA
UTILIZANDO A APROXIMAGAO DO
ESPACO LOCAL
MaToOs, M.

Departamento de Fisica, PUC-Rio
KIRTMAN, B.

Dept. of Chemistry, University of California

Utilizamos a aproximacgio do espago local (LSA) para
estudar a intera¢ido entre dois atomos de hidrogénio
numa superficie metdlica infinita. Este estudo visa dar
subsidios para o estudo da formagio de interfaces e de-
feitos do tipo “degran” ou “quina” em superficies. Uti-
lizamos a hamiltoniana tight-binding autoconsistente
numa rede cibica simples com um orbital por sitio
e repulsao elétron-elétron no orbital 1s de H. Para a
adsor¢io de um unico dtomo de H em W(100) ja se
mostrou® que a energia de ligagdo AF;(N) aproxima-
se do valor limite AE;(co) com um erro provavel de
3% para N = 18, onde NV é o tamanho do espago local.
Neste trabalho os resultados preliminares mostraram
que a energia de ligagdo de dois dtomos adsorvidos em
sitios “top” vizinhos, para N = 22, apresenta um erro
provavel de ~ 2% nas configuragdes ferromagnética e
antiferromagnética, o que corresponde a 0,15 eV. Sendo
a interagio H — H, muito fraca, AE}}T_H ~ 0,07 eV
e AE;}_H = —0,13 eV, para N = 40, recomenda-se
utilizar espagos locais dessa ordem para o célculo de
interagdo mutua. No entanto a diferenga na interagéo
H — H para as duas configuragdes de spin, converge
rapidamente, com um erro provavel de 0,06 €V para
N = 22, Os calculos LSA prevéem, que a configuragio
antiferromagnética é 0,20 eV mais estavel de que a fer-
romagnética. Pretendemos investigar também sitios
“bridge” bem como outras posi¢des relativas entre os
adsorbatos. Além disso pretende-se estudar guais sao
as configuragdes mais estdveis de spin para trés e quatro
atomos adsorvidos numa dada geometria.

2M. Matos, B. Kirtman, C.P. Melo, J. Chem. Phys 88
(1988) 1019.

IMPLEMENTAQI\O DO ALGORITMO DA
FFT-2D PARA REDE DE TRANSPUTERS
Eto, R. F.; Travieso, G.; SLAETs, J. F. W,
Grupo de Instrumentagdo e Informdtica {GII) Instituto de
Fisica € Quimica de Sdo Carlos - USP

O presente trabalho descreve a implementacao do al-
goritmo discreto da FFT-2D (Bidimensional) em uma
rede baseada em transputers do tipo T800, utilizando
uma interface da MICROWAY QUADPUTER com
quatro transputers. A linguagem utilizada para a im-
plementagiao é a OCCAM2. Apresentaremos algumas
técnicas de paralelizagao, bem como sua aplicagio no
algoritmo da FFT-2D. Finalmente sio apresentados os
resultados do desempenho obtido por rede compostos
de um, dois e quatro transputers.

O trabalho visa explorar o paralelismo tanto a nivel
de hardware quanto de software, a fim de avaliar uma
futura implementagao para o Tomdgrafo de RM desen-
volvido no Instituto (IFQSC-USP). Foi implementado
neste trabalho o algoritmo da FFT-2D, pelo método
“Radix-4”, de tal forma que este possa ser executado
por uma maquina paralela do tipo ”Multiple Instruc-
tion stream - Multiple Data stream” (MIMID). Na parte
implementada para hardware foi utilizado uma inter-
face da MICROWAY QUADPUTER disponivel no G1I,
onde sua arquitetura € baseada em transputers do tipo
T800, escolhido devido as facilidades intrinsecas desse
circuito integrado em implementar as comunicagdes en-
tre os processadores e também pela possibilidade de ter
como computador hospedeiro um micro do tipo PC-
XT, e na implementagao do software paralelo dedicado
ao algoritmo da FFT-2D foi utilizado a lingnagem OC-
CAM2, que é uma linguagem de alto nivel especial-
mente adaptada para explorar o paralelismo do trans-
puter, baseado nos conceitos de processos comunicantes
introduzido por [HOA-78].

Ciélculo tridimensional dependente do tempo
para a fotodissociacao de H;S
RocHa FiLro, T. M. pa; BriTo, A, N, BE; Sousa,

A A
Departamento de Fisica - UnB

Apresentamos um cdlculo tridimensional dependente
do tempo para a fotodissociagdo de H9S. As fungdes
de onda utilizadas sio representadas em um grade
numeérica adaptada ao sistema de coordenadas usado.
Para coordenadas cartesianas tomamos uma distri-
bui¢do de pontos ignalmente espagados enquanto que
para a coordenada angular a distribuigdo de pontos
¢ a obtida usando-se o método da representagao em
varidveis discretas (RVD). A agio da hamiltoniana li-
vre sobre a fung¢io de onda é entdo calculada usando-
se 0 método de Kosloff que utiliza uma transformagao
rapida de Fourier e a RVD. A se¢do de choque total
em fungdo da freqiiéncia do féton é obtida a partir da
fun¢do de correlagdo, que por sua vez é calculada na
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descrigao de interagiio, que propicia mator precisao € es-
tabilidade no cdlculos das integrais envolvidas. Calcula-
mos também as probabilidades de excita¢do vibracional
nuclear dos fragmentos resultantes da dissociagfo.

CURVAS DE DISSOCIACAO UTILIZANDO
METODO ALGEBRICO
DARDENNE, L. E.; WERNECK, A. S.; MAKIUCHI,
N.; VianNa, J. D. M.

Universidade de Brasilia
MoREIRA SoBRINHO, A. C.; MALBOUISSON, L. A,
C.

Universidade Federal da Bahia

O Método Algébrico (MA) foi desenvolvido recente-
mente pelo nosso grupo para resolver as equacdes de
Hartree-Fock-Roothaan (HFR) e Hartree-Fock-Pople-
Nesbet (HFPN). Em principio, utilizando o proce-
dimento MA , pode-se determinar todos os pontos
de extremo (minimos, maximos e pontos de sela) do
funcional energia de Hartree-Fock (HF) como fungdo
dos orbitais moleculares os quais sido expressos em
termos de uma expansdo de orbitais atdémicos (ex-
pansdo LCAQ). Através do MA pode-se obter todas
as miuiltiplas solugdes de HF inclusive aquelas que po-
deriam ser encontradas utilizando-se o procedimento
do método auto-consistente, seja com regra usual de
ocupagdo “aufben” seja com regras de ocupagio ar-
bitrdrias (solu¢des nio usuais). Uma das vantagens
do MA estad na possibilidade de se obter solugdes que
nao sao obtidas pelo método auto-consistente por pro-
blemas de convergéncia. E importante ressaltar que
estas multiplas solugdes, por corresponderem a dife-
rentes pontos de extremo da hipersuperficie de ener-
gia do funcional HF ndo s3o necessariamente mutu-
almente ortogonais. Neste trabalho utilizamos o0 MA
juntamente com o método auto-consistente com diver-
sas regras de ordenamento para encontrar as curvas de
dissociaciio dos sistemas diatémicos F, e CO para es-
tados de spin singleto. S&o analisados os problemas
de convergéncia e o nimero de multiplas solugoes en-
contradas para cdlculos utilizando-se diversas bases de
orbitais atdmicos na expansdo LCAQ.

METODO DE INTERAGCAO DE
CONFIGURAGOES A PARTIR DO
METODO ALGEBRICO. SISTEMAS

DIATOMICOS.
DARDENNE, L. E.; WERNECK, A. §.; MAKIUCHI,
N.; VIaNNa, J. D. M.
Universidade de Brasilia
MoREIrRA SoBRINHO, A. C.; MaLBouIsSON, L. A.
C.
Universidade Federal da Bahia

Muitos métodos tém sido utilizados no sentido de deter-
minar a energia de correlagio em atomos e moléculas.
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O método de interagdo de configuragdes (CI) estd en-
tre os de aplicagdo mais geral. Porém as expansoes
CI, mesmo para moléculas pequenas e para bases mo-
deradas de orbitais atdmicos, atingem rapidamente di-
mensoes muito grades e extremamente dificeis de se-
rem tratadas do ponto de vista computacional. Deste
modo é importante procurar alternativas que condu-
zam a calculos os mais eficientes possiveis através de
expansoes limitadas no seu niumero de configuragdes
porém com resultados de uma certa acuracia. No CI
usual, utilizam-se configura¢des originadas de um inico
estado de referéncia Hartree-Fock e em consequéncia
disto mutualmente ortogonais. No nosso trabalho utili-
zamos uma base Cl nido-ortogonal formada a partir de
varios estados de referéncia HF calculados utilizando-se
o Método Algébrico, desenvolvido em nosso grupo, em
conjunto com o método usual auto-consistente (SCF)
para diversas regras de ocupa¢io. Realizamos cilculos
de correlagio eletronica utilizando o método CI com
base nfo-ortogonal nos sistemas F» e CO para diversas
distancias interatdmicas e utilizando-se diversas bases
atomicas na expansio LCAQO. Os nossos resultados sio
comparados com os do CI usual ortogonal em termos
de mimero de configuracdes utilizadas versus precisio
naenergia total. K também realizada uma anélise com-
parativa com calculos CI utilizando-se orbitais naturais
e com calculos MCSCF.

. NOVO METODO DE TRATAMENTO PARA

O CALCULO DA SECAO DE CHOQUE
DIFERENCIAL DE ABSORGAO DE
RADIAGCAO ELETROMAGNETICA EM
ATOMO DE HIDROGENIO NA PRESENCA
DE CAMPO DE LASER INTENSO
PEREIRA, R. B,; FoNSEca, A. L. DE A.
Universidade de Brailia

Neste trabalho apresenta-se uma nova abordagem para
o calculo da se¢ao de choque diferencial de absorcdo de
radiagdo eletromagnética em dtomo de hidrogénio na
presen¢a de campo de laser intenso. O formalismo uti-
lizado é o da matriz-S e a Hamiltoniana de interagdo
é aquela encontrada com o uso do gauge de campo
elétrico. Como fun¢do de onda inicial usa-se a fungao de
onda obtida por O.L.Silva Filho e A.L.A.Fonseca, por
meio do "Novo Método de Tratamento da Equagao de
Schrodinger 4 uma Particula” (esse novo método faz uso
de idéias do método perturbativo e variacional, privi-
legiando, contudo, a equagdo diferencial). E necessdrio
que se faga uma transformacdo unitdria nesta fungio
de onda a fim de que a invariancia de gauge seja obe-
decida. O caso em consideragdo é aquele no qual os
elétrons absorvem mais fotons que o mimero minimo
exigido para alcancar o continuo; dessa forma no es-
tado final os elétrons interagem com o campo de laser
e com o ion residual, de modo que a fun¢io de onda
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final deverd conter a influéncia tanto do campo de la- -

ser quanto do campo de Coulomb do.ion residual. De-
vido & complexidade das expressGes obtidas, utiliza-se
computagao algébrica para a obtengao dos resultados
numéricos e graficos.

UMA NOVA FORMA VARIACIONAL PARA
0 ORBITAL 1S DE ATOMOS DE DOIS
ELETRONS
QuiNTAo, A, D.; GoMEs, O. A.; CHacHAM, H ;
MouaLLEM, J. R.

UFMG

Recentemente, nos realizamos um calculo variacional
bastante preciso de um elétron no potencial de Yu-
kawa {1]. A fun¢io de onda variacional obtida é uma
fungao compasta de dois termos, ambos tendo sido usa-
dos individualmente na literatura como excelentes apro-
ximagbes do orbital Hartree-Fock no atomo de Hélio.
Estamos realizando um célculo variacional para atomos
de dois elétrons, H~ ¢ He, com essa nova fungao, com
o objetivo de testar a sua qualidade, inclusive na ob-
tengdao de outras propriedades além da energia, para
calculos atomicos e moleculares,

[1] O. A. Gomes, H. Chacham e J. R. Mohallem, sub-
metido para Phys. Rev. A

RAYLEIGH-RITZ VARIATIONAL SPECTRA
OF THE POTENTIAL V(z) = fz2 + Mz,

(P =3,5, 7)1
Maros, J. M. O.; GoNGALVES, L. L.
UFCE
The Schédinger equation is numerically solved for
the one-dimensional potential V(z) = fz? 4 A|z|P

(p=3,5,7), assuming two variationally scaled basis sets,
harmonic oscillator! and square well eigenstates?, and
by using successive approximations in the framework
of the Rayleigh-Ritz variational method. The conver-
gence of the eigenvalues is verified by using MacDo-
nald’s theorem?, and the accuracy of the wave functions
is verified by comparing the transition moments com-
puted from two different expressions for each basis set.
In order to better study the convergence of the method
for the two basis sets, a test calculation is performed
for p=1 and the results compared to the known exact
ones.

(1] J.M.O.Matos and L.L.Gongalves, Braz. J. Phys. 24,
(...)(1994)

[2] M.A.M.de Aguiar and A.L.Xavier Jr., Phys. Lett.
Al64, 279(1992)

[3] J. K. L. MacDonald, Phys. Rev. 15, 830(1933)
{Work partially financed by the Brazilian Agencies
CNPq and Finep.
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ESPALHAMENTO DE PACOTES DE ONDA
CONSIDERANDO CONDICOES DE
CONTORNO NAO USUAIS
Luz, M. G. E. pA
Unicamp - Campinas, SP
CHENG, B. K.; RocHa, L. R. B.; Souza, M. A. S.
DE; SaNTOs, D. D,

UFPR - Curitiba, PR

Recentemente na literatura, tem-se estudado sistemas

- quanticos onde se considera condigdes de contorno mais

gerais para as fungdes de onda do que as comumente
apresentadas em livros textos. Estes tipos de sistemas
apresentam comportamentos muito interessantes com
relagio a estados ligados, aproximagoes semicldssicas,
espalhamento, etc.. Para ampliarmos um pouco mais
o conhecimento deste “novo mundo quantico”, conside-
ramos no presente trabalho um pacote Gaussiano inte-
ragindo com um potencial tipo parede inifinita, que se
move com velocidade constante, Entretanto, nio im-
pomos condigoes de contorno usuais para estes tipos
de potenciais, ou seja, condigdes de Dirichlet, mas sim,
admitimos condigdes de contorno mais gerais. Resulta-
dos nao usuais relativos & espalhamento nio elastico e
aproximagio semicldssica sao encontrados.

ESTUDO DE AGLOMERADOS DE
SILICIO-GERMANIO VIA DINAMICA
MOLECULAR.

LeMESs, M. R.

Instituto Tecnoldgico de Aerondutica - Sdo José dos
Campos-SP
PiNo JUNIOR, A. D.

Instituto Tecnoldgico da Aerondutica - Sao José dos
Campos-SP

As técnicas de dindmica molecular e recozimento si-
mulado sio combinadas a um recém desenvolvido

. método semi-empirico para investigar as geometrias

de equilibrio, energias, e freqiiéncias vibracionais de
pequencs aglomerados de silicio-germénio. Desenvol-
vemos um cddigo computacional que faz a parte da
dinamica molecular, bem como a parte de recozimento
simulado. Este esquema é comparado com resultados
ab initio para os estados fundamentais de pequenos
aglomerados. Para os calculos ab initio utilizamos o
codigo computacional Gamess. Para os sistemas onde
ambos os métodos puderam ser aplicados os resultados
de energia e geometria molecular sido quase idénticos.
Concluimos que a aplicagio deste método a aglomera-
dos maiores, onde os cdlculos de primeiros principios
sdo proibitivos, sdo promissores.
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A Theoretical Study of the Transition
Moments, Transition Probabilities and
Radiative Lifetimes of the Doublet States of
BeH
[EAV-CTA,

Francisco Bolivar Correto Machado, Orlando Roberto Neto
Iq-Usp,

Fernando Ret Ornellas

The BeH molecule has been the subject of a large num-
ber of experimental and theoretical studies. These have
been centered mostly on the determination of potential
energy curves of the X251 ground state and of several
high lying 2Z% and 20 states, and on the computa-
tion of associated vibrational and rotational energies
and spectroscopic constants. However, data related to
the calculation of transition probabilities and radiative
lifetimes are scarce or non-existent.

The aim of this study was to compute the electronie
transition moment and the vibrational wavefunction for
selected doublet states, in order to calculate their ro-
vibrational transition probabilities and radiative lifeti-
mes.

These calculations were carried out at the MRSD-CI
level. Extended sets of Car-
tesian Gaussians, (13s9p4dif)/[{9s7p4dif] for beryllium
and (8s2p2d)/[5s2p2d] for hydrogen, were used in the
construction of the molecular orbitals. Since the X2Z+
and A%I equilibrium distances are very close, 1.343 and
1.334 A, the intensity is expected to concentrate in tran-
sitions Av== 1; this behaviour is also reflected in the
diagonal Franck-Condon factors calculated with values
close to 1.8. For the ;> £* and €25 states, whose equi-
librium distances are separated by ~ 1.00 A, the most
intens e calculated bands are (-7, 0-8 and 0-9 as ob-
served experimentally. For the (X2E% - B?II) system,
the experimental violet degraded sequence, composed
of 0-0, 1-1, 2-2 and 3-3 bands is reflected theoretically
in the variations of the transition moment function and
in the potential energy curves in the region close to 5.5
A. Calculated radiative lifetimes for v = 8, 1 and 2 are
82, 86 and 89 ns for the (X-A) transition; 249, 257 and
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280 ns for (X-C) and 55, 44 and 20 ns for the (X-B)
band system.

SOLUGOES QUANTICAS EXATAS PARA
UM POTENCIAL TIPO PAREDE INFINITA
QUE SE MOVE COM VELOCIDADE
CONSTANTE CONSIDERANDO
CONDICOES DE CONTORNO MAIS
GERAIS
Luz, M. G. E. DA
Unicamp - Campinas, SP
CHENG, B. K.

UFPR - Curitiba, PR

A literatura € escassa em solugdes exatas para sistemas
dependentes do tempo. Entretanto, estes tém grande
importancia no estudo de transigdes estimuladas, dis-
sipacio, espalhamento nao eldstico, etc.. Qutra lacuna
na literatura, raros poucos trabalhos, é o estudo de
condi¢des de contorno mais gerais para as fungdes de
onda de um sistema quintico. O presente visa conh-
tribuir com mais uma solugdo exata para os tipos de
sistemas descritos acima. Primeiramente, resolvemos a
equagio de Schriodinger de uma particula unidimensio-
nal que interage com uma parede infinita movendo-se
com velocidade constante u, sendo que para a fungdo
de onda consideramos a seguinte condi¢io de contorno
dependente do tempo, a_a£¢(x1t)|x=u: = ay(z, -
Entao, obtemos o propagador exato através do método
de expansao espectral. Finalmente, para o caso da pa-
rede estacionaria, calculamos a fun¢io de Green para
nosso sistema com e sem uma perturbagio tipo fungio
delta.

Fisica Atomica e Molecular I: Exrperi-
mental (ATO) - 09/06/94

EXPERIMENTOS COM ATOMOS SUPER-FRIOS MANTIDOS EM ARMADILHAS
MAGNETO-OPTICAS
BagnaToO, V.
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Matertais, IF, USP Sdo Carlos

O desenvolvimento de técnicas modernas para resfriar ¢ aprisionar atomos neutros criou novos sistemas fisicos,
possibilitando o estudo de fenémenos que até pouco tempo eram considerados impossiveis. Atomos & temperaturas
de 10~%K comportam-se quanticamente durante colisbes, sdo facilmente manipulados por pequenas forgas exercidas
pela radiagao, abrindo novos caminhos na inovante técnicas que proecura controlar a entidade atdmica. Através do
conveniente uso da pressio da radiagao, vdrios grupos de pesquisa em todo mundo tém desenvolvido maneiras de
produzir distribuigdes espaciais envolvendo atomos frios. Apresentaremos os iltimos desenvolvimentos nesta drea
incluindo a utiliza¢io da chamada de forga de vortex macroscdpica, através da qual atomos presos em armadilhas
distribuem-se em distintas estruturas, sendo possivel produzir o equivalente a transigbes de fase estrutural com a
variagdo dos parametros da forga de radiagdo. Além das estruturas espaciais, uma éarea de extrema importancia
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para atomos frios € o estudo de colisdes atdmicas. Neste caso, estando muito lentos, o comprimento de onda de De
Broglie chega a ser comparavel ao alcance dos potenciais de interagdo, criando uma situa¢do onde um tratamento
completamente quéntico da colisdo se faz necessario. Além disto, colisdes envolvendo atomos excitados sofrem
grandes modificagdes porque neste novo regime, o tempo de colisio é da mesma ordem, ou mesmo maior, do
que o tempo de vida dos estados excitados. Emissdo espontdnea passa a ter um papel fundamental no processo.
Apresentaremos os resultados mais recentes envolvendo colisdes com atomos frios € um primeiro estudo sobre a
observacao de estados intermedidrios em uma reagdo quimica.

(Este trabalho tem suporte financeiro da Fapesp, CNPq e Finep. O autor agradece o esfor¢o e dedicagao de todos
os membros do grupo de Fisica Atdmica e Molecular: estudantes, visitantes e docentes).

FRANJAS DE INTERFERENCIA NUM
FEIXE ATOMICO DE SODIO DEVIDO A
MODULAGAO DA POPULAGAO EM DUAS
REGIOES ESPACIALMENTE SEPARADAS.
Mareca Ir, E.; BagNaTo, V. S.; ZiLio, S. C.

Departamento de Fisica e Ciéncia dos
Materias-IFQSC-USP

Apresentamos neste trabalho a observacio de franjas
de interferéncia na regido dptica do espectro, devido a
modulacao da populagio atdomica em duas regides dis-
tintas do feixe atdmico[1}. Dois campos Opticos quase
degenerados quando em ressonancia com uma transigao
atdmica, criam uma modulagao na populagdo do es-
tado fundamental, que acabam interferindo-se, quando
os campos interagem com o feixe em duas regides dis-
tintas. A largura e a forma das franjas tem a mesma
dependéncia que as franjas de Ramsey observadas no
método original[2]. 1-E. Marega Jr., V.S. Bagnato, S.C.
Zilio, Opt.Lett.18,20(1993). 2-J.E. Thomas, S. Eze-
quiel, C.C. Leiby, R.H. Picard, C.R. Wills, Opt. Lett.
6,298(1981)

DIAGRAMA DE FASE EM ARMADILHAS
MAGNETO-OPTICA: UM ESTUDO MAIS

REFINADO
Faria, C. F. DE M.; Marcassa, L. G.; BAGNATO,
V. S.

Universidade de Sao Paulo - IFQSC - DFCM

Desde que a armadilha magneto-dptica foi realizada
pela primeira vez, estranhas formas foram observadas
para a distribuigdes espaciais de atomos frios. Com
o objetivo de explicar tais estruturas estranhas (anéis,
anéis com centro, esferas) surgiram nos ultimos anos
duas teorias. A primeira desenvolvida pelo grupo do
Prof. C. Wieman, a qual relaciona tals estruturas com
a existéncia de um comportamento coletivo do sistema.
E prediz que estas estruturas apresentam uma forte de-
pendéncia com o nimero total de 4tomos aprisionados.
A segunda desenvolvida por nosso grupo utiliza a teo-
ria Doppler com algumas modificagdes; onde conside-
ramos o perfil gaussiano de intensidade dos feixes € o
desalinhamento entre eles. Em sua primeira versdo a
teoria ndo considerou a influéncia de todos os feixes
na taxa de absor¢do de um deles, ou seja a forga que

cada um exerce sobre o sistema atdmico ¢ independente
dos demais. Esta teoria apresentou resultados qualita-
tivos satisfatdrio, embora seus resultados quantitatives
sejam infelizes. Neste trabalho aprimoramos esta teo-
ria para um modelo tridimensional; onde passamos a
considerar a influéncia de todos os demais feixes no
parametro de saturagao de um deles. Utilizando este
parametro de saturagio corrigido estudamos o compor-
tamento do raio dos anéis com os parametros da arma-
dilha (campo magnético, detuning, intensidade, desali-
nhamento). Observamos que a teoria reproduz todos os
comportamentos dos raios dos anéis, qualitativamente
¢ quantitativamente. E apresentamos um ”diagrama
de fase” a partir desta teoria corrigida. Suporte Finan-
ceiro: FAPESP, CNPq

CO-DESACELERAGAO DE Na E Li PELA
TECNICA DE AJUSTE ZEEMAN.
FLEMMING, J.; SANTOS, M. 5. D0O5; BAGNATO, V.,
S.

IFQSC/USP

O estudo de desaceleracio dos alcalinos pela técnica de
ajuste Zeeman vem sendo feito em nosso laboratdrio
de forma sistemética. As virias técnicas de desace-
leragdo existentes na literatura foram aplicadas a cada
alcalino independentemente. Devido ao nosso grande
interesse no estudo de colisoes lentas, fizemos uma co-
desaceleracao de dois alcalinos (Na e Li). F necessario
que o fluxo de atomos de Na ¢ Li seja de mesma or-
dem para que nenhuma das respectivas fluorescéncias
em 589 A e 671 A seja mascarada pela presenga da ou-
tra. Devido & grande diferenga de pressdes de vapor
do Na e do Li, fluxos atémicos idénticos sd podem ser
obtidos utilizando-se, como carga para o forno, uma
liga extremamente rica em Li. A liga utilizada, calcu-
lada pela lei de Raoult para uma temperatura do forno
de 700°C foi Lig7 sNag 5 (relagio em pesos atomicos).
Utilizou-se dois feixes de corante DCM e RGG, contra-
propagantes ao feixe atomico duplo. O laser em 671 A
passa por um modulador eletro-dptico, que cria “side-
bands” para rebombear opticamente os dtomos de Li
para a transi¢do de interesse. Durante a desaceleragio
o8 dtomos sdo mantidos em ressonéncia utilizando-se
um campo magnético varidvel espacialmente (técnica de
ajuste Zeeman). Como nio dispomos de dois lasers adi-
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cionais para atuarem como laser de prova, o processo de
desaceleragio fol monitorado por um detetor de Si que
corredo longo do feixe atémico [1]. Os resultados pre-
liminares mostram que ocorre a co-desaceleragfo, mas
que devido a alta temperatura necessaria, a velocidade
inicial média dos 4dtomos é grande, diminuindo a por-
centagem do que é conseguido na desaceleragso.

[1] V.S. Bagnato, A. Aspect and 8.C. Zilio, Optics Com-
mun. 72 (1980) 76.

Fisica Atémica e Molecular 1I: Exrpe-
rimental (ATO) — 09/06/94

DINAMICA DO PROCESSO DE
FORMAGAO DE ORBITAS ESTAVEIS DE
ATOMOS NEUTROS APRISIONADOS POR
ARMADILHAS MAGNETOQO-OPTICAS
SiLva, I. G. DA, Arawio, M. T. pE; MiLori, D. M.
B. P.; BagnaTo, V. S.; ZiLio, 8. C.
Instituto de Fisica e Quimica de Sao Carlos /
Universidade de Sdo Paulo

A distribui¢fo espacial de dtomos aprisionados por ar-
madilhas magneto-épticas tém forte dependéncia com
a configuracdo geométrica dos feixes de laser usados
para o aprisionamento. Com um desalinhamento re-
lativo entre os feixes, observou-se a formagdo de dis-
tribuices espaciais de atomos frios em forma de anel
e anel circundando uma nuvem de Atomos confinados
[1,2]. Para explicar a formagao destas estruturas, foi
proposto um modelo baseado na for¢a de confinamento
da radiagdo [2] e na for¢a que surge do desbalango de in-
tensidade devido ao desalinhamento dos feixes de apri-
sionamento. Neste modelo, os raios das orbitas cir-
culares dependem do mimero de atomos aprisionados
e ndo dependem significativamente do desalinhamento
dos feixes da armadilha. Neste caso, a for¢a de confi-
namento da radia¢do é responsavel pela formagio das
érbitas estaveis. Entretanto, outro trabalho surgiu na
literatura [3] onde os autores obtiveram distribuigses
espaciais semelhantes as das referéncias [1,2] sem, no
entanto, observar-se nenhuma variagao do raio destas
distribuiges como funcdo do niimero de dtomos apri-
sionados. Qs autores propuseram um modelo baseado
apenas na for¢a macroscépica que depende das coor-
denadas que surge devido ao desalinhamento dos fei-
xes, para explicar as orbitas circulares estdveis. Surge,
entdo, uma contradi¢fo, que como veremos neste tra-
balho, ¢ apenas aparente. Observamos que dependendo
do niimero de 4tomos aprisionados, a dinamica do pro-
cesso de formacao das orbitas estaveis é diferente. Dois
tipos de experimentos foram realizados, onde variamos
drasticamente o nimero de 4tomos aprisionados para a
comprovagio do novo modelo [4].
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[1] E. Raab, M. Prentiss, A. Cable, S. Chu and D. Prit-
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Lett. 64, 408 (1990).

[3] V.S. Bagnato, L.G. Marcassa, M. Oria, G.I. Surdu-
tovich and S.C. Zilio, Laser Phys. 2, 172 (1992).

[4] I. Guedes, M.T. de Araujo, D.M.B.P. Milori, G.L.
Surdutovich, V.S. Bagnato and 8.C. Zilio, submetido
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A feasibility study for slowing of Rb atoms
with isotropic light
BaTerLaaNn, H.; PAnuat, S.; Yang, D. H.; XiE, C;
GuprTA, R.; METCALF, H.
State Univ. of N. York ot Stony Brook

We have demonstrated slowing and acceleration by iso-
tropic monochromaticlight in a atomic rubidium beam.
Isotropic light is generated by a laser beam incident in
a hollow cylinder tube made of a Lambertian reflector
material. Atoms are slowed by absorbing light counter-
propagating to their motion direction. Because of the
resonance condition, atoms absorb preferentially from a
light cone with smaller internal angle, as their velocity
decrease. A similar physical explanation can be given
for the acceleration process. The experimental results
are in a reasonable agreement with a model calculation
allowing for a predictable isotropic slower design. The
larger hyperfine splitting of rubidium lead to a natural
multi-frequency slowing, which is also included in our
model. This is shown in our results where Rb atoms
are slowed to two lower velocities peaks.

Supported by NSF, AFOSR, and CAPES{.

{t) Present adress: Departamento de Fisica - UFMG.

Garrafa Otica para Atomos Neutros
OrIA, M. C. S.; LoreNzo FiLho, O.; FREITAS
NeTo, U.

Departamento de Fisica - UFPB

A demonstragio experimental [1] do funcionamento
da armadilha magneto-Stica para dtomos neutros em
células, abriu a possibilidade de se produzir, de ma-
neira relativamnete simples, fuma amostra de dtomos
frios. Varios estudos foram realizados entio para a oti-
mizagdo do nimero de atomos e da densidade dessa
amostra [2]. Porém em todas as situagdes estuda-
das até a presente o “gas de fundo” obedece a distri-
buicao térmica de Maxwell-Boltzmann. Essa premissa
tem como consequéncia, por exemplo, um limite su-
pertor para o niimero maximo de dtomos aprisionados
em funcio dos parametros da armadilha e que inde-
pende da pressdo do vapor térmico, Nés propomos
nesse trabalho uma técnica para a obtengdo de uma
distribuicdo de velocidades que tenha uma concentragio
de dtomos com pequenas velocidades superior a da dis-
tribui¢ao de Maxwell-Boltzmann, as custas do nimero
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de 4tomos em classes de velocidades elevadas. Em uma
dimensao essa técnica consiste em utilizar o “poten-
cial” repulsivo de ondas evanescentes [3] nas paredes
da caixa unidimensional e, adicionalmente um ”melasso
otico”, devido a dois feixes contraprogantes e sintoniza-
dos abaixo da frequéncia do pico de transig@o atomica,
cria um meio dissipativo para a energia cinética dos
atomos a baixa da velocidade [4]. Em nossas simulagdes
numéricas consideramos que os dtomos que se chocam
com as paredes da caixa a uma dimensio sao termali-
zadas: os atomos voltam entdo ac vapor em qualquer
classe de velocidade, com probabilidade definida pela
curva de Maxwell-Boltzmann para a temperatura das
paredes. Graficos de simulagSes numeéricas mostram
efetivamente um aumento relativo para as pequenas ve-
locidades em relagdo a uma distribui¢ao térmica.

[1] C. Monroe et al, Phys. Rev, Lett, 65, 1571 (1990)
[2] K. Lindquist et al, Phys. Rev. A46, 4082 (1992)

[3} R. J. Cook and R. K. Hill, Opt. Commun. 43, 258
(1992)

[4] 3. Opt. Soc. Am. B6, 22 (1989) Special Issue on
Laser Cooling and Trapping

ESTUDO DE PROCESSOS REACIONAIS
EM POS-DESCARGA DE NITROGENIO EM
PRESENCA DE IMPUREZAS.

Souza, A. R. pE; Diciacomo, M.; PEREIRA, C.
Depto.Fisica/LABMAT-UFSC

Pés-descargas em fluxo apresentam um grande interesse
tanto do ponto de vista fundamental (estudos de pro-
cessos de trasnferéncia de carga e de excitacao), quanto
em aplicagbes (nitretagdo de superficies metalicas e
oxidagio de polimeros). No que concerne 3s pos-
descargas de Nitrogénio em misturas com outros gases,
varios aspectos apresentam grande interesse principal-
mente devido sua utilizagio em processos de nitretagao.
Neste trabalho, apresentamos um estudo experimental
realizado em pés-descargas em fluxo, de nitrogénio con-
tendo tracos de CH4 e Ha. Através de espectroscopia
de emissio, é determinado que tragos destas moléculas,
introduzidas na descarga, aumentam a dissociagio do
nitrogénio em valores superiores a 100%. Estes resul-
tados sdo interpretados como uma diminui¢ao do coe-
ficiente de recombinacio na parede do tubo devido &
presenca das impurezas. O espectro da pdés-descarga
apresenta também intensas emissbes de CN excitado,
quando C'H4 ¢ introduzido na descarga. O estudo da
variagao da intensidade de bandas de CN em fungao
da concentragdo de nitrogénio no estado atdémico, é
também realizado no intuito de determinar o processo
de formag@o deste radical. Os resultados mostram que a
interpretagio destas emissdes pode ser feita em termos
da reagio C'+ N — CN(A).

First observation of an anomalous Auger decay
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ratio from the molecular field split S 2p levels
to X 'A;(267?) in the H»S, measured by Auger
and x-ray photoelectron spectroscopies
SVENSSON, S.
Uppsala University (Sweden)
BriTO, A. N. DE
The Finnish Synchrotron Facility at Maz-lab (Sweden)
Present institution: University of Brasflia
AusMmEEs, A.; OSBORNE, S. J.; Bray, G.
Uppsala University (Sweden)
GEL’'MUKHANOV, F.; AGREN, H.
University of Linkdping (Sweden)
SAIRANEN, O.; KIVIMAKI, A.; NOMMISTE, E.;
AKSELA, H.; AKSELA, S.
University of Oulu (Finland)

Different values for the spin-orbit splitting of S2ps;s
and 52p) ;s levels have been measured by Auger and
photoelectron spectroscopies [1]. Using high resolution
synchrotron excited Auger and photoelectron spectra
this apparent ambiguity is solved. For the first time
the molecular field spliting in the "2p3,4” is observed
to be 110(5) meV [2}. The difference in spin orbit split-
ting is explained in terms of a new propensity rule for
Auger decay from molecular field split

levels. The measurements also provide a new value for
the S2p life time width of 70(10) meV. In addition, a few
weak vibrationally excited states are seen in the photoe-
lectron spectrum, assigned to the symmetric stretching
mode v;. The measurements have been carried out on
the so called Finnish beam line at Max-lab in Lund,
Sweden

[1] S. Svensson, A. Naves de Brito, M. P. Keane, N.
Correia and L. Karlsson Phys. Rev A43 (1991) 6441.
[2] S. Svensson, A. Ausmees, S. J. Osborne, G. Bray,
F. Gel'mukhanov, H Agren, A. Naves de Brito, O.-P.
Sairanen, A. Kivimaki, E. Némmiste, H. Aksela and S.
Aksela. submitted for publication in Phys Rev. Lett.

ESPECTRO DE ABSO'RCAO DO 3CH;0H:
Evidéncia de estados misturados
Morags, J. C. 8.

Unesp-Ilha Solteira
PEREIRA, D.; SCALABRIN, A,
DEQ-Unicamp
Moruvzzl, G.; STRUMIA, F.

Universita di Pisa
WINNEWISSER, B.; WINNEWISSER, M.
Physikalisch-Chemisches Institut der
Justus-Liebig- Universitdt, Giessen-Federal Republic of
Germany

Em nossa investigagdo sistemdtica de espectros a Trans-
formada de Fourier, no Infra-Vermelho (IV) e Infra-
Vermelho Longingiio (IVL), da molécula '*CH; OH, te-
mos ”assigned” (identifica¢do dos nimeros quanticos
envolvidos numa transigdo) mais de 10.000 linhas de
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absorgao. Todas estas linhas possuem frequéncia en-
tre 25 a 350 em~! (regido IVL). Devido a leve assi-
metria da molécula, coincidéncias acidentais podem in-
duzir misturas de fungoes de onda, que podem acarre-
tar o aparecimento de pertubagbes e permitir também
que transi¢des ”proibidas” (ndo previstas pela regra
de sele¢io) ocorram. No presente trabalho temos en-
contrado evidéncia de estados pertubados, ji4 observa-
dos anteriormente ¢, e de transi¢des ”proibidas” que
nao tinham sido observadas até o momento. Estas no-
vas séries de transi¢des ”proibidas” sao devido a mis-
tura dos niveis (n=1, K=4)A e (n=1, K=6)A, e (n=
1, K=8)A e (n=1, K=9)A. Dentre elas, encontramos
transigoes do tipo-b com AK=2 e 3 e do tipo-a (AK=0)
dentro do mesmo estado vibracional.

Apaio Fianceiro: FUNDUNESP, FAPESP e CNPq.

41. Mukhopadhyay, R.M. Lees, and J.W.C. Johns. Int. Journal

of Infrared and MM Waves, v9, no. 12, 1119 (1988)
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CARACTERIZACAO DA EXPANSAO DE
UFs EM FEIXE MOLECULAR
SUPERSONICO POR ESPECTROSCOPIA
INFRAVERMELHA
SBampPAaTO, M. E.; ANTUNES, L. M. D.; SENA, S.
C. pE; MIraNDA, 8. F. DE
CTA/IEAv - Divisdo de Lasers — Sdo José dos Campos -
SP

Neste trabalho foi estudada a expansio supersonica
continua de UFg puro e em misturas com argdnio e
nitrogénio através de uma tubeira de perfil reto, uti-
lizando a espectroscopia infravermelha de baixa re-
solugio na regido da banda de absorgio w3 (626,0
cm™!), A expansio foi feita em um sistema de resfri-
amento dindmico (SRD) numa tubeira supersonica de
orificio de 0,7 mm. Os espectros foram obtidos com
um espectrofotometro de rede, fazendo-se o feixe de
prova cruzar o feixe molecular a 90°. Foram expandidas
amostras com pressdes de estagnacio iniciais de 10, 20
e b0 Torr, em fragdes molares entre 0,20 e 1,0 nos ga-
ses de arraste. Obteve-se a temperatura das moléculas
no feixe por comparagiao da largura da banda &5 com
a de espectros tedricos. A densidade de moléculas no
feixe, obtida através da medida da drea da banda, foi
comparada com a obtida por simulagio da expansio.

Os resultados experimentals mostraram uma variagdo
na temperatura das amostras de 220K (xyp,=1,0) a
126K (xyr,=0,33) para a expansido com argonio, e
de 220K a 122K (xyp,=0,25) para expansio com ni-
trogénio e pressao inicial de UFg de 50 Torr. Para

Fisica Atémica e Molecular - XVII ENFMC

fragoes molares de UFg menores, os espectros comegam
a alargar aparecendo ombros e bandas nas regides de
650, 640 e 610 cm™!, indicando um aquecimento de
amostra e formacio de aglomerados. Antes de comegar
a formar aglomerados, os feixes produzidos com a ex-
pansdo de UFg com argdnio sio sempre mais resfria-
dos do que os produzidos com nitrogénio, nas mesmas
condigoes, As experiéncias com pressoes de UFs meno-
res mostraram comportamento similar. Os resultados
levamm & conclusdo de que a expansio com argonio é
mais eficiente para resfriar o UFg e que a formacio de
aglomerados leva ao aquecimento do feixe molecular,
devido a liberagao do calor de forinagdo dos mesmos.

INFLUENCIA DO POLIMORFISMO EM
BANDAS VIBRACIONAIS DE MOLECULAS
DO TIPO PH,X (NO2): - NA POSIQAO
PARAE X = 0O, S, Se.

Sakank, K. K.

Universidade do Vale do Paraiba - UNIVAP
Basst, D.

Instituto Tecnoldgico de Aerondutica - ITA

Neste trabalho, sio mostradas através dos espectros no
infravermelho, as diferencas polimorficas das moléculas
do tipo Ph2X (X=0, S, Se} com substituintes NO, na
posicio PARA, na regido de 800 - 670 cm™!. As al-
teragdes nas bandas sao discutidas com base nas com-
paragOes empiricas comn outros compostos semethantes
e nos resultados da andlise de coordenadas normais
(NCA). As bandas de deformagéo fora do plano, you,
e do esqueleto do anel aromdtico, ¢ c¢, apresentam al-
teragdes significativas entre as formas estivel o e me-
taestavel #. O "overlapping” de bandas para cada um
dos modos, em uma forma apresenta desdobramentos
na outra foma com o aparecimento de novas bandas,
ombros ou assimetria. Esses resultados sio confirma-
dos pelo NCA que mostra que os desdobramentos ocor-
rem nas bandas de deformagoes fora do plano. Como
o polimorfismo envolve empacotamentos diferentes, as
bandas correspondentes as deformagdes fora do plano
sdo mais afetadas. Quando yo g desdobra, o modo g
também desdobra. O niimero de bandas nesta regido
varia em fun¢ao do atomo central X. A diferenca em
numero de ondas entre as espécies o e f depende da
intera¢do vibracional envolvendo o 4tomo central X.
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IONIZACAO ASSOCIATIVA EM COLISOES
ENTRE ATOMOS ULTRAFRIOS DE SODIO
EM QUATRO ETAPAS
Marcassa, L. G.; QuElroz, E. V.; MuNiz, S;
BaagnaTo, V. S.

Universidade de Sdo Paulo - IFQSC - DFCM

Colisbes em atomos aprisionados ocorrem em um in-
tervalo de tempo muito maior que o tempo de vida
do estado excitado da transi¢do de interesse. Assim
a absorgdo e a emissdo espontdnea nao podem mais se-
rem consideradas como perturbagdo & colisdo. Neste
trabalho utilizamos um tratamento semi-clissico para
considerar tais aspectos do processo de lonizagao As-
sociativa (IA) que ocorre em quatro etapas distintas.
Na primeira dois dtomos de Na {ambos no estade fun-
damental) come¢am a colidir ¢ absorvem um féton wy.
A partir dai passam para um potencial do Na*-Na que
é da forma -R™2. Sob a influéncia deste potencial os
atomos sao acelerados um contra o outro, aumentando
assim sua energia cinética. Logo apoés absorvem um se-
gundo féton wy e passam para o estado Na*-Na* e con-
tinuam o processo de colisdo. Quando a distancia radial
entre eles for menor que 10 Ahaverd a ionizagio. Esque-
maticamente o processo é descrito por Na+-Na--hwqy=—3
Na--Na*, o movimento do par, Na*+Na+hwy,=> Na*
+Na*=> Nal+e~. Para concluir comparamos os re-
sultados experimentais com as previsoes tedricas obti-
das a partir do tratamento semi-classico. Suporte Fi-
nanceiro: FAPESP, CNPq

SUPRESSAO OPTICA DE COLISOES
ENVOLVENDO ATOMOS FRIOS EM
ARMADILHAS MAGNETO-OPTICA
Marcassa, L. G.; Muniz, S. C.; QUEIrRoZ, E. V;
Zitio, S. C.; BagNato, V. S.; WEINER, J.
Universidede de Sdo Paulo - IFQSC - DFCM

Trabalhos recentemente realizados pelo nosso grupo,
(Phys. Rev. Lett. 70, 3225 (93)), mostraram que o
processo de foto-ionizagdo associativa (FAI) ocorre em
quatro passos. Num primeiro passo dois atomos no es-
tado fundamental comegam o processo de colisdo. Ab-
sorvendo um féton quando ainda na regido de longo
alcance, o par sofre agora uma intera¢ao atrativa (que
acelera um 4tomo contra o outro) do tipo-C3/R3. Apds
adquirir energia cinética, o sistema absorve mais um
foton ficando num estado duplamente excitado que io-
niza em muito curto alcance; produzindo um molécula
de Napt. Neste trabalho apresentamos um novo ex-
perimento no qual o processo de FIA € interrompido
pela presenga de um terceiro foton, capaz de levar o
sistema a um potencial repulsivo C3/R3, evitando que
o par atinja a zona interna onde o segundo féton po-
deria ser absorvido. Uma supressao de cerca de 40-
50% é observada no processo de FIA. Da mesma ma-
neira que experimentos anteriores demonstraram que

17

luz pode ser usada como agente para abrir ou ampli-
ficar canais de colisdes ineldsticas, agora estamos de-
monstrando que luz também pode ser usada para su-
primir processos ineldsticos. Isto pode vir a ser uma
importante técnica para controle de colisbes indeseja-
das envolvendo atomos frios. Resultados experimen-
tais obtidos concordam bem com modelos tedricos em
" close-coupling” e semiclassical Landau-Zener. Suporte
Financeiro: FAPESP, CNPq

DUPLO TRAP: POSSIVEL UTILIZACAO
EM COLISOES ATOMICAS
BagNaTo, V. S.; Ziulo, S. C.; Marcassa, L. G.
Universidade de Sdo Paulo - IFQSC - DFCM
BigeLow, N.

University of Rochester - USA

O Duplo Trap observado em armadilhas magneto-
opticas (duas esferas de dtomos ultrafrios separados por
uma certa distancia) permaneceu por um longo tempo
sem explicagao. Mais recentemente utilizando a teoria
Doppler, que considera o perfil gaussiano dos feixes la-
ser e 0 desalinhamento dos mesmos em uma estrutura
anti-vortex é que foi possivel entende-lo. Neste traba-
lho inicialmente apresentamos um modelo bidimensio-
nal e mostramos qualitativamente a existéncia de um
potencial do tipo de pogo duplo separado por uma bar-
reira na diregdo x=y ou x=-y. Em seguida utilizando
um modelo tridimensional obtemos um *diagrama de
fase”; o qual representa para um dado campo e detuning
os dominios onde existe o duplo trap para diferentes
condigdes de intensidade e desalinhamento. Estudamos
também o movimento dos dtomos para um desalinha-
mento dependente do tempo. Observamos que devido
ao fato dos atomos de cada esfera estarem muito frios,
eles sdo capazes de se moverem acompanhando assim
o movimento dos feixes. Como resultado disso temos a
colisdo entre duas amostras de dtomos frios, cuja tem-
peratura final depende ” velocidade” de desalinhamento.
Isto é muito excitante j4 que permite o estudo de co-
lisGes atomicas em diferentes regimes de temperaturas,
desde o quantico até o semi-clagsico. Devido a esta ca-
racteristica propomos o uso deste sistema para o estudo
de processos colissionais (lonizagdo Associativa, Redis-
tribuigdo Radiativa e Mudanga de Estrutura Fina) em
fungio da temperatura de colisdo. Suporte Financeiro:
FAPESP, CNPq

ESPECTROSCOPIA DE EST_ADOS
LIGADOS DE LONGO ALCANCE COM
ATOMOS SUPERFRIOS
BagNato, V. S.; Marcassa, L. G.; WEINER, J.
Unsversidade de Sdo Paulo - IFQSC - DFCM

Atomos resfriados e aprisionados por laser, consti-
tuem um sistema conveniente para estudo de colisGes
atdémicas em um novo regime onde a ocorréncia de
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emissao espontanea durante o encontro dos dtomos
nao pode ser desprezada. Devido a baixissima velo-
cidade dos dtomos, o estudo de potenciais de longo al-
cance sa0 dominantes no processo de interagdo. Uti-
lizando uma armadilha magneto-éptica para Atomos
de Sodio, obtivemos uma amostra contendo cerca de
10'® dtomos/cm? & temperatura de aproximadamente
200uK. Com tais Atomos, estudamos o processo de foto-
ionizagdo associativa no qual Na+-Na+fétons = NeaJ
+ e~. Tal reagdo quimica envolve transigbes para os
estados de longo alcance calculados por Stwalley et al.
(Phys. Rev. Lett. 41, 1164 (1978)). Nestes potenci-
ais, estados ligados muito préximos do limiar de disso-
ciagdo sao formados mesmo quando a distancia entre
particulas é cerca de 200 a 300 A. A formagio destes
estados (numca antes observados) manifesta-se clara-
mente na formagio de Nal. Assim usando estes ions
pudemos obter informagao espectroscépica. No sistema
experimental lasers sao utilizados para excitagdes, Os
estados medidos sao comparados com calculos tedricos
mostrando boa concordéncia, com o estado O,~, for-
mado pela interagdo dipolo-dipolo de dois atomos de
Sédio, um no estado excitado e o outro no estado fun-
damental. Os estudos realizados permitern também oh-
servar a importancia da interagao hiperfina no processo
de colisdes envolvendo dtomos frios. Suporte Finan-

ceiro: FAPESP, CNPq

ESTRUTURAS EM ANEIS PARA UM
ATOMO DE DOIS NIiVEIS EM
ARMADILHAS MAGNETO-OPTICAS
ASSIMETRICAS: MODELO COM TERMO
DE SATURAGAO MODIFICADO
Faria, C. F. DE M.; MARcAsSA, L. G.; BagnaTo,
V.S.

Universidade de Sdo Paulo - IFQSC - DFCM

Neste trabalho investigamos, através de simulagdo
numérica, o comportamento de um atomo de dois niveis
em uma armadilha magneto- éptica; considerando fei-
xes aprisionantes desalinhados no plano xy formando
um quadrado, condi¢do que, para alguns parametros ex-
ternos, origina estruturas em anéis. Introduzimos nas
simulagtes realizadas, diversos tipos de assimetria na
armadilha, como desbalan¢o de intensidade nos feixes
aprisionantes, desalinhamentos assimétricos destes fei-
xes em relagdo ao centro da armadilha, bem como desa-

linhamentos ndo paralelos. Isto foi feito com o intuito-

de verificarmos a influéncia de imperfei¢tes da monta-
gem experimental; tais como a dissipagdo da energia
dos lasers ou a impossibilidade de obter-se um campo
magnético exatamente nulo no centro da armadilha,
bem como o fato do desalinhamento entre os feixes
aprisionantes ndo serem exatamente paralelos nas con-
figuragbes observadas. Utilizando para as for¢as es-
pontineas de pressdo de radiagao exercidas pelos feixes
aprisionantes a expressao deduzida por Cook, introdu-
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zimos modificagoes nesta; tal que esta passa a consi-
derar o fato de todos os feixes laser presentes na ar-
madilha contribuem para a saturagio da transigao de
interesse. Esta corregdo foi adotada recentemente por
nosso grupo, mostrando resultados muito préximos aos
experimentais. Como resultado, prevemos, utilizando
tal modelo para armadilhas assimétricas, distor¢des nas
estruturas em anel semelhantes 4s observadas em labo-
ratério. Suporte Financeiro: FAPESP, CNPq

DIAGRAMA DE FASE: UMA SIMPLES
EXPLICACAO DAS DIFERENTES FORMAS
ESTRUTURAIS DE ATOMOS
APRISIONADOS EM ARMADILHA
MAGNETO-OPTICA.

GUEDES, 1.; Aravio, M. T, DE; MiLori, D. M. B.
P.; SurbuTovicH, G. I.; BaGNATO, V. S.; ZILIO,
S. C.

IFQSC/USP

Recentemente Bagnato e colaboradores [1] construiram
um diagrama de fase que permite, com base nos va-
lores de parametros experimentais inerentes & armadi-
lha magneto-Sptica, prever que tipo de estrutura espa-
cial deve ser observada bem como o comportamento do
raio destas estruturas. Este diagrama foi construido
considerando-se apenas a presenga da forca de vortice
dependente da coordenada radial, como responsavel
pelo processo de formacfo das estruturas espaciais.
Neste trabalho utilizaremos o tratamento da referéncia
[f] para explicarmos de forma apenas qualitativa os re-
sultados obtidos por Guedes e colaboradores [2] quando
do estudo sistematico do comportamento do raio das es-
truturas espaciais em fun¢ao de vérios parametros ex-
perimentais, como por exemplo, gradiente de campo
magnético, intensidade do campo de radiagio usada
para o aprisionamento, dessintonia entre a frequéncia
do campo de aprisionamento e a frequéncia atémica e
desalinhamento dos feixes de laser.

[1] V.S. Bagnato, L.G. Marcassa, M. Ori4, G.I. Surdu-
tovich, R. Vitlina and S.C. Zilio, Phys. Rev. A 48,
3771 (1993).

(2] 1. Guedes, M.T. de Aratije, D.M.B.P. Milori, G.I
Surdutovich, V.S. Bagnato and S.C. Zilio, submetido
ao J. Opt. Soc. Am. B.

DENSITY EFFECTS FOR COOLED
TRAPPED RESONANCE Rb ATOMS.
VITLINA, R. Z.; BAGNATO, V. §.; SURDUTOVICH,
G. L
IFQsc/usp
WEINER, J.

University of Maryland, USA

We demonstrate that with increase of the cooled atoms
density the novel collisional process, intermediate bet-
ween paired and multi-particles ones starts to play a
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predominant role even in the conditions when the cri-
terion of the binary collisions is satisfied, i.e. gas para-
meter 8 = nf? << 1 (n is the trapped atoms density
and f is the the scattering amplitude of the paired pro-
cess). This novel process is connected with the influ-
ence of the environment (density effects) on the trade
of excitations between atoms and is considered on the
example of the 33Rb and ®*’Rb isotopes. The detuning
between optical transitions of the Rb isotopes is of the
order of a few GHz and for the cooled atoms tempe-
rature ~ 100 gK-1mK the process of excitation trade
between atoms during pair collisions has an exponentia-
lly small cross section. If excitation one of the hyperfine
levels 5P/, of ®Rb is excited atom then the dipole - di-
pole interaction forms the quasimolecule *3Rb + *Rb*.
The excited level of *Rb gets into resonance with the
quasimolecular terms and at some point intersects one
of them. The probability of the transfer of excitation
between quasimolecule (*Rb + 35Rb*) and far-distant
87Rb isotope is determined by the Landau - Zener for-
mula. In other words in the vicinity of the atom *'Rb
the binary collisions of the atoms ®Rb and 33Rb* take
place and those atoms, which have impact parameter
smaller than some critical, excite the atom 3"Rb with
the Landau - Zener’s probability. Then the cross sec-
tion concept becomes meaningless and the process must
be characterized by the excitation relaxation frequency.
This frequency is equal to the rate of binary collisions
occurring around the atom ®’Rb. This effect becomes
important for higher than 10'! ¢cm™3 densities.

The work is supported by FAPESP and CNPq.

ESTUDO DO PROCESSO DE CARGA DE
ATOMOS APRISIONADOS EM MOT COMO
FUNGAO DA TEMPERATURA.
MiLorl, D. M. B. P.; Arauvio, M. T. pE; GUEDES,
I.; Ziio, S. C.; BAGNaTO, V. S.
IFQSC/USP

Usualmente na literatura o niimero de dtomos aprisi-
onados ndo é uma fun¢io da densidade de dtomos de
sodio existente no gas de fundo, consequentemente nao
possui uma dependéncia significativa com a tempera-
tura. Entretanto, esse comportamento nao concorda
com nossos resultados experimentais. Diante disso, de-
senvolvemos um modelo tedrico onde essa dependéncia
é levada em conta.

Durante o apristonamento de 4tomos numa armadilha
magneto-aptica existe a competi¢ido de dois processos:
captura e perdas na armadilha. As perdas sdo em
primeira aproximacao devido as colisdes entre dtomos
aprisionados e 4tomos do gés de fundo dependendo das
densidades dos dtomos de sddio do gas de fundo, como
também da densidade de outras possiveis impurezas que
eventualmente existern na célula. A taxa de captura,
considerando o vapor como um gas de Boltzmann, tem
uma dependéncia com a temperatura ¢ é uma fun¢do
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apenas da densidade de dtomos de sodio. Neste traba-
lho vamos apresentar um modelo tedrico onde a taxa
de captura tem uma dependéncia com a temperatura
do gas de fundo na armadilha.

CARACTERIZAGAO DE DOIS ALCALINOS
APRISIONADOS SIMULTANEAMENTE EM
ARMADILHA MAGNETO-OPTICA.
SaNTOS, M. S. Dos; FLEMMING, J.; BagNnaTo, V.
S,

IFQSC/USP

Atualmente hd um grande interesse no estudo de
atomos frios. A obtengdo de uma amostra densa de
atomos frios pode ser usada para estabelecer padroes
de frequéncia, estudos de colisdes, efeitos de superficie
¢ efeitos quinticos coletivos como a condensagao de
Bose-Einstein. No nosso grupo foi feito um estudo sis-
tematico, em vapor de sddio, do comportamento dos
atomos na armadilha magneto-dptica, bem como da
formagao de estruturas espactais. Tendo em vista ja
termos conhecimento de como os dtomos se compor-
tam na armadilha magneto-éptica, vamos investigar o
comportamento dos d4tomos em uma armadilha dupla.
Essa investigagao sera muite util no estudo da interagio
de dois alcalinos lentos, estudo de colisdes. Aprisiona-
remos simultaneamente dois alcalinos distintos, sédio e
potassio, e faremos toda a caracterizag@o sisternética
da armadilha. Investigaremos por exemplo, como varia
o raio da nuvem de dtomos de sodio aprisionados na
presen¢a de dtomos de potassio e compararemos os re-
sultados obtidos com os dados que j& conhecemos para
aprisionamento de um tnico alcalino. Tendo feito as
comparagdes, tragaremos um paralelo entre uma arma-
dilha dupla e uma armadilha simples.

APRISIONAMENTO DE I0NS EM
ARMADILHAS TIPO PAUL.
Sousa, D. M. DE
IFGW/UNICAMP
BagNATO, V. 5.
IFQSC/USP SAO CARLOS

No presente trabalho apresentamos a descrigao do fun-
cionamento de uma armadilha tipo Paul, ou de RF,
para o aprisionamento de ions. Utilizamos a experiéncia
e conhecimento adquiridos no processo de aprisiona-
mento de particulas dielétricas carregadas eletrostati-
camente para desenvolver a armadilha de ions.

Com o aprisionamento de ions ¢ possivel a realizagio
de estudos em fisica basica como colisoes entre dtomos,
formacao de “clusters”, interac¢fo entre ions e dtomos
neutros, espectroscopia de ultra alta resolugéo, reagoes
quimicas, resfriamento a baixas temperaturas, “quan-
tum jumps”, estudos em formagao de estruturas e ou-
tros experimentos.



20

A disposigao dos eletrodos é em forma de um quadru-
polo, tal que quando submetidos a potenciais alterna-
dos, é criada uma regido de minimo potencial elétrico
efetivo no centro da armadilha, possibilitando o aprisio-
namento dos fons. A armadilha opera com um potencial
elétrico oscilatério de 300 V com frequéncia de oscilagio
na faixa de 2.5 MHz. A detecgdo é feita por um circuito
eletrdnico, que amplifica a corrente produzida pela os-
cilagio dos fons quando estes entram em ressonancia
com a freqiiéncia de opera¢do do amplificador. Osions
sao produzidos a partir de um filamento incandescente
e acelerados para dentro da armadilha por um potencial
continuo de 50V.

Técnicas experimentais e aplicagdes utilizando armadi-
lhas de {ons vem sendo desenvolvidas rapidamente em
poucos anos, e tiveram a sua importancia reconhecida
por um Premio Nobel em 1989. O principal interesse do
aprisionamento de fons é que particulas carregadas po-
dem ser mantidas aprisionadas por longos periodos de
tempo, sem os problemas associados ao confinamento
de atomos neutros. Pretendemos a seguir realizar o res-
friamento dos fons aprisionados por termalizagio com
atomos lentos desacelerados por laser.

First observation of subnatural line widths in
KrMsNy 3N 3 and XeNsO230; 3 resonant Auger
spectra
KIVIMAKI, A.; BRITO, A. N. DE; AKSELA, S.;
AKSELA, H.; SAIRANEN, O.

University of Oulu (Finland) and The Finnish Synchrotron
Facility at Maz-lab (Sweden)

AUSMEEs, A.; OsBORNE, S.; DanTas, L. B.;
SVENSSON, S.

Uppsala University (Sweden)

The Auger resonant Raman effect is observed for the
first time in gas phase atoms in the VUV region, na-
mely, at the Xedd — 6p and Kr3d — 5p resonances
at 65.11 and at 91.20 eV, respectively [1]. This effect
occurs when the band width of the incident radiation
is smaller than the life time width of the core excited
state. When this condition is fulfilled the line width of
the Auger resonant spectra reflects the width of the ex-
citing radiation, also the kinetic energy of the resonant
Auger lines presents a linear dispersion when the nar-
row photon band is scanned over the resonance. The
experiments were performed at the new so called Fin-
nish beamline (BL51) at Max-lab, where a short period
undulator provides the necessary high intensity radi-
ation monochromatized by a high resolution modified
plane grating monochromator [2]. This in combination
with an excellent electron energy resolution [3] creates
the necessary conditions to measure subnatural total
line widths. Utilizing the Auger resonant Raman effect
.1t is possible to enhance the experimental resolution of
the resonant Auger spectra and pin point finer details
of the electron correlation.

Fisica Atémica e Molecular - XVII ENFMC

[1] A. Kivimaki, A. Naves de Brito, S. Aksela, H. Ak-
sela, O.-P.Sairanen, A. Ausmees, S. J. Osborne, L. B.
Dantas and S. Svensson, Phys. Rev. Lett. 71 (1993)
4307.

[2] S. Aksela, A. Kivimaki, A. Naves de Brito, O.-P.
Sairanen, S, Svensson, and J. Vayrynen, Rev. Sci. Ins-
trum., in press.

[3] S. J. Osborne, A. Ausmees, J. O. Forsell, B. Wann-
berg, G. Bray, L. B. Dantas, S. Svensson, A. Naves de
Brito, A. Kivimaki and S. Aksela, Synchrotron Radia-
tion News 7 (1) (1994) 25.

High resolution test measurements of the
Moadified SX-700 Plane Grating
monochromator at the Finnish beamline in
Max-lab
AKSELA, S.; KIVIMAKI, A.

University of Qulu (Finland)

BriTo, A. N. DE
The Finnish Synchrotron Facility at Maz-lab (Sweden)
Present institution: University of Brasilia
SAIRANEN, O.

Department of Physics University of Oulu (Finland)
SVENSSON, S.

Uppsala university (Sweden)
VAYRYNEN, J.

University of Turku (Finland)

A new soft x-ray beamline has been constructed and
tested at the 550-MeV MAX I synchrotron radiation
facility in Lund, Sweden. The beamline is optimized
for high resolution gas phase measurements. Tt uses
synchrotron radiation from a narrow gap and short 35-
period undulator. The undulator delivers usable radia-
tion in the range 60-600 eV, thus, covering the impor-
tant Cls, N1s and Ols ionisation regions. The radiation
is monochromatized by a modified SX-700 plane grating
monochromator with a plane elliptical focusing mirror.
A fixed differential pumping station maintains up to five
orders of magnitude pressure differences between the
experimental and the monochromator chambers. Con-
tamination of the monochromator optical elements is,
in this way, avoided when gas phase and ”dirty” sam-
ples are measured.

The monochromator resolution has been tested recor-
ding electron and ion yield spectra from the noble gases
Ar and Kr in the resonance excitation just below the Ar
L33 and KrM, 5 eadges. The resulis show that very
high resolution E/AFE ~ 10000 is obtained at 244 eV
when shadowing of the optical elements is employed.

‘This resolution is comparable with the best spherical

and plane grating monochromators.

[1] H. Ahola and T. Meinander, Rev. Sci. Instrum. 63
(1992) 372,

[2] S. Aksela, A. Kivimaki, A. Naves de Brito, Q.-P.
Sairanen, S. Svensson, and J. Vayrynen, Rev. Sci. Ins-
trum., in press.
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First observation of final state dependent
anomalous decay ratio in resonant Auger decay
of S 2p core excited molecular field split levels

in H.5
BriTo, A. N. DE
The Finnish Synchrotron Facility at Maz-lab (Sweden)
Present institution: University of Brasilia
SVENSSON, S.; AUSMEES, A.; OSBORNE, S. J;
Bray, G.
Uppsala University (Sweden}
SAIRANEN, O.; KIvIMAKI, A.; NOMMISTE, E.;
AKSELA, H.; AKSELA, S.
Department of Physics University of Oulu (Finland)

Recently a new propensity rule for Auger decay from
molecular field split S2p levels was observed in H2.5 [1].
The splitting between the ”2ps;42” components namely
4e3)9 and bejjy was measured to be 110 (5) meV and
only decay from the 5e;;; was observed. For the first
time we observe the same propensity rule also in the
Resonant Auger spectrum. Furthermore the anoma-
lous decay ratio from molecular field split S2p is found
to be dependent on the symmetry of the final state. The
measurements were performed on the so called Finnish
beamline at Max-lab, Lund Sweden [2]. This beamline
provides high photon flux and resolution which combi-
ned with an excellent electron energy resolution gave
the necessary condition to record vibrationally resolved
resonant Auger spectra of 2p — 6ay, 2p — 3az S 2p
core excited states on H2S which could then be used
to measure precisely the S2p spin-orbit splitting using
resonant Auger spectroscopy.

[1] S. Svensson, A. Ausmees, S. J. Osborne, G. Bray,
F. Gel’'mukhanov, H. Agren, A. Naves de Brito, O.-P.
Sairanen, A. Kivimaki, E. Nommiste, . Aksela and S.
Aksela. submitted for publication in Phys. Rev. Lett.
[2] S. Aksela, A. Kivimaki, A. Naves de Brito, O.-P.
Sairanen, S. Svensson, and J. Vayrynen, Rev. Sci. Ins-
- trum., in press.

ESPECTROSCOPIA A TRANSFORMADA
DE FOURIER E A LASER A DIODO DO
MODO C-O STRETCHING DO 3CH3;0H
Moraks, J. C. S.
Unesp-1lha Solteira
PEREIRA, D.; Cruz, F. C. DA; SCALABRIN, A.
DEQ-Unicamp

Estamos realizando um estudo sistematico de ”assig-
nment” (identificagio dos niimeros quanticos envol-
vidos numa transi¢io) de espectros a Transformada
de Fourier, a alta resolugao, de absor¢do da espécie
isotépica *CH30H, na regido Infra-vermelho (IV)
e Infra-vermelho Longingiio (IVL). Associado a este
estudo, apresentamos aqui um espectro a Transfor-
mada de Fourier do modo C-QO stretching da molécula
13CH4OH, com resolugio 0.12 ecm™?, e espectros limita-
dos Doppler, obtidos com laser a Diodo continuamente
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sintonizaveis. Uma analise destes espectros, junta-
mente com dados associados a linhas laser IVL, previa-
mente conhecidas, e parimetros moleculares, permitiu-
nos determinar o nimero quantico momento angular
J dos multipletos dos ramos P e R do modo torcional
fundamental (n=0). Além disso, foi possivel determinar
transi¢oes da molécula em boa coincidéncia com linhas
de emissao do laser CO4 regular e de alguns isétopos.
Os resultados obtidos auxiliaram futuros trabalhos de
”assignment” de linhas laser IVL da molécula e poderdo
também serem utilizados na procura de novas linhas la-
ser IV, através do bombeamento ptico da molécula.
Apoio Fianceiro: FAPESP e CNPq.

ATOM IN A Q-ANALOG HARMONIC
OSCILLATOR TRAP
SHARMA, S. S.; SHARMA, N. K.
Universidade Fstadual de Londrina, Londrina, Cep
86051-970, Pr, Brasil

The dynamics of a two-level atom confined to a g-analog
harmonic oscillator trap and interacting with a single-
mode classical travelling laser light field is investiga-
ted. In the Lamb Dicke regime the model is analogous
to g-analog of Jaynes-Cumming model with center of
mass motion quanta playing a role similar to that of
the quantized radiation field. In the initial state the
atom is assumed tobe in the ground state with it’s cen-
ter of mass motion represented by a g-analog Glauber
Coherent state. The g-deformation is seen to modify
the quantum collapse and revival patterns. We analyse
the q-deformation parameter dependence of the time in-
terval between successive collapses and revivals for real
as well as complex valued deformations.

Bichromatic Laser cooling in a three-level
System
GupTa, R.; XIE, C.; PApUAt, S.; BATELAAN, H;
METCALF, H.
State Univ. of N. York at Stony Brook

We report a 1D study of optical forces on atoms in
a two-frequency laser field. Qur new scheme employs
two standing waves with the same linear polarization
but different laser frequencies. The light couples two
ground state hyperfine structure levels to a common
excited state of ®°Rb, thus forming a A system. We
observe a new type of sub-Doppler cooling with blue-
tuned light that uses neither polarization gradients nor
magnetic fields, efficient heating with red tuning, and
the spatial phase dependence of these. We observed
deflection from a rectified dipole force and determined
its velocity dependence and capture range. A simpli-
fied semiclassical calculation agrees qualitatively with
our measurements. This new scheme provides a better
insight into particular interpretations of sub-Doppler
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laser cooling such as the Sisyphus picture.
Supported by NSF, AFOSR, and CAPES{.
(1) Present adress: Departamento de Fisica - UFMG.

DIAGNOSTICO DE DESCARGAS
ELETRICAS POR ESPECTROMETRIA DE
MASSA ACOPLADA A ESPECTROSCOPIA

DE EMISSAO
EGERT, P.
Bolsista de mestrado/CNPq
SPELLER, C. V.; SoUza, A. R. DE
Depto de Fisica-UFSC

A utilizagdo de plasmas em processos de tratamento
de superficies metdlicas é de grande interesse indus-
trial. Entretanto, quando se visa a viabilizacdo de sua
aplicagdo de forma otimizada, a determinagio da com-
posi¢io guimica do plasma apresenta-se come um dos
problemas fundamentais. Neste trabalho, apresenta-
mos as caracteristicas do experimento destinado a este
fim, com énfase na técnica de espectrometria de massa.
Utilizamos um espectrdmetro de massa do tipo qua-
drupolo (VG-SXP Elite 600), acoplado a um reator de
nitretacdo por plasma através de um orificio. Através
dele, podem ser identificadas e quantificadas (concen-
tragdes relativas) as diversas espécies gquimicas, bem
como as funcoes de distribuigdes de energia associa-
das as espécies iOnicas presentes no meio ionizado. A
primeira etapa esti sendo dedicada ao estudo da in-
fluéncia do oxigénio na evolugio de espécies neutras em
misturas No —~ Hs — Oa, as quais deverio ser correlacio-
nadas aos resultados obtidos por espectroscopia Sptica
no mesmo reator e com as propriedades das camadas
formadas no substrato. Além da formacdo de NO e
compostos hidrogenados, os resultados mostram clara-
mente que a presenca de impurezas 1o meio, tais como
03, mas também CO3 e H,O, podem influir de maneira
significativa na composi¢ao quimica do plasma e nas ca-
racteristicas das camadas formadas sobre o substrato.
Esta primeira etapa deverd permitir a caracterizagio
definitiva da técnica antes de passar-se ao estudo das
espécies ionicas.
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PROPRIEDADES OPTICAS DO
MgGas04 : Co¥" e do ZnGaa04 : Co®™
SosMaN, L. P.; ABRITTA, T.
Instituto de Fisica - UFRJ
PEREIRA, A. C.; VARGAS, H.
Instituto de Fisica - UNICAMP

O galato de magnésio e o galato de zinco sao compostos
do tipo espinel, pertencentes ao grupo espacial F'd3m.
Os espectros de fluorescéncia do MgGas 04 : C02+
e do ZnGay04 : Co®" mostram uma intensa banda
no visivel devida & transi¢do eletronica *Ty(*P) —
*A2(*F) e uma fraca banda na regiso do infravermelho
atribuida a transicao 473 (*P) — Ty (*F) do fon Co?’
tetraedricamente coodenado. Estas bandas apresentam
tempos de decaimento de 4us para o MgGay04 : Co?”
e lus para o ZnGa304 : Cog+, gue permanecem cons- -
tantes entre 77K e 206/. Os espectros de excitagio da
fluorescéncia e de absorgao fotoactstica exibem bandas
associadas a transi¢io eletrénica “A4,(1F) — Ti(1P)
do Co*" em sitio tetraédrico. A dependéncia da ampli-
tude do sinal fotoactstico com o inverso da frequéncia
de modula¢io mostra que o sinal é gerado principal-
mente pela expansio térmica das amostras. Os valores
obtidos para o tempo de relaxacio nfo radiativo do
MgGay04 : Co?" e do ZnGas04: Co®' foram, respec-
tivamente, Tms e 9ms. A comparacio entre os tempos
de relaxaciio ndo radiativos observados pela espectros-
copia fotoacustica e os tempos de decaimento das ban-
das fluorescentes indica que os processos radiativos sio
dominantes nestes compostos.

Workshop: Colisoes de Elétrons e Tons
com Atomos e Moléculas (ATO) -
10/06/94

INTERAGAO ELETRON-MOLECULA: ONDE ESTAMOS? PARA ONDE IREMOS?
Mu-Tao, L.
Depto. de Quimica, Universidade Federal de Sio Carlos, C.P. 376, 13565-905 Sdo Carlos, SP

Nos tltimos dez anos houve no pais um desenvolvimento significativo tanto qualitativa quanto quantitativamente,
em relagdo aos estudos tedricos e experimentais de interagdes de elétrons com dtomos e moléculas em fase gasosa.
Existem atualmente varios grupos consolidados com participagéio, além de pesquisadores, de alunos de graduagio
e pos-graduagdo. Particularmente em Sao Carlos, as atividades de pesquisa nesta drea se dao nas partes tedricas e
experimentais. Nos estudos experimentais, as principais atividades sio estudos de processos de interacio eldstica
e de excitagdo e dissociagdo de moléculas nas faixas de energia incidente correspondentes & regiio de UV préximo
¢ de vécuo. Foram medidas se¢oes de choque total e elastica diferencial absolutas, medidas de espectros de perda
de energia de alta resolugio. Uma caracteristica importante é que as aparelhagens utilizadas sio inteiramente de-
senvolvidas pelo grupo. Nos estudos tedricos, esforgos foram concentrados em duas frentes principais. A primeira
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¢ a aplicagdo de métodos ja existentes para calculos de se¢bes de choque de espalhamento eldstico e inelastico
da interagdo elétron-molécula assim como dos parametros de correlagao e alinhamento dos estados excitados de
moléculas. Sao utilizados nesses estudos tedricos os métodos variacional iterativo de Schwinger e de ondas distor-
cidas. A segunda linha refere-se ao desenvolvimento de um formalismo tedrico de carater multicanal e de cédigos
computacionais para o estudo da intera¢ao de elétrons e pésitrons com dtomos e moléculas. Nestes estudos, os pri-
meiros resultados para o espalhamento et - H ja foram obtidos e sdo bastante encorajadores. Serdo mostrados no
Encontro exemplos ilustrativos dos desenvolvimentos mencionados. Também serao apresentadas as pesquisas efetu-
adas por outros grupos ativos na area no estado de Sao Paulo. Finalmente, serdo discutidos e sugeridos problemas
de interesse tanto tedrico como experimental, bem como as perspectivas nesta area.

FRAGMENTACAO DE MOLECULAS INDUZIDAS PELA EXCITACAO DE ELETRONS DE
CAMADAS INTERNAS: EMPREGO DE FEIXES DE ELETRONS E LUZ SINCROTRON
Souza, G. G. B. pE
Depto. de Fisico-Quimica, Institute de Quimica, UFRJ

A excitagdo de elétrons de camadas internas em moléculas traz como decorréncia a formagao de estados iénicos de
carga dupla ou miiltipla, muitas vezes instaveis e que se fragmentam rapidamente. Em nosso laboratério a caracte-
rizacdo dos estados excitados associados com elétrons de camadas internas em moléculas tem sido efetuada através
do emprego da Espectroscopia de Perda de Energia de Elétrons, que permite tanto a determinacdo das energias
quanto das se¢des de choque de excitagdo. Um outro aspecto importante desta técnica reside na possibilidade de ob-
servagao de processos de excitagao proibidos por regras de sele¢o do tipo dipolo elétrico. A analise da fragmentagio
meolecular associada com estes processos tem sido efetuada através do emprego de um espectrometro de massas do
tipo Tempo-de- Voo, projetado e construido em nosso laboratério. Paralelamente temos efetuado medidas de es-
pectros de massas e de coincidéncia fon-ion usando luz sincrotron (Laboratério LURE, Orsay, Franca). O emprego
desta fonte de luz, de alta intensidade e de energia sintonizavel, permite o acesso seletivo a estados excitados e a
consequente analise dos processos de fragmenta¢ao. No decorrer de nossa participagao serdo apresentados aspectos
experimentais associados com as diferentes técnicas mencionadas e apresentados resultados recentes obtidos tanto
com o emprego de feixes de elétrons quanto com a luz sincrotron.

Ions Atémicos e Moleculares
Faria, N. V. pe C.
Instituto de Fisica - UFRJ

ions simples de carga simples ou miltipla e {ons moleculares sdo interessantes objetos de estudo. Sao usados para
testar conceitos fundamentais de eletrodinamica quintica, sdo componentes de plasmas de diversos tipos, tais como
aqueles encontrados em atmosferas estelares, dispositivos de fusdo nuclear, etc. Feixes destes fons sao obtidos para
diferentes velocidades e, colisdes bindrias com atomos, moléculas, elétrons e outros ions podem ser assim estudados.
No Brasil, a Fisica Atomica com ions atémicos e moleculares tem sido realizada essencialmente no Laboratério F.
X. Roser da PUC-Rio. Os projéteis utilizados tém velocidades da ordem da unidade atémica (vq = vel. Bohr) e sdo
essencialmente HT ,HT H}, Het e He?t. Alguns trabalhos foram realizados também com ions mais pesados e mais
lentos, como C*¢ e O1? e ions menos comuns, H- e HeHt. Ha projetos para utilizagio de ions multicarregados a
baixas e muito altas velocidades que serdo discutidos no workshop. Na apresentagio serd descrito o estado atual da
pesquisa em colisdes de ions no Brasil e no mundo.
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Espalhamento e Colisées (ATO) -
10/06/9; |

ESPALHAMENTO DE ELETRONS DE
BAIXA ENERGIA POR CF,, CCly, SiCl,,
SiBI‘4 e Si14
Poricastro, A, P.; FERREIRA, L. G.; LiMa, M. A.
P.

Universidade Estadual de Campinas
BETTEGA, M. H. F.

Universidade Federal do Parand

Calculos de segbes de choque para o espalhamento de
elétrons por moléculas t&m sido limitados a alvos com
poucos elétrons. Neste trabalho, mostramos, através
de algumas aplicagBes, que a utilizagdo de pseudopo-
tenciais suaves (e “norm-conserving”) na descrigio do
alvo e nos calculos de espalhamento torna possivel o es-
tudo do espalhamento de elétrons de baixa energia por
moléculas com muitos elétrons. As moléculas estudadas
foram: CFy4, CCly, SiCly, SiBry, and Sil4, que contém
42, 74, 82, 1564, e 226 elétrons, respectivamente. Os
pseudopotencials substituern o micleo e os elétrons de
carogo de cada atomo de modo que apenas a valéncia
é descrita por uma teoria de muitos corpos. Nossos
resultados concordam qualitativamente com os dados
experimentais disponiveis. Exceto para o CFy4, mostra-
mos seqOes de choque tedricas para essas moléculas pela
primeira vez. Nossos resultados para o CF4 estio em
excelente acordo com o tnico dado tedrico disponivel na
literatura, que é um calculo com todos os elétrons. Para
essa mesma molécula, nossas se¢oes de choque diferen-
cials também concordam de maneira excelente com os
dados experimentais.

Z.;; de acordo com o Método Multicanal de
Schwinger no espalhamento de pdsitrons de
baixa energia.

Siva, E. P. DA
Universidade Federal do Ceard.
GERMANO, 1. S. E.

Instituto Tecnoldgico de Aerondutica.

LiMa, M. A. P.

Unicamp

Calculamos pela primeira vez o parametto Z.py de ani-
quilagdo positronio, em ambientes moleculares, a par-
tir da funcao de onda de (N+1) particulas, advinda
do Método Multicanal de Schwinger para pésitrons de
baixa energia. Este calculo é completamente ab initio
no sentido dado pela Quimica Quéntica. Nossos resul-
tados, 3,9 e 13,63, para o espalhamento de pdsitrons
contra dtomos de He e moléculas de Hj, respectiva-
mente, estao em excelente concordancia com os dados
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experimentais (3,94 e 14,7) a temperaturas térmicas
(préximas de 0,025eV). Nosso programa esta limitado &
fungGes do tipo s e p. Estes resultados animadores nos
estimulam a calcular Z,;; para moléculas maiores, tais
como CHy e C2Hy. Estas moléculas sio de grande inte-
resse do ponto de vista experimental, no espalhamento
de pésitrons de baixa energia. No entanto, representarn
um grande desafio computacional.

MECANISMOS DE PRODUGAO DE
ESTADOS METAESTAVEIS EM UM FEIXE
DE CALCIO
GoMIDE, J. V. B.; PaixiAo, F. J.; GARcIA, G, DE
A.; PEREIRA, D.; SCALABRIN, A.

Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, Unicamp, CEP
13081-970, Campinas, SP, Brasil

Recentemente construimos um sistema de feixe atémico
que permite a producdo de alomos em estados meta-
estaveis. No momento estamos operando com o calcio, e
a descarga elétrica na saida do forno, de onde os dtomos
efundem, excita cerca de 30% do feixe para o primeiro
tripleto metaestavel 4s4p®P. Para o calcio, o singleto
453d! D, também é metaestivel e estd presente no feixe
atomico. Obtivemos os espectros de emissio da regido
da descarga elétrica para diversas condigdes de tensio e
corrente entre o catodo e o anodo. Estes espectros, fei-
tos inicialmente com um espectrémetro com duas gra-
des de difrag@o e posteriormente com um OMA, séo os
primeiros a serem realizados até o momento, ndo ha-
vendo nenhuma referéncia na literatura. Utilizamos o
programa Multiconfiguration Hartree-Fock para deter-
minar quais os mecanismos envolvidos na produggo dos
niveis metaestaveis. Qs processos de excitagao envol-
vidos sao os de colisdo eléiron-dtomo e o decaimento
por cascata dos estados mais energéticos. Os resulta-
dos obtidos permitem a comprensio do papel desempe-
nhado pelos diversos processos envolvidos na produgao
dos n'iveis metaestaveis, Isto possibilitara a construgao
de descargas elétricas com caracteristicas para excitar
o nivel metaestdvel desejado com melhor desempenho.

CALCULOS CLASSICOS DO PODER DE
FREAMENTO ELETRONICO
GRANDE, P, L.

UFRGS
ScHIwWIETZ, G.

Hahn-Meitner Institut, Berlin

O poder de freamento eletrénico para particulas and
anti-particulas (Z, = £1, £2, +3 ) incidentes em
hidrogénio atomico foi calculado usando-se descrigfes
completamente cldssicas e quanticas para cada processo
especifico de perda de energia (ionizagdo, excitagio
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e captura eletrénica). Com esse objetivo, utilizou-
se o método Monte Carlo para Trajetdrias Classicas
(CTMC) e de canais acoplados do tipo Orbital Atémico
(AO) a fim de se obter as secgdes de choque de fre-
amento a nivel cldssico e quantico. Uma comparagao
entre estes dois tipos de calculos indica que os resul-
tados classicos convergem para os resultados quanticos
no limite de forte perturbagao do projetil (Z, /v, >> 1,
v, é a velocidade do projetil). A regiao de energia
de aplicabilidade da prescri¢ao classica para a perda
de energia corresponde ao pico do poder de freamento
eletronico onde somente métodos nao perturbativos po-
dem produzir resultados realistas. O papel da cap-
tura eletrénica, efeitos de polarizagao, distor¢io e de
variacdes nos calculos cldssicos, como a influéncia de
restri¢des na transferéncia de energia, também sao ana-
lisados.

DESTRUICAO DE MOLECULAS E IONS
MOLECULARES RAPIDOS DE
HIDROGENIO INDUZIDA POR. COLISOES
COM ATOMOS DE GASES NOBRES
Borges JRr, 1.; JALBERT, G.; CoELHO, L. F. DE S ;
CASTRO-FARIA, N. V. DE
IF-UFRJ

Sao apresentados resultados experimentais das segdes
de choque de destrui¢io do ion molecular HI e da
molécula Hy, incidindo nos gases nobres He, Ne e Ar,
com velocidades entre 3,0 e 7,0 unidades atomicas. Uti-
lizando também resultados experimentais anteriores!!]
de dissociagio do Hi nos mesmos gases e a mesmas ve-
locidades, todos os resultados sao analisados segundo
um modelo simples de dissociagao molecular. Este mo-
delo, em analogia com modelo conhecido de ionizagao
de jons atémicos e atomos, considera o elétron ativo do
projétil molecular como sendo representado por uma
fungao de onda “livre” (aproximagao de Born de ondas
planas). No processo de destruigao do projétil molecu-
lar, o 4tomo alvo transfere momento linear correspon-
dente a uma energia suficiente para levar a molécula do
estado eletrénico fundamental para um estado dissoci-
ativo ou jonmizado. As se¢des de choque de destruigio
op, segundo este modelo, apresentam a dependéncia
op = (n/I)f(v,Z) onde n é o nimero de elétrons, £ a
energia e [ é a energia para dissociar o projétil incidente
e f(v, %) é uma fung¢do da velocidade v do projétil e do
nimero atémico Z do atomo alvo. O modelo se mostrou
apropriado para descrever quantitativamente as princi-
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pais caracteristicas da destruigo.

(1] - W. Wolff, L.F.S. Coelho, H. E. Wolf e N. V. de
Castro Faria, Phys. Rev. A45, 2978 (1992}).

ATIVIDADES DE PESQUISA NA LINHA DE

- COLISOES ATOMICAS DO LABORATORIO

VAN DE GRAAFF DA PUC-RIO
Sigaup, G. M.

Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro

Em colisdes entre ions multi-carregados ¢ dtomos ha,
em geral, uma grande multiplicidade de processos
dando origem a ionizagao de pelo menos um dos par-
ceiros da colisao. Na grande maioria dos casos, é
impossivel separar univocamente estes processos por
meio de medidas de se¢des de choque totais, sendo ne-
cessarias medidas simultaneas de alguns dos produtos
da colisao, utilizando técnicas de coincidéncia. O grupo
de Colisoes Atdémicas do Laboratério do Acelerador Van
de Graaff da PUC-Rio tem concentrado seus esforgos no
sentido de entender o papel das correla¢des dinamicas
em alguns destes processos. Com este objetivo, foram
realizadas medidas dos estados de carga emergentes em
coincidéncia com os fons de recuo em colisdes entre He,
com energias entre 1,5 e 4,0 MeV, e Hz e He, logrando
separar, pela primeira vez, os efeitos de “screening” e
“antiscreening” (perdas devidas as interagdes elétron-
niicleo e elétron-elétron, respectivamente). Além disso,
foram medidas as segdes de choque totais de captura e
ionizagao de elétrons 2s de fons com trés elétrons (C*+
e O°t), com energia entre 1,0 e 4,0 MeV, colidindo
com H, e He. Foi observado um forte acoplamento en-
tre os canais de perda, captura e ionizagao do atomo-
alvo, nesta regido de velocidades intermediarias. As
contribui¢des relativas destes canais sio significativa-
mente alteradas se o alvo possuir apenas um elétron. A
linha dispde de um forno para produgao de Hidrogénio
atdmico “on line”, por ser este o sistema de um elétron
mais simples. Medidas da dependéncia dos processos de
troca de carga com o pardmetro de impacto sao também
possiveis utilizando um sistema bidimensional de de-
teccao de particulas, cujo elemento principal é uma
microchannelplate “image quality”. Finalmente, estd
sendo instalado um espectrometro de elétrons em uma
nova camara de espalhamento, montada em série com
a atual, podendo se acoplar com qualquer um dos siste-
mas de dete¢do existentes, e abrindo novas perspectivas
para estudos ainda mais detalhados.
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SECCAO DE CHOQUE DIFERENCIAL
ELASTICA ABSOLUTA PARA ELETRONS
{100-1000 eV) ESPALHADOS POR
HIDROCARBONETOS:C:H; E C,H,
NoOGUEIRA, J. C.; EsCHIAPATI-FERREIRA, M. A _;
SanTos, C. Dos
Depto. de Quimica, UFSCar
DALLAVALLL, M. J.

Depto. de Engenharie QGuimica, UFPR
BARBIERI, R. S,

Depto. de Fisica, UFSCar

Através deste trabalho reportamos as primeiras medi-
das absolutas de Secgao de Choque Diferencial Ildstica
(SCDE) para o espalhamento de elétrons por moléculas
de C2H; e C3Hy. Para tal, elétrons de energia inter-
mediaria (100, 200, 300, 400, 500, 800, 10000 ¢V} foram
utilizados, tendo as medidas sido efetuadas em angulos
de espalhamento na faixa de 10 a 120 graus. A apa-
relhagem utilizada é basicamente a mesma descrita na
literatura por ITga e cols.[l]. Os valores absolutos de
SCDE para os hidrocarbonetos foram obtidos através
da Técnica de Fluxo Relativo[2]. Valores absolutos de
SCDF para o gas nitrogénio de outros autores[3] foram
considerados }a que o gas foi utilizado como padrao
secundario. Os nossos resultados serdo comparativa-
mente apresentados aos dados experimentais de Fink
e cols.[4] . Os resultados para o CyH; serao também
comparados aos dados tedricos de Mu-Tao e cols.[5].
Os dados reportados na ref.4 para elétrons de 100, 200,
400, 600 ¢ 1000 eV foram obtidos através de norma-
lizacGes, a 90 graus, de medidas relativas com dados
fornecidos pelo Modelo dos Atomos Independentes.

[1] I. Iga, Lee Mu-Tao, J.C. Nogueira R.S. Barbieri, J.
Phys. B 20, 1095 (1987)

[2] S.K. Srivastava, A. Chutjan S, Trajmar, J. Chem.
Phys..63,405(1979); J.C. Nickel, P.W. Zetner, G. Shen
S. Trajmar, J. Phys. I 22,730(1989)

(3] R. D. DuBois, M.E. Rudd, J. Phys. B 15,2657(1978)
[4] M. Fink, KJost, D. Herrman, J. Chem. Phys.
63,1975(1975)

[5] Lee Mu-Tao, L. M. Brescansin, M. A. P. Lima, L.
E. Machado E. P. Leal, J. Phys. B23,4331(1990)
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IONIZAGAO DE fONS
MULTICARREGADOS POR IMPACTO DE
ELETRONS UTILIZANDO A TECNICA DE

CANALIZACAO
DoNANGELO, R.; JALBERT, G.; CASTRO-FARiA, N.
V. DE
IF-UFRJ
AZEVEDO, G. DE M.
DF- PUC/RIO

Em trabalhos recentes foi demonstrada a possibilidade
de se estudar captura eletrénica radiativa e ionizagao de
ions multicarregados por impacto de elétrons utilizando
a técnica de canalizagdo. O experimento consiste em se
enviar um ion de carga de carga ¢ velocidade v sobre
um canal particular de um cristal e observar os diferen-
tes fons de carga ¢’ que so transmitides. Na analise
de dados interpreta-se a colisdo de ions com elétrons do
melo provocando mudanga de carga, principaimente em
condigdes de hipercanalizagdo, como equivalente a um
feixe intenso de elétrons incidindo sobre o ion. Calculos
de segoes de choque de ionizacao utilizando esta inter-
pretagdo necessitam de uma modelagem correta da si-
tuacdo fisica que inclui o conhecimento das equipotenci-
ais do canal, da densidade eletrénica local e consequente
trajetoria dos ions. Nos cdlculos realizados até o mo-
mento somente valores médios destas grandezas foram
considerados. Ns estamos refazendo estes cilculos uti-
lizando uma descrigao mais detalhada e completa da
situacao fisica. Para isto desenvolvemos um programa
de computador para estudo da dindmica do ion em si-
tuagao de canalizagdo e outro de simulacao de perda de
elétron (Monte Carlo).

0 FUNCIONAL - C : UM METODO
EFICIENTE PARA CALCULAR SECOES DE
CHOQUE DE MOLECULAS EM
ESPALHAMENTO DE POSITRONS
LiNo, J. L. pa S.; GERMANO, J. S. E.
Instituto Tecnoldgico de Aerondutica - ITA
LimMa, M. A. P.

Instituto de Fisica Gleb Wataghin - UNICAMP

Neste trabalho apresentamos uma versio do método
variacional conhecido por Funcional-C (Takatsuka and
McKoy, Phys. Rev. A30,3976 (1984)) aplicavel ao es-
palhamento de pdsitron por mol’eculas de geometria
arbitraria. Este método foi inicialmente desenvolvido
para o espalhamento de elétrons e sua implementagao
estava restrita &4 moléculas de simetria cilindrica. A
versao atual foi desenvolvida para um tratamento mais
adequado do espalhamento de positrons, quando as
moléculas envolvidas no processo de colisdo possuem
um potencial de longo alcance. Além das moléculas po-
lares, este método também pode efetuar calculos mais
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precisos de excitagoes eletrénicas envolvendo transi¢oes
permitidas por dipolo. A presente versao do Funcional-
C, é na verdade uma extensio do Método Multi-
canal de Schwinger para Pésitrons (SMCP)[{Germano
and Lima,Phys.Rev.A47,3976(1993)] que comporta-se
de maneira eficaz para potenciais de curto alcance. Esse
formalismo, além do SMCP, utiliza os dois primeiros
termos da série de Born que sdo adequados para tratar
problemas de espalhamento em regides onde o poten-
cial é de longo alcance. Segdes de choque elasticas por
impacto de positrons e elétrons calculadas a partir dos
termos de Born (isoladamente) sdo apresentadas para
os sistemas He, Hy e o HyO. Para o funcional-C, apre-
sentamos se¢des de choque eldsticas preliminares para
os sistemas et - He e et - H,.

UTILIZACAO DO METODO MULTICANAL
DE SCHWINGER NO ESTUDO DO
ESPALHAMENTO DE POSITRONS e

ELETRONS POR MOLECULAS
POLIATOMICAS POLARES: APLICAGOES
PARA O H;0 e CH»O.

GERMANO, J. S. E.; Lino, J. L. DA S.
Instituto Tecnoldgico de Aerondutica - ITA
LiMa, M. A. P.
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - UNICAMP

Neste trabalho apresentaremos cédlculos de seqdes de
choque elasticas total e diferencial para o espalhamento
de positrons e elétrons pelas moléculas de HoO e CH,0,
onde a energia da particula incidente variou de 2 a 20
eV. Esses cdlculos foram obtidos utilizando o Método
Multicanal de Schwinger para Elétrons (MMSE) e para
Pésitrons (MMSP). Essas segoes de choque foram calcu-
ladas a partir de amplitudes de espalhamento de niicleos
fixos, de maneira que para baixas componentes do mo-
mento angular nds utilizamos o MMSE (MMSP) e para
as grandes componentes do momento angular foi feito
um tratamento utilizando o primeiro termo de Born.
(Obtivemos boas concordancias com outros resultados
tedricos e experimentais para o sistema e~ - Ha O exis-
tente na literatura, Discutiremos também algumas si-
milaridades e diferengas existentes no espalhamento de
pdsitrons e elétrons para as moléculas de H,O e CH,O.

DISTRIBUICAO DE VELOCIDADE E
EFICIENCIA DE PRODUCAO DE UM
FEIXE METAESTAVEL DE CALCIO
GOMIDE, J. V. B.; GARrciA, G. DE A.; PEREIRA,
D.; SCALABRIN, A.
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, Unicamp

Neste trabalho relatamos as medidas de caracterizagio
de um feixe atémico metaestivel de calcio. No nosso
sistema de feixe atomico, os atomos efundem de um
forno a 700° C e, logo na saida do forno, sdo excitados
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por uma descarga elétrica. A descarga, longitudinal
ao feixe atémico, excita os dtomos por colisdes elétron-
dtomo. Ela é constituida basicamente por um catodo
na forma de um tordide, colocado préximo a boca do
forno, e do anodo, que é uma estrutura anular dupla,
que fica a 1 cm do catedo. Na regifo entre o catodoe o
anodo é aplicado um campo magnético que faz com que
os elétrons realizem trajetérias afuniladas, aumentando
a eficiéncia das colisGes entre os elétrons e os atomos.
Incidimos o laser perpendicularmente ao feixe atdmico,
40 cm depois da descarga elétrica, variando o seu com-
primento de onda em torno &s transi¢des 4s4pPyq 5 -
4s5s3S;. Através da intensidade da absor¢ao chegamos
ao valor da eficiéncia da descarga elétrica para produ-
zir o tripleto metaestavel 2P. No nosso caso, 30% dos
atomos que saem do forno sao excitados para 4s4p®P. A
distribuicdo de velocidade dos atomos no feixe é obtida
incidindo o laser perpendicularmente e paralelamente
ao feixe atdmico, variando o comprimento de onda em
torno a 612 nm, correspondente & transigio 3P;-3S;.
Coletando a fluorescéncia no ponto onde os dois lasers
se interceptam, obtemos a curva de distribuigao de ve-
locidade. Ela é diferente da distribuigao maxwelliana
devido as colisdes que ocorrem na regiao da descarga.

Stopping Powers and Charge Equilibration
Process for He Ions Through < 100 > and
< 110 > Direction of Si Crystals.
SantTos, J. H. R. pos; GrRANDE, P. L.; BouDINOV,
H.; BEHAR, M,
Universidade Federal do Rio Grande do Sul

This contribution presents measurements and theoreti-
cal calculations for the stopping powers of Het* ions
through < 100 > and < 110 > Si crystals directions
with energies ranging between 380 and 760 keV. In
addition we report results on the charge equilibration
process of Het and He™™ ions at 380 keV channelled
through the same major directions. For this sake we
have used three sets of SIMOX sampies consisting in
a < 100 > Si wafer. The measurements were carried
out using the Rutherford technique in a backscattering
geometry. This method despite several drawbacks pro-
vide us with the advantage of being independent of the
thickness determination of the Si film. The results of
the present experiments show that the ratio between
the < 100 > and < 110 > channellled stopping powers

and the corresponding random stopping power i‘g—%gl

and ﬁsLELDL respectively are a function of the energy,
reaching the maximum for both cases at around 380
keV. At this energy the S—g,TL ratio is ~0.97 while the
E‘s%l ratio is ~0.9. First order Born calculations of
the mean energy loss depending on the impact para-
meter were performed to estimate the electronic energy
loss under channelled condition. Preliminary results
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show a fairly good agreement with the present experi-
mental data. The charge exchange experiments were
performed with Het and Hett ions at 380 keV using
the Rutherford backscattering technique in the < 100 >
and < 110 > channelled directions. For this energy
the difference in the 510 front edge positions as de-
termined with the Het and Het™ ions give us a direct
information on the difference in the Het and Hett ef
fective stopping powers and hence on the equilibration
distance for these ions. The results of the present expe-
riment show that for the < 100 > direction the charge
equilibration process occurs in less than 2 nm. On the
other side we were unable to fix an upper limit for the
above mentioned distance for the < 110 > direction.

ESTUDO DE ESTRUTURAS EM SEGOES
DE CHOQUE DE ESPALHAMENTO DE
ELETRONS POR MOLECULAS.
SarToRI, C. S.; LimMa, M. A. P.
UNICAMP

Analisando segdes de choque de espalhamento de
elétrons por moléculas, através do método multicanal
de Schwinger (SMC), foram verificadas estruturas na
regido entre 13-18 eV para a molécula de H, e entre
5.7-6.4 eV para a molécula de CH3(Q. Algumas des-
sas estruturas foram atribuidas a indeterminagoes de
ordem numérica que podem ocorrer no método multi-
canal de Schwinger, através da andlise dos operadores
presentes na equacdo de Lippmann-Schwinger. Qutras,
de natureza fisica - proveniente do acoplamento multi-
canal em questao - foram atribuidas 4 estados ligados da
hamiltoniana global do sistema (alvo + elétron). Apre-
sentaremos os dois tipos de estrutura e formas de retirar
aquelas que forem expurias.

ALINHAMENTO E ORIENTAcAC NA
COLISAO DE ELETRONS COM Q0 ATOMO
DE SODIO.

Dmiz, R. B.; Paixio, F. J. Da
UNICAMP

Nos ultimos 20 anos as experiéncias de coincidéncia
elétrons-foton revelaram aspectos novos sobre o pro-
cesso de colisfio entre elétrons ¢ atomos. A deter-
minac¢ao destas novas grandezas, denominadas de pa-
rametros de alinhamento e orientagao, permite obter
informacdes sobre a matriz densidade do estado criado
pela colisao. Neste trabalho apresentaremos resulta-
dos tedricos para estes parametros para as transi¢des
329 — 32P, 3°S — 32D e 32D — 32P do atomo de
sodio para energias do elétron incidente menores que
10 eV. Esta escolha fol motivada pelos resvltados ex-
perimentais existentes e pouco explorados por calculos
tedricos. Para as transi¢des que envolvem o estado 321
naoe existem resultados tedricos presentes na literatura.
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As amplitudes de espalhamento serdo calculadas apartir
de um calculo de canais acoplados que inclui os estados
3%28,32P,32D,4%5,4% P, 42D e 0 4D do sédio e conside-
ramos os elétrons 1s,2s, 2p como inertes representados
por potencial Thomas-Ferm1 mais a sua polarizagio.

ESTUDO DA EXCITACAQ X'Ef — B'S} DE
H; POR IMPACTO DE ELETRONS
UTILIZANDO O METODO DE ONDAS
DISTORCIDAS: A INFLUENCIA DAS
FUNGOES DE BASE NAS SEGCOES DE
CHOQUE
Mu-Tao, L.; FusimoTo, M. M.; Macunapo, L. E.
UFSCar
MICHELIN, S. E.

UFSC
BRESCANSIN, L. M.

Unicamp

O método de ondas distorcidas (MOD) tem sido larga-
mente utilizada para o calculo de se¢des de choque de
excita¢ao atomica e molecular por impacto de elétrons.
Apesar da sua simplicidade, foi verificade que o MOD
é essencialmente equivalente ao método de Schwinger
multicanal a nivel de dois estados e tem produzido re-
sultados confidveis principalmente para as transigdes
opticamente permitidas. (transi¢bes dipolares). Entre-
tanto, para a transigdo X'E} — B'E} do H,, estudos
tedricos anteriores empregaram diversos métodos (apro-
ximacdo de Born?®, MOD?, método de close-coupling a
dois estados ¢ e verificaram que apesar de as se¢des de
choque integrais calculadas condordarem entre si, todos
os mélodos superestimam as segdes de choque por um
fator de aproximadamente dois, mesmo para energias
do elétron incidente até H0eV. No presente trabalho re-
estudamos esta excitagdo do Hy pelo MOD, utilizando
dois conjuntos de fungdes de base para representar tanto
o estado fundamental como o estado excitado do alvo.
Utilizando a mesma base, nosso célculo reproduziu as
mesimnas se¢des de choque dos estudos anteriores. Entre-
tanto, com uma base que contem fungdes mais difusas,
os novos resultados sio aproximadamente [.8 vezes me-
nores € mostram uma boa concodancia com resultados
experimentais. Os resultados de segdes de choque dife-
renciais e integrais, assim como detalhes da discussio
serdo apresentados no Encontro.

Apoio: CNPq, FINEP-PADCT, FAPESP.

2Chung S. and Lin C. C.,Phys. Rev. A17, 1874 {1978).
*Fliflet A. W. and McKoy V.,Phys. Rev. A21,1863 (1980).
“Fliflet A. W. and McKoy V., Phys. Rer. A21, etc.
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Efeitos de Troca de Spin no Espalhamento
Elastico de Elétrons por Moléculas de NO
FuimmoTo, M. M.; Mu-Tao, I..; MacHADO, L. E.

UFSCar
BRESCANSIN, L. M.
Unicamp
MICHELIN, S. E.
UFSC

O processo de troca de spin influencia fortemente o es-
palhamento de elétrons de baixa energia por dtomos,
moléculas e superficies. Recentemente, Hegemann et al
¢ mediram as se¢oes de choque diferenciais desses pro-
cessos no espalhamento elastico de elétrons por atomos
de Na e Hg e moléculas de camada aberta: NO ¢
0O,. Estes autores constataram que os efeitos de troca
de spin para moléculas sdo bem menores do que para
dtomos. Paixfo et al b efetuaram um estudo tedrico
sobre a influéncia de troca de spin em O e atribuiram
a média orientacional da moléculaem fase gasosa como
sendo a principal causa que levou o efeito observado
para alvos moleculares serem bem menores que para
alvos atdmicos.

No presente trabalho, apresentaremos um estudo
tedrico, realizado pelo nosso grupo, sobre o efeito de
troca de spin nas colisoes eldsticas de elétrons de baixa
energia com NO. Utilizamos o Método Variacional
Iterativo de Schwinger completado pela Apro-
ximacgao de Born®. O potencial utilizado é do tipo
estatico-troca. Os nossos resultados calculados mos-
tram que os efeitos de iroca de spin sio realmente pe-
quenos e estdo em boa concordincia com as médias ex-
perimentais. Detalhes serdo apresentados no Encontro.

Apoio: CNP,, FINEP-PADCT, FAPESP.

2T. Hegemann, M. Oberste-Vorth, R. Vogts and G. F. Hanne;
Phys. Rew. Letf. 68, 2068 (1991).

bF, J. da Paixdo, M. A. P. Lima and V. McKoy;
Comunicagio Privada, (1992).

¢Lee Mu-Tao, L. M, Brescansin, M. A. P. Lima, L. E.
Machado, E. P. Leal; J. Pkys. B: At. Mol. Opt. Phys., 23,
4331, (1990).

SECOES DE CHOQUE DA TRANSIGCAO
VIBRONICA X'B} (v =0) — C'Mu(v = 0,1, 2e3)
DE H, POR. IMPACTO DE ELETRONS.
TAvEIRA, A. M. A.; MAcHADO, L. E.; Mu-Tao, L.
UFSCar
BrEscANSIN, L. M.

UNICAMP

Recentemente, o Método de Ondas Distorcidas (MOD)
em primeira ordern tem sido aplicado com sucesso a
estudos de certas transigdes vibrdnicas e rovibronicas
associadas as excitagbes XIE;' — ¢, d°Tl, da molécula
de Ha por impacto de elétrons. Como estas transigdes
sdo proibidas por spin, apenas as partes de troca dos
elementos de matriz de transicio (matriz-T) contri-
buem para o processo. Como consequéncia a eXpansio
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em ondas parciais dos elementos de matriz-T conver-
gem rapidamente., No entanto, para uma transigdo
que é permitida por dipolo como é o caso da transigao
X'z} — C'I, do Hy, o potencial de interagao elétron-
H, é de longo alcance (o r%) Desta forma, a expansio
em ondas parciais converge muito lentamente e por-
tanto o esforgo computacional se torna muito grande.
Para evitar isso vamos utilizar o método de completeza
que foi desenvolvido por nds para calculo de segdes de
choque de colisdes elasticas de elétrons por moléculas.
A idéia deste método se baseia no fato de que os elemen-
tos de matriz-T da expansido em ondas parciais, para
{ grandes,podem ser aproximados pela primeira apro-
ximagao de Born. Desta forma a expansido pode ser
corrigida até o infinito. Serao mostrados no Encontro
nossos resultados para segdes de choque de excitagdo
vibrénica na faixa de energia do elétron incidente entre
15 e 40 eV. Apoio: CNPq, CAPES, FAPESP e FI-
NEP/PADCT.

ESTUDOS DE IONIZAGAO ATOMICA POR
IMPACTO DE ELETRONS. I - Ionizacao do
Hélio no caso coplanar
MAcHADO, A.; Monzani, A. L.; MacHaDo, L. E;
Mu-Tao, L.

UFSCar
BrEscansin, L. M.

Unicamp
O método variacional iterativo de Schwinger (SVIM)?,
em combinagio com o método de ondas distorcidas
(MOD)? esta sendo utilizado por nosso grupo para o
estudos dos processos de ionizagao atémica por impacto
de elétrons. Nos casos de ionizagho simples, em que um
unico elétron é ejetade do alvo [0 chamado pracesso
(e”, 2e7)] a téenica de espectroscopia de coincidéncia
elétron-elétron pode levar 4 determinagio experimental
das segdes de choque triplamente diferenciais, ﬁ?ﬁ
onde ; e 1, sdo os Angulos sdlidos nas diregoes dos
elétrons do estado final ¢ E é a energia de um desses
elétrons. Neste trabalho iremos apresentar resultados
preliminares de se¢des de choque triplamente diferenci-

als para a lonizagao do dtomo de He no

caso em que os momentos lineares dos trés elétrons de
espalhamento estdo num mesmo plano. As energias
do elétron incidente variam desde 4 eV (acima do li-
miar de ionizagao) até 100 eV. Para estas mesmas ge-
ometria ¢ faixa de energia existem resultados tedricos
recentes® ¢ baseados na Primeira Aproximacio de Born
ou no MOD, com efeitos de troca incluidos a nivel de
aproximagoes locais. Nosso modelo se baseia no MOD,
mas efeitos de troca sio introduzidos de forma exata
via SVIM. Nossos resultados sio comparados também
a resultados experimentais ¢ disponiveis na literatura.
Apoio: CNPq, FINEP-PADCT, FAPESP.

%Lucchese R. R., Raseev G. and McKoy V., Phys. Rev.
A25, 2572 (1982).
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Flifet A, W. and McKoy V., Phys. Rev. A21,
1863 (1980).
“Rosel T. , Réder I, Frost L., Jung K.,
Ehrhardt H., Jones 8. and Madison D, H., Phys. Rev. A46,
2539 (1992).
4Zhang X., Whelar C. T. and Walters 1. R, J,,
J. Phys. B: Ai. Mol. Phys. 23, L509 (1990).
®Tweed R. J., Lecture Notes in Chemesiry 35, 220 (1984).

Efeitos de Troca de Spin no Espalhamento
Elastico de Elétrons por Moléculas de Oxigénio

RiBEIRO, 5. M. S.; MacHaDO, L. E.; Mu-Tao, L;
FuiimoTo, M. M.
UFSCar
BRESCANSIN, L. M.
Unicamp

O processo de troca de spin influencia fortemente o es-
palhamento de elétrons de baixa energia (Eg < 50eV)
por atomos, moléculas e “clusters”. Recenternente, He-
geman el af ® mediramn as segdes de choque diferenciais
desses processos no espalhamento elastico de elétrons
por atomos de Na ¢ Hg e moléculas de camada aber-
tas, NO e Oy. Estes autores constataram que os efeitos
de troca de spin para moléculas sio bem menores do que
para dtomos. Num estudo muito recente, Paixio et al
® atribuiram este efeito 2 média orientacional que deve
ser feita no caso de alvos moleculares na fase gasosa.

No presente trabalho aplicamos o Principio Variacio-
nal de Schwinger © para o estudo das colisdes elasticas
e~ — (09, com énfase na investigagio de processos de
troca de spin. Para tanto obtivemnos a razio de pola-
rizagdo (P’/P), para orientagdes selecionadas do alvo,
bem como sua média sobre estas orientagdes. Fo-
ram calculadas também seg¢des de choque diferenciais
elasticas, na faixa de energia Ey de 5 a 200eV. Neste
caso utilizarnos o método variacional iterativo de Sch-
winger completado com Born. Mais detalhes serao

apresentados no Encontro,
Apoio: CNF,, FINEP-PADCT, FAPESP.

AT. Hegeman, M. Oberste-Vorth, R. Vogts
and G. F. Hanne; Phys. Rev. Lett. 66, 2968 (1991).

F, 1. da Paixdo, M. A. P. Lima and V. McKoy;
Phys. Rev. Letl. 68, 1698 (1992).

“R. R. Lucchese, G. Raseev and V. McKoy;
Phys. Rev. A 25, 2572 (1982).

ESTUDOS DE IONIZAGCAO ATOMICA POR.
IMPACTO DE ELETRONS II - Ionizacio do
Hélio no plano perpendicular
Monzani, A. L.; MacHADO, A. M.; Macuapo, L.

E.; Mu-Tao, L,
UFSCar
BREscaNSIN, L. M.
Unicamp

O método variacional iterativo de Schwinger (SVIM)?,
em combina¢ao com 0 método de ondas distorcidas
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(MOD)" estd sendo utilizado por nosso grupo para
o estudo dos processos de ionizagdo atémica por itn-
pacto de elétrons. Nos casos de ionizagio simples, em
que um tnico elétron é ejetado do alvo Jo chamado
processo (e, 2e)], a téenica de espectroscopia de coin-
cidéncia elétron-elétron pode levar a determinagio ex-
perimental das se¢oes de choque triplamente diferenci-
ais (SCTD), m, onde £2; e §22 sdo dngulos sélidos
nas diregdes dos elétrons do estado final ¢ E ¢é a energia
de um desses elétrons. Neste trabalho iremos apresen-
tar resultados prelirninares de SCTD para a ionizagio
do atomo de He no caso em que os momentos lineares
dos elétrons do estado final estao num plano perpendi-
cular & diregio do momento linear do elétron incidente.
As energias do elétron incidente variam de 4 eV (acima
do limiar de ionizagdo) até 100 eV, Para estas mesmas
geometria e faixa de energia existem resultados tedricos
recentes® ¢, baseados na Primeira Aproximagao de Born
ou no MOD, com efeitos de troca incluidos a nivel de
aproximagoes locais. Nosso modelo se baseia no MOD,
mas efeitos de troca sao introduzidos de forma exata
via SVIM. Nossos resultados sio comparados também
a resultados experimentais® disponiveis na literatura.

Apoio: CNPq, FAPESP E FINEP-PADCT.

%R. R. Lucchese, G. Raseev, and V. McKoy,
Phys. Rew, A, 25, 2572 (1982)

bArne W. Fliflet and Vincent McKoy, Phys. Rev. A
21, 1863 (1980)

©T. Rosel, J. Réder, L. Frost, K. Jung,
H. Ehrhardt, S. Jones and D. H. Madison, Phys. Rev. A,
46, 2539 (1992).

9X. Zhang, Colm T.Whelan and H. R. I. Walters, J. Phys. B,
23, L173 (1990)

*M. B. J. Woolf, F. H. Read, S. Cvejanovic and P. Hammond,
como citado na rel.(d) (1990)

CARACTERIZAGCAO DE TUBEIRAS PARA
GERACAO DE FEIXES MOLECULARES
ToLeEne, A. O. nE; Novars, A. R.; Sanrtos, A. M.
DOS
CTA/IEAv - Divisdo de Lasers - Sio José dos Campos -
SP

Os feixes moleculares tém-se mostrado ferramentas de
grande utilidade nas diversas areas de pesquisas da
Fisica Atdmica ¢ Molecular, especialmente em Espec-
troscopia. Entretanto, antes de serem usados, é ne-
cessario que se conhegam suas caracteristicas em cada
caso, tais como distribuicao de velocidade, de densi-
dade, temperaturas vibracionais, rotacionais e transla-
clonals .

A anilise feita, neste trabalho, considera um modelo
unidimensional simples de escoatnento, tomando-se me-
didas no dominio do tempo onde a fungao de abertura
da valvula foi estirnada a partir de perfis obtidos com
feixe de laser infravermelho cw.

A fungao distribuigao de velocidade é obtida através
da deconvolugao da funcao de abertura da valvula com
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a propria distribuicio, o que é feito por um método
numeérico. :

As medidas foram obtidas através de um medidor de
ionizagdo em uma camara de expansido operando em
vacuo a aproximadamente 10~¢ Torr.

O jato molecular foi produzido por uma valvula ope-
rando com pulsos de largura da ordem de 120 ps a 25
Hz, onde se podia adaptar tubeiras com diversos perfis.
O gés utilizado nos experimentos foi o SFg em virias
pressdes de estagnacao.

O objetivo final é o de se determinar qual das situagdes
apresentam melhores condi¢des de condensagdo, i.€., de
formagao de aglomerados.

INFLUENCIA DA PERDA DE ENERGIA
NUCLEAR NA DESSORCAO DE Ht
INDUZIDA POR FEIXES DE MeV
PEREIRA, J. A. M_; SiLvEIra, E. F. pa; LEITE, C.
V. B.; JEroNYMO, J. M. F.

Depto. de Fisica - PUC-Rio
BarTisTA, G. B.

Depto. de Fisica — UENF

Feixes de Carbono, com energias entre 1.0 e 2.5 MeV
e estados de carga de +1 até +4, produzidos pelo ace-
lerador Van de Graaff da PUC-Rio, foram utilizados
para induzir a dessor¢io idnica em amostras de Ni e
Pd. Os ions dessorvidos foram analisados pela técnica
de tempo-de-voo. E usualmente aceita a idéia de que
esse fenomeno é provocado por colisoes eletronicas, ja
que na faixa de energia estudada a perda de energia
eletrénica é cerca de 10 vezes maior do que a nuclear e
cresce com a velocidade do projétil. No entanto, para
o caso da experiéncia em questdo, foi verificado que o
rendimento de dessor¢ao do Ht (Y H+) decresce com a
velocidade. Mais precisamente, observou-se que Y H+
obedece a relagio empirica YH+ = Y0+ a xg® = A
(1 4+ ag®)/v* onde YO = A/v? é proporcional a2 uma
poténcia da perda de energia nuclear, a = /Y0 e ¢q,v
sio o estado de carga e a velocidade do projétil respec-
tivamente. Os parametros Y0 e o apresentam a mesma
dependéncia com a velocidade do projétil. Tais resul-
tados indicam que a perda de energia nuclear tem um
papel importante no fendmeno. E nessessario reavaliar
as idéias sobre a importancia das colisoes eletronicas na
dessor¢io do fon Ht.

PARAMETR._OS DE COERENCIA E
CORRELACAO PARA OS ESTADOS
d*N;{(v=10,1,2,3; N=1) DO H;
MENESES, G. D.; BREscaNsIN, L. M.
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin”, UNICAMP,
Mu-Tao, L.

Departamento de Quimica, UFSCar
MiIcHELIN, S. E.
Departamento de Fisica, UFSC

31

MacHapo, L. E.
Departamento de Fisica, UF5Car
CsaNak, G,

LANL, Los Alamos, NM 87545, USA

Apresentamos neste trabalho os resultados de um
cdlculo de pardmetros de coeréncia e correlacao e
secoes de choque resolvidas rotovibracionalmente para
a excitagio X'ZF(v = O;N = 1) — &l (v =
0,1,2,3:N = 1) em H, por impacto de eletrons na faixa
de energia incidente de 15 a 40 eV. A parte eletronica
da amplitude de espalhamento para uma dada distancia
internuclear é obtida através da aproximacgao de ondas
distorcidas (DWA) (1] e as fun¢bes de onda do eletron
espathado sdo obtidas usando o Método Variacional de
Schwinger Iterativo [2]. Com o auxilio da amplitude
de espalhamento eletrénica, as amplitudes estado -a-
estado (vibrorotacionais) sdo obtidas no contexto da
aproximagio adiabatica. Estas, por sua vez, sio uti-
lizadas para se obter os pardmetros de Stokes, de ori-
entagio e alinhamento, polarizagdes, ete, seguindo as
relagdes gerais contidas na referéncia [3].

Referéncias

(1] A. W. Flifiet and V. Mckoy, Phys. Rev. A21, 1863
(1980). [2] R.'R. Luchese, G. Raseev and V. Mckoy,
Phys. Rev. A25, 2572 (1982). (3] K. Blum and H. Ja-
kubowicz, J. Phys. B: At. Mol. Phys. 11, 909 (1978).
Apoio: CNPq, FAPESP

Método da entropia maxima aplicado ao
espalhamento colinear H-H;
FiGueIREDO NETO, A. D). DE; RocHa FiLHo, T. M.
DA; CADILHE, M. W.; OLIVEIRA JUNIOR, Z. T. DE
Departamento de Fisica — UnB

Aplicamos o método da entropia maxima desenvol-
vido por Alhassid e Levine que permite uma aborda-
gem algébrica para os problemas de espalhamento em
Mecanica Quantica. O método supdem que o estado
inicial é represeniado por uma matriz densidade obtida
maximizando-se a entropia associada a informagao re-
sultante da medida de um conjunto de observaveis que
preparam esse estado. O caleulo da evolugao da ma-
triz densidade associada ao sistema se reduz entao a
resolu¢do de um sistema de equagdes diferenciais nao-
lineares para parametros associados ao operador de
evolugdo da algebra dindmica do sistema. O método
requer que a hamiltoniana do sistema pode ser "ex-
pandida” em termos de operadores, que constituirdo a
citada algebra dinamtca do sistema, que por sua vez de-
vem formar uma algebra de Lie. Essa ultima condigao
restringe a forma funcional do potencial de interagao,
sendo que em geral faz-se uma aproximagao harménica
para este. Recentemente Levine propos um aprimora-
mento do método utilizando varidveis vestidas (" Dres-
sed Variables”). Neste trabalho aplicamos o método
ao espalhamento colinear H-H, e discutimos sua re-
levincia ao estudo de problemas de espalhamento.
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MEDIDAS DE ALCANCES DE Au, Cs E Pb
EM GaAs
HerBERTS, M. R.; FICHTNER, P. F. P.; BEHAR, M.
Universidade Federal do Rio Grande do Sul

Estudos sistematicos realizados nos ultimos anos mos-
traram discrepancias entre os valores de alcances
tedricos de Ziegler-Biersack-Littmark (ZBL) e experi-
mentais em alvos de Si, SiC, C, B, Be. Portanto torna-
se interessante extender estes estudos para outros subs-
tratos de interesse tecnolégico como GaAs, onde ja fo-
ram detectadas diferengas. Com este fim implantamos
Au, Cs e Pb em GaAs com energias de 20-200 KeV,
com correntes menores que 1 ¢ A em~2. O objetivo
do trabalho foi comparar os alcances medidos comn as
predigdes tedricas de ZBL. As medidas foram feitas
utilizande a técnica de retroespalhamento RUTHER-
FORD (RBS), usando particulas alpha de 760 KeV
com resolugdo de 13 KeV. Os resultados obtidos mos-
tram que para altas energias os dados tedricos e expe-
rimentais concordam e a baixas energias ocorrem dis-
crepancias de 15 a 20%. Calculos tedricos estdo sendo
feitos para explicar estas diferengas.

Multiplication Factor In Multiwire Chambers
A Bethe Born Formulation
ALMEIDA, D. P.; Soares, I. M.; Ceia, M. A. R.
DE; Siva, L. R. pa
UFRJ

Gas phase detectors and, in special, multiwire cham-
bers still playing a relevant role in ionizing particles de-
tection. The knowledge of phisical processes, occuring
during the signal development, is fundamental for opti-
mization of such devices at the design stage. Moreover,
a model describing the electronic avalanche is valuable
for understanding the interplay of the external electric
field in the drift regions. Previous works discuss models
that express the relation between pulse high and the in-
cident ionizing radiation energy. Usually, the gaseous
multiplication effect is described in terms of Townsend’s
first coefficient « . There is no expression in the litera-
ture covering all the & range. Several authors, however,
have proposed empirical expressions, but these are sui-
table only for well defined ranges of electrical field. o is
a macroscopic quantity defined stastistically, and that
depends on the average effect of many electronic co-
llisions. Traditionally, only empirical approaches have
been tried to deal with the process of electron multi-
plication, Theoretical models capable of describing a’s
phy\sical nature can be an important tool in unders-

tanding electronic avalanche effect. The present paper

describes the electronic multiplication factor (i‘—) in
no

terms of the Bethe formulation, assuming the binary
encounter between {drifted by an external electrical fi-
eld) and the gas atoms, which result in the media io-
nization reaction is considered. The theoretical results
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agree well with previous empirical models and to expe-
rimental data available in the literature.

MEDIDAS DA SECAO DE CHOQUE DE
IONIZAGAO POR IMPACTO DE
ELETRONS PARA OS GASES NOBRES
(Ar"5t+) E (Ne’t) COM DETERMINACAO
DO ELEMENTO DE MATRIZ QUADRADA
(M2) PARA A TRANSIGAO.
ALMEIDA, D. DE P.; Gobpinno, C. F. DE L.
UFRJ
Santos, A. C. F. pos
PUC

Colisbes de elétrons com dtomos e moléculas sio uma
das mais importantes intera¢des em fisica. As medidas
de segbes de cho- que absolutas de ionizagdo por im-
pacto de elétrons possuem importan- cia relevante para
aplicacdes em astrofisica, fisica dos plasmas e fisica das
radiagoes. Muitos espectrometros comercials tambem
usam impacto de elétrons como ferramenta analitica
para se medir concentra- ¢oes de espécies em amostras
gasosas. A importéncia fisica e tecnolégica do conheci-
mento das se¢Bes de choque de ionizagdo a grande dis-
cordancia existente na literatura e o custo relativamente
baixo que um aparato experimental para medi- das de
segoes de choque de ionizagao por impacto de elétrons
pos- sui, sdo excelentes motivagdes para se enveredar
por esta drea do co- nhecimento fisico. Neste trabalho,
apresentamos as segbes de choque de ioniza- ¢io por im-
pacto de elétrons do argonio, na seguinte reagio e 4+ Ar

> A"t 4+ (n+1)e, com n =7,8e do nednio
nareagio e + Ne > Ne®t 4 6e. Nossas amos-
tras foram bombardeadas por elétrons em uma faixa de
energia que variou de 1.0 a 3.0 keV. O vicuo conse-
guido girou em torno de 1.0 E-7 Torr, os resultados
foram normalizados pelos nossos valores obtidos para
a segdo de choque do ar- gonio duplamente ionizado (
Ar**), e pela se¢do de choque total do nednio respecti-
vamente. Calculou-se tambem os elementos de matriz
quadrada para as transi¢des ocorridas , utilizando-se
para este fim uma expressao obtida semiempiricamente
no contexto da primeira aproximagao de Born.

ESTUDO DE TRANSICOES ENTRE
ESTADOS METAESTAVEIS DO HELIO POR
IMPACTO DE ELETRONS VIA
APROXIMACAO DE MUITOS CORPOS
UNITARIZADA
Siva Jr, O. S.

Depto. Fisica, Univ. Federal de Sergipe

A aproximagao de muitos corpos unitarizada (UMB) foi
empregada anteriormente para estudar a excitacio de
estados tripleto do hélic a partir do estado fundamental,
com resultados alentadores para a se¢ao de choque di-
ferencial de espalhamento, comparaveis as previsces de
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métodos muito mais sofisticados e que exigem grandes
recursos computacionais {close-coupling). A boa qua-
lidade dos resultados unitarizados se deveu ao fato de
que a aproximagio leva em conta o acoplamento entre
os estados envolvidos no calculo.

Neste trabalho aplicamos a aproximagao UMB para cal-
cular se¢des de choque diferenciais para espalhamento
de elétrons por atomos de hélio induzindo transigdes a
partir do estado metaestavel 225, na regiao de energias
intermediarias, caso para o qual hd poucas previsdes
tedricas na literatura. Serdo apresentados também re-
sultados UMB para os parametros de orientacdo e ali-
nhamento associados as transigdes 225 — 2,3%P.

ESPALHAMENTO INELASTICO DE
ELETRONS POR MOLECULAS DE AGUA.
MicHELIN, S. E.; Kroin, T.

UFSC
Mu-Tao, L.

DQ-UFSCar
MacHADO, L. E.

DF-UFSCar

Em estudo recente Lee e outros, mostraram que o
método de ondas distorcidas (MOD), para calculos
de secdo de choque, fornece resultados idénticos ao
método multicanal de Schwinger, a nivel de apenas
dois canais, porém o MOD possui a vantagem de ser
matematicamente e computacionalmente mais simples.
Existe uma boa concordancia de valores a medida que
a energia do eléiron incidente aumenta, onde os efei-
tos de correlagdo sao despreziveis. Em artigo recente, o
MOD foi estendido 4 moléculas ndo lineares de simetria
Clay, porém com calculos de segdes de choque diferenci-
ais ineldsticas até 30eV, para a excitagao 3a? — 3sa,
para moléculas de agua. Neste trabalho, apresentamos
resultados para energias na faixa de 30eV - 150eV, para
a excitag ao anterior e para 3aj — 3pa;. Os resultados
mostram uma regularidade muito boa para o compor-
tamento da SCDI. Infelizmente a lacuna de dados ex-
perimentais e tedricos, para moléculas deste tipo, im-
possibilita a comparagao com os dados obtidos.

ESPALHAMENTO INELASTICO DE
ELETRONS POR MOLECULAS DE N,0.
MicHELIN, S. E.; Kroin, T.

UFSC
Mu-Tao, L.

DQ-UFSCar

O ¢xido nitroso é uma molécula que tem despertado o
interesse de pesquisadores da quimica, biologia e fisica
nos ultimos anos. Porém a despeito deste interesse,
muito pouco se conhece sobre esta molécula, sendo os
resultados conhecidos motivo de duvidas por parte des-
tes pesquisadores. Um exemplo deste fato diz respeito
a excitagio eletronica da molécula de N2Q por impacto
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de elétrons, onde os poucos trabalhos experimentais
existentes fornecem informagdes incompletas a este res-
peito. Com respeito a trabalhos tedricos para a ex-
citagdo eletronica desta molécula, até onde pudemos
averiguar, nio existe nenhum dado disponivel na lite-
ratura. Neste trabalho apresentamos calculos de se¢ao
de choque de excitacao eletrdnica para moléculas de
N,O utilizando o método de ondas distorcidas(MOD).
A descricio das fungdes de onda de espalhamento é
dada pelo método variacional de Schwinger iterativo,
sendo a matriz de transicdo T descrita pelo MOD. A
faixa de energia dos elétrons incidentes varia de 15eV
até 150eV, e discutiremos os resultados para dois niveis
de excitagdo eletrénica os quais serdo: X'Z — a(®Il) e
X1T — A('TH).

SECOES DE CHOQUE DIFERENCIAIS
“ESTADO-A-ESTADO” PARA ALGUMAS
TRANSICOES DA MOLECULA DE
HIDROGENIO INDUZIDAS POR IMPACTO
DE ELETRONS
MacHaDoO, L. E.; Mu-Tao, L.

UFSCar
MICHELIN, S. E.

UFSC
BrEscansin, L. M.; MENEsEs, G. D.
Unicamp

O método variacional iterativo de Schwinger (SVIM)
¢ em combinagdo com o método de ondas distorcidas
(MOD)® foi utilizado para a determinagdo de segdes de
choque diferenciais “estado-a-estado” para as transigdes
X' (vo=0;N;=0,2,3,4) — Al (vi=0,1,2,3
N; = 2) do H; induzidas por impacto eletronico. Estas
secbes de choque sdo importantes para varios campos
de pesquisa, tais como a Fisica dos Plasmas Frios, a

Quimica dos Plasmas, Lasers e Astrofisica. Apesar
disso, quase nenhum dado existe sobre tais pardmetros,
porque a sua determinacéo, tanto experimental quanto
tedrica é bastante dificil. Do ponto de vista experi-
mental, a observa¢ao de transi¢des “estado-a-estado”
exige a resolugdo, direta ou indireta, de estados rotaci-
onais individuais. Do ponto de vista tedrico os acopla-
mentos dos estados envolvidos nestas transigdes (“ro-
vibronicas™) sdo dificeis de ser corretamente descritos.
Apesar disso, num artigo recente, Ottinger e Rox ©
publicaram dados experimentais de se¢des de choque
integrais para transigdes do Ho com um estado final
especifico (317 (vi = 0, 1, 2, 3; Ny = 2)), sem en-
tretanto resolver para os estados rotacionais iniciais do
estado X'I} (v, = 0). Sabe-se que as populagdes dos
estados com N, > 4 no estado fundamental do Hy, a
temperatura ambiente, sio despreziveis. Desta forma,
a soma sobre os estados rotacionais iniciais (até N, = 4)
das se¢Bes de choque rovibronicas do presente trabalho
pode ser comparada diretamente com aqueles resulta-
dos. Nossos resultados mostram um boa concordancia
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com estes dados. Apoio: CNPq, FINEP-PADCT, FA-
PESP.

9Lucchese R. R., Raseev G. and McKoy V., Phys. Rev.
A25, 2572 (1982).

bFlifet A. W. and McKoy V., Pkys. Rev.
A21, 1863 (1980).

cOttinger Ch. and Rox T. ,Phys. Leit. 161A, 135 (1991).

EXCITAGAO ELETRONICA E
FRAGMENTACAO IONICA DE
MOLECULAS INDUZIDAS POR ELETRONS
E POR FOTONS: CO» E C5,

Rocco, M. L.. M.; BoEcHAT-ROBERTY, H. M.;
Turcl, C.; Souza, G. G. B. DE
UFRJ
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MunpiM, M. 8. P.
UFBA

Em nosso laboratério o estudo da excitagio eletronica
e fragmentagao ionica de moléculas tem sido efetuado
usando diversas técnicas experimentais: Espectroscopia
de Perda de Energia de Elétrons (EPEEL), Espectrosco-
pia de Fotoelétrons (EF), Espectroscopia Auger (EA) e
Espectrometria de Massas (EM). No presente trabalho
apresentamos, como exemplo, resultados recentes obti-
dos com a técnica de EPEE ¢ EM para as moléculas
de CO; ¢ CS2. Para ambas as moléculas foram medi-
dos espectros de excita¢do, com vartagio angular, nas
regides de valéncia e de carbono 1s. A fragmentagio
ionica, induzida por Raio-X e por feixe de elétrons, fol
estudada através do emprego de um espectrémetro de
massas do tipo tempo-de-véo, projetado e construido
em nosso laboratdrio.
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Workshop: Canais Ionicos em Siste-
mas Bioldgicos (BIO) — 08/06/94

RELAQAO ESTRUTURA-FUNGCAO EM CANAIS IONICOS
CanrvaLho, A. C. C. pE
UFRJ

Canais i6nicos sdo formados por proteinas integrals da membrana celular. A presenga destas proteinas cria um
ambiente hidrofilico, com alta constante dielétrica, necessirio para permitir o fluxo de ions através da membrana
celular, basicamente constituida por uma bicapa lipidica altamente hidrofobica. Os canais i6nicos podem ser classi-
ficados em dois grandes grupos, de acordo com o principal mecanismo de ativacagao (abertura dos canais): canais
ativados por voltagem (campo elétrico através da membrana) e canais ativados por ligantes (substancias quimicas
como neurotransmissores, ATP e mesmo ions). Nos deteremos na andlise da relagio estrutura-fun¢do nos primei-
ros. Num modelo bastante simplificado podemos supor que 0s canais ativados por voltagem podem assumir dois
estados bésicos: abertos ou fechados, dependendo do campo elétrico através da membrana celular. Alteragdes no
campo elétrico sao percebidas pela molécula proteica que pode entao alterar seu estado através de uma mudanga
conformacional. Em geral os canais ativados por voltagem encontram-se fechados quando a célula estd em repouso
(potencial transmembrana de -80 mV, interior negativo) e abrem-se durante a despolarizaggo (variagio do potencial
no sentido positivo). A manuteng¢io de um campo elétrico alterado por um tempo prolongado pode levar a uma
segunda alteragio conformacional na molécula proteica levando-a para um estado nao condutor, mas distinto do
fechado, denominado de estado inativado (inativagdo por voltagem). Os canais ativados por voltagem tem um
arranjo estrutural bastante semelhante, com quatro dominios altamente homologos na molécula proteica, havendo
seis segmentos transmembrana em cada um destes dominios homologos. Estes canais podem ser subdivididos com
base no principal tipo de ion que os atravessa; temos assim canais de sodio, potdssio e cdlcio, por exemplo. As
técnicas de biologia molecular, com a expressdo das proteinas formadoras de canal em sisterna exogenos, aliadas
a técnicas eletrofisiologicas tem possibilitado um enorme avango na compreenséo do modo de operagio dos canals
iénicos. A observagao da atividade de um unico canal idnico {uma tinica molécula proteica) com resolugdo temporal
da ordem de milisegundos e a possibilidade de alterar puntualmente amino-acidos na proteina permitiram identificar
nos tltimos anos as regides proteicas responsaveis pelas diversas fungbes exibidas pelos canais 16nicos. A regido
responsavel pela sensibilidade a voltagem no processo de abertura dos canais ativados por voltagem estd razoavel-
mente mapeada. Amino-acidos respanséveis pela seletividade dos canais de célcio foram identificados. Macanismos
de inativagao dos canais iénicos pela propria voltagem foram também mapeados a grupos de amino-dcidos cito-
plasméticos, especialmente em canais seletivos para potéssio. A regio que forma a parede do canal 16nico, criando
o ambiente hidrofilico que permite o fluxo i6nico, também ja foi identificada. Durante a apresentagao mostraremos
modelos estruturais para os principais canais ativados por voltagem e as evidéncias experimentals que possibilita-
ram mapear funcoes como ativagio e inativagdo por voltagem e seletividade, a residuos ou grupos de residuos de
amino-dcidos na molécula proteica formadora do canal.

METODOS DE ESTUDO DOS CANAIS IONICOS EM SISTEMAS BIOLOGICOS
VARANDA, W. A.
UUSP-Ribeirdo Preto

A existéncia de uma diferenga de potencial (DP) elétrico através da membrana celular é comum a todas as células
estudadas até o momento, onde est4 sempre associada a difusdo diferencial de ions através da membrana. Nos
chamados tecidos excitdveis (musculo e nervo) variagdes transientes neste potencial originam o chamado potencial
de ag¢do, que serve para a transmissio de informagoes entre as células do tecido. Duas propriedades da membrana
celular sdo responsdveis pela origem e caracteristica da DP. Primeiro, devido a presenga de uma bicamada lipidica, a
membrana celular comporta-se, do ponto de vista elétrico, como um capacitor; segundo, devido as proteinas integrais
de membrana, que servem como via de migragao iénica com alta constante dielétrica, a membrana apresenta também
propriedades resistivas. Em termos genéricos, o controle sobre as vias resistivas é que permite & célula modular a
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magnitude de sua DP. Fenomenologicamente, a DP pode ser tomada como decorrente do funcionamento integral
da membrana celular e, portanto, como uma propriedade macroscopica do sistema. Microscopicamente esta DP
tem sua origem a nivel dos canais i6nicos formados por moléculas proteicas. Assim, tem se identificado varios
tipos de canais idnicos classificados de acordo com sua seletividade e/ou sensibilidade a transmissores quimicos. Do
ponto de vista eletrofisiologico tem se empregado basicamente dois tipos de experimentos na analise de proteinas
formadoras de canais idnicos: 1) Reconstitui¢io em bicamadas planas, onde uma bicamada lipidica é montada
entre dois compartimentos contendo solugdes eletroliticas e a proteina transportadora, previamente extraida de
um tecido por métodos biogquimicos, é entdo incorporada a bicamada. Dependendo, obviamente, do nimero de
moléculas incorporadas & bicamada torna-se possivel medir correntes idnicas fluindo por apenas um desses canais:
A grande vantagem desta técnica consiste na possibilidade de termos acesso direto a ambos os lados do canal iénico,
controlando as solugdes banhantes e também o ambiente lipidico onde a proteina se insere. A grande desvantagem
relaciona-se ao processo bioguimico de extragio da proteina, que pode levé-la a desnaturagio. 2) “Patch-clamp”:
neste caso as correntes ionicas sao registradas com a proteina em seu ambiente “natural”, qual seja, a membrana
celular. A técnica consiste basicamente em selar uma micropipeta de vidro (didmetro de ponta de ~ 1 micron) &
membrana celular de modo a delimitar uma area relativamente pequena e que contenha um ou muito poucos canais
ibnicos. Dessa forma € possivel o registro da atividade de uma wnica molécula formadora de canal. Tecnicamente
falando, um experimento eletrofisioldgico com canais unitarios nos fornece um registro temporal da corrente que flui
através dos mesmos. Como a proteina formadora de um dado canal ndo possui uma estrutura estatica, o canal pode
agsumir pelo menos duas conformagdes distintas: aberto ou fechado. Dessa forma a corrente unitéria apresentar-se-a
como pulsos quadrados com magnitude ampere, e tempo de vida na escala de milisegundos. Portanto, de tal registro
teremos uma informagao sobre a amplitude da corrente unitaria, que nos fornecera a condutancia do canal(uma vez
que conhegamos a voltagem através do mesmo) e sobre a sua cinética, ou seja, sobre as constantes de velocidade
que regem as transigoes entre os varios estados conformacionais da proteina. Do ponto de vista tedrico o modelo
pressupde apenas dois estados cuja probabilidade de existéncia é determinada por um processo do tipo Poisson.
Nesta apresentagao pretende-se portanto: 1) Analisar a participagdo de canais idnicos na génese de uma DP, 2)
Analisar as técnicas eletrofisiologicas para o estudo de canais ionicos, com enfase em patch-clamp, e 3) Através
de resultados experimentais do laboratério do autor mostrar um dos tipos de analise empregados no manuseio de
informagdes conseguidas com a técnica.

The Pore-Forming Protein Secreted By Cytotoxic Lymphocytes
PERsSECHINI, P. M.; DanitL, C. B.; HENRIQUES, A.
Laboratorio de Imunobiofisica, Instituto de Biofisica Carlos Chagas Filho da UFRJ

An important issue in understanding biological mechanisms of cell killing is the study of pore-forming peptides.
They are molecules containing from approximately 20 to more than 500 aminoacids that can have water and lipid
membrane soluble states. These cytotoxic molecules can be produced by a variety of microorganisms and cell types,
including some blood cells of mammals. After interaction with a target cell membrane, they usually polymerize
and form hydrophilic pores that allow the flux of water, small ions, and other small molecules, disrupting the
equilibrium of the intracellular milieu, causing coloid-osmotic swelling, and leading to cell death. The study of these
molecules is important to understand cell defence mechanisms and cell mediated immunity in both pathological
and normal physiological conditions. The research in this field may also be useful in the design and production
of synthetic/recombinant toxins that have potentially large applications in medicine. The pore-forming protein
secreted by cytotoxic lymphocytes (perforin) has been purified and cloned. This 70 KDa toxin requires calcium ions
to insert and polymerize in lipid membranes. The pores they form may have up to 210 nm internal diameter and
conductances ranging from 0.4 to more than 10 nS. The membrane- binding and polymerization mechanisms are
not clearly understood and although some models have been proposed, the molecular structure of the pore is not
solved. A 20 amino-acid long synthetic peptide comprising the N-terminus of perforin has been shown to be able to
make pores in biological and artificial membranes: However, its role in perforin function needs more clarification.
Only biophysical and biochemical techniques have been used so far in order to solve these problems. The use of
other powerful techniques such as x-ray crystallography and computer-assisted molecular modeling will be of great

help.
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Métodos FEzperimentais em Biofisica
(BIO, RES) - 08/06/94

ALTERAGOES NA LIGAGAO DE
ACTINOMICINA D AO DNA POR ADICAO
DE SOLUTOS NEUTROS.
RuUGGIERO, J.; CoLoMBO, M.

Depto de Fisica UNESP S. José do Rio Preto.

A ligagdo da actinomicina D (act D) ao DNA, tem sido
por nos estudada com o objetivo de explorar a con-
tribuigio de alteracdes na atividade do solvente, indu-
zidas pela adi¢io de solutos neutros, na constante de
ligacio desta droga. Os dados de ligagdo foram obtidos
através de métodos convencionais de titulgao espectro-
fotométrica, e a andlise destes dados foi feita através
de modelos No modelo proposto o potencial quimico
do soluto foi descrito em funcio do segundo coeficiente
do virial, sendo que o termo de volume excluido foi mo-
dificado para levar em conta as altera¢des no nimero
de moléculas de soluto e agua liberados na ligagdo. Os
graficos de log(K) vs log(xw) e log(K) vs log(yw ), onde
Yw € lw S30 respectivamente a fragdo molar e o po-
tencial quimico do solvente, indicam que alguns solutos
tais como sacarose, glicose, frutose e sorbitol potencia-
lizam a intera¢ao da act D ao DNA, enquanto metanol,
etanol, glicerol e etileno glicol atuam no sentido de di-
minuir a ligagdo. As modificagoes propostas no potern-
cial quimico do solvente forneceram ajuste muito bom
dos dados experimentais. Com base no modelo pro-
posto, os diferentes comportamentos observados para
aclicares e dlcois sao explicados em base & inclusio de
dlcois e exclusio de agucares da camada de hidratagao
da droga. Desta forma as variagoes observadas nas in-
tensidades de ligagdo da droga parecem ser predomi-
nantemente dependentes da interagiio droga-soluto do
que de alteragdes no complexo droga-DNA.

Apoio FAPESP, CNPq e PADCT

ESR e FLUORESCENCIA NA
DETERMINACAO DO SITIO PRIMORDIAL
DE INTERAGCAO DE ANESTESICOS
LOCAIS COM A Ca?tATPase DO
RETICULO SARCOPLASMATICO
ANTENEODO, C.; WAINBERG, E.
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
-TABAK, M.; NascmmeEnTO, O. R.
Instituto de Fisica e Quimica de Sdo Carlos - USP
Louro, S. R. W,

Departamento de Fisica - PUC-RIO

Anestésicos locais derivados de aminas terciarias mo-
dificam a atividade ATPésica e a fosforilagdo da
Ca?t ATPase por fosfato inorganico. Para localizar o
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sitio primordial de ligagdo destes anestésicos, associ-
ados as modificagdes funcionais, foram realizados ex-
perimentos de ESR de radicais nitréxidos sondando a
regido proteica da enzima, bem como experimentos de
supressio da fluorescéncia do anestésico para sondar
a tegiao lipidica onde a enzima estd inserida. Medi-
das de ESR mostraram que os anestésicos modificam a
dindmica de regides das cadeias polipeptidicas. Através
de fuorescéncia foi observado que o sitio primordial
encontra-se em contato com lipidios, perto da interface
com a adgua. Estas observagdes conjuntas sugerem um
sitio superficial na regifio anular da proteina. Para estu-
dar a influéncia dos lipidios no estabelescimento do sitio
de intera¢fio medimos através de ESR as modificagGes
induzidas pelos anestésicos sobre a enzima solubilizada
em detergentes.

ESTUDO DAS INTERACOES DO ION
COBRE COM OS DIPEPTIDEOS
GLICIL-TRIPTOFANO E
TRIPTOFIL-GLICINA ATRAVES DE RPE,
DC E ABSORCAO OTICA.

Lara, M. C. F. L. E
UnB
NascIMENTO, O. R.

IFQSC

Através das técnicas RPE (Ressonancia Paramagnética
Eletrénica), DC (Dicroismo Circular) e Absorgio Otica,
estudamos dois complexos de cobre, o Glicil-Triptofano
e Triptofil-Glicina. Foi possivel verificar as mudangas
conformacionais, determinar o cardter das ligacdes me-
tal ligantes e a influéncia do residuo pesado do Tripto-
fano na stmetria dos complexos formados em diferen-
tes pH’s. Verificamos em que circunstincias as pro-
priedades espectroscépicas do Glicil-Triptofano em pH
alto se aproximam das propriedades apresentadas pelas
Proteinas Azuis. Com os dados obtidos experimental-
mente, através das diferentes téenicas, propusemos dois
modelos tedricos para os complexos com suas respecti-
vas fun¢oes de ondas. Para o Triptofil-Glicina nos pH'’s
9,1 e 13,2 e para Glicil-Triptofano no pH=9,1 propu-
semos um modelo covalente e para o complexo Glicil-
Triptofano no pH=13,2 modelo de mistura de orbitais,
que é um modelo ndo covalente,que consiste basica-
mente, em considerarmos as fungdes de onda dos esta-
dos 4s e 4p do ion cobre, misturadas com os orbitais 3d
do mesmo ion. Os pardmetros experimentais, foram de-
terminados através de simulagdes espectrais, utilizando
programas desenvolvidos para este fim.
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Magnetic behavior of Cu(L-Asp)(H,0),, an
alternating linear chain.
PasseGar, M. C. G.
INTEC (CONICET-UNL), Argentina
BArBERIS, G, E.
Inst. de Fisica, UNICAMP
CALVO, RAFAEL
INTEC (CONICET-UNL), Argentina; Fac. de Biog. y
Ciencias Bigl. (UNL) Santa Fe, Argentina; Inst. de
Fisica, UNICAMP

We report detailed magnetic susceptibility [x(T)] and
isothermal magnetization [M{H,T)] measurements in
the copper complex aminoacid L-aspartic acid. The
data was obtained in powdered samples with a Quan-
tum Design SQUID magnetometer, in the temperature
[T] range between 1.8 and 80 K, for magnetic fields
[H]between 20 G and 55 KG. The magnetic susceptibi-
lity displays a wide maximum at 7 K and goes to zero at
lower T. This maximum is characteristic of short range
magnetic order in a linear chain, and is supported by
the polymeric structure for Cu(L-asp)(H%,0)3,with -
asp-Cu-asp-Cu-asp chains reported recently!. However,
the zero susceptibility in the T— 0 limit, indicates a
singlet ground state, which is obtained if at low tempe-
ratures the chain dimerizes and obeys the Hamiltonian:

Nf2
H= Nh_r‘z;o —2J Z(SZ:'-SZi—l +aS2.52-1)| (1)

t=1

where J is the exchange interaction coupling constant
and « is the alternation parameter. The susceptibility
and magnetization data is in good agreement with the
behavior predicted by eq. 1, and allows to calculate
%J/kp = (—5.32% 0.01)K and & = (0.20 + 0.02). The
available data does not show a transition from the uni-
form chain phase! at rrom T, to a dimeric phase at
lower T, and the source of the dimerization is being
studied.

Supported by FAPESP and CNPq, Brazil, and Funda-
cion Antorchas, Argentina

E. E. Castellano, Inorganic Chemistry 32, 6016 (1993)

ESTUDO DA INTERAGCAO DA
MELATONINA COM MEMBRANAS
LIPIDICAS
Sumipa, C. S.; Freunp, M. T, L,
Instituto de Fisica da USP "

A melatonina (N-acetil 5-metoxitriptamina) é um
horménio derivado do amino-dcido triptefano, secre-
tado pela glandula pineal, estando relacionado com im-
portantes processos bioldgicos, como o ciclo cicardianoe
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o processo de envelhecimento, além de estudos mostra-
rem que ela pode retardar o desenvolvimento de pro-
cessos como imunodeficiéncia e crescimento de tumo-
res. O presente trabalho estuda a intera¢io de me-
latonina com membranas lipidicas por espectroscopia
de RPE (ressonancia paramagnética eletronica), utili-
zando o método de marcador de spin, e espectroscopia
de de fluorescéncia de estado estacionario. Os fosfo-
lipidios utilizados foram o DMPG (dimiristoil fosfati-
dilglicerol) e a DMPC (dimiristoil fosfatidilcolina). Os
sisternas estundados foram analisados por meio de medi-
das dos tempos de correlagio rotacional perpendicular
(TRperp) € paralelo (rppqr) ao eixo principal do radi-
cal nitréxido, pardmetro de ordem efetivo (S¢/) e do
pardmetro 2Apq.. Os resultados experimentais mos-
tram que a melatonina: a) ao contrario da literatura, é
sohivel em meio aquoso até a concentragio de 5mM,
tendo sido desenvolvido um novo método de solubi-
lizag@o; b) interage com membranas lipidicas provo-
cando mudangas estruturais na membrana, na regido
préxima a cabe¢a polar, detectada pelos marcadores
de spin utilizados, que monitoram diferentes regides
da bicamada lipidica, e pela flucrescéncia, que mostra
que a melatonina néo apresenta um deslocamento do
méximo de emissao na presenga de vesiculas de DMPG
ou DMPC; c¢) interage mais fortemente com membra-
nas de DMPG, do que de DMPC; d) em membranas de
DMPG, torna mais "fluida” a regiao da cabega polar
dos fosfolipidios da bicamada, tanto abaixo como acima
da temperatura de transicao de fase, detectada pelos
marcadores de spin SSL (4-esteramida-1-oxil-2,2,6,6-
tetrametil piperidina), 5-SASL (5-doxil dcido estedrico)
e 6-PC (1-palmitoil-2-(6-doxil acido estearico) fosfati-
dilcolina) e 12-SASL (12-doxil 4cido esteérico); e e) por
interagir com membranas lipidicas teve o seu coeficiente
de parti¢iio determinado. Esses resultados apresentam
implica¢des biolégicas que abrem a discussiao sobre al-
gumas questoes interessantes.

APLICAGAO DE UM ESPECTROMETRQ
DE MASSA POR TEMPO-DE-VOO EM
ANALISE DE MACROMOLECULAS
BIOLOGICAS
PiNHo, R. R.; MEsquiTa, J. A.; PoncianNo, C. R.;
CasTro, C. S. C. DE; SILVEIRA, E. . Da;
JERONYMO, J. M. F.; LeErte Fiuo, C. V. DE B;
BapTisTa, G. B.

Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro,
PUC-Rie

O PDMS (Plasma Desorption Mass Spectrometry) é
uma técnica de espectrome- tria de massa capaz de
analisar massas de grandes peptideos e prote- inas,
em particular, de macromoléculas ndo-volateis. Nesta
téc- nica, uma amostra sélida, colocada em alta tensao
(2 10kV), é bombardeada por ions rdpidos, como os
fragmentos de fissio do 22Cf ou os feixes de um acelera-
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dor. Como consequéncia desse bombardeio, os atomos
e moléculas que estavam na superficie, s3o ionizados e
gjetados (dessorvidos) da mesma. A massa de um ion
é determinada a partir do tempo (tempo-de-vdo) que o
mesmo leva para percorrer uma determinada distancia
com velocidade constante. O emprego do tempo-de-véo
em espectrometria de massa, permite a constru- ¢ao de
um equipamento compacto capaz de analisar uma faixa
de massa de até 45000u numa tinica medida. A sensibi-
lidade deste equipamento é da ordem de 100ng. Nosso
instrumento tem cerca de 30cm de extensao, é capaz de
analisar massas de até 1000u, com resolu- ¢do (m/Am)
de 100, para m = 120u. ResolugBes mais altas (tdo
grandes quanto 5000) podem ser atingidas com o uso
de um espelho eletrostatico adicionado a um equipa-
mento padrao com lm de extensio.

Interacoes Moleculares em Sistemnas
Biolégicos (BIO) — 08/06/94

PROPRIEDADES MAGNETICAS DO
COMPOSTO MONOCRISTALINO
DIBROMOBIS(1-FENIL-3,5-
DIMETILPIRAZOL)COBRE(II) -
[CuBr,(FDMP),] VISTOS PQR
RESSONANCIA PARAMAGNETICA
ELETRONICA (RPE).

MunTE, C. E.; NasciMENTO, O. R.
Instituto de Fisica e Quimica de Sdo Carlos - USP

) MarTioLi, M. P. D.
Instituto de Quimica de Araraquare - UNESP

Estudos estruturais e magnéticos do composto de
(CuBr,.(fdmp)s] constituem-se como principal obje-
tivo do presente trabalho. A existéncia de interagio
magnética por parte dos ions de Cu(II) encontrados no
monocristal pode ser estudada com o uso da técnica de
Ressonancia Paramagnética Eletronica (RPE). Tanto
a simetria local vista pelo metal, como a interagdo
magnética entre os elementos que compoem o mesmo,
sdo obtidas pela anilise dos espectros utilizando-se a
Hamiltoniana de spin adequada, e pelo comportamento
da largura de linha dos sinais em fun¢io de sua aniso-
tropia e com uso de duas frequéncias de medidas (banda
X e banda Q).

As medidas de RPE mostram 3 planos triortogonais
contendo os eixos cristalinos, que apresentam apenas
uma linha durante toda a varia¢do angular do campo
magnético, apesar da existéncia de dois Cu(II) magne-
ticamente nao equivalentes em cada cela unitaria. A
estrutura hiperfina esperada para o Cu(Il) fica escon-
dida na largura de linha devido a intensa interagdo de
troca entre os dois Cu(ll) vizinhos. A determinagio
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da interagdo magnética de troca, através da analise do
tensor g giromagnético e da variagio da largura de li-
nha com a orientagdo do campo magnético nas duas
frequéncias de ressonancia (bandas X e Q) estdo em
andamento.

TRANSFERENQIA DE ENERGIA E
DETERMINACAO DE DISTANCIAS
INTRAMOLECULARES EM PEPTIDEOS
Ito, A. S.

Instituto de Fisica da USP
CHaGas, J. R.; JuLiaNo, L.

Escola Paulista de Medicina

Qgraus celsius; tempo de deposi¢lo: 120 minutos. As
preparagdes do sustrato foram feitas através de varios
métodos distintos a fim de poder discutir a forma de
nucleagdo. Vejamos: (i) método classico, polimento
do substrato com p6 de diamante; {ii) recobrimento
do substrato com uma fina camada de grafite; (iii)
substrato sem qualquer tipo de tratamento; (iv) subs-
trato com pdé de diamante espalhado por toda a su-
perficie. As caracterizagOes foram feitas usando mi-
croscopia eletrénica de varredura, onde se pode fazer
um estudo da densidade de nucleagdo e do tamanho de
grao.

INTERACAO DE DERIVADOS DE
DIPIRIDAMOL COM MICELAS
Borges, C. P. F.; TaBak, M.

Inst. Fisica € Quimica de Sao Carlos, USP, C.P. 369,
13560-970, SGo Carlos, SP

A interagdo de dipiridamol(DIP) e trés derivados,
RA14, RA47, e RA25 foi analisada utilizando-se ab-
sorgao otica e fluorescéncia. Os derivados de DIP tem
em comum o anel pirimido[5,4-d]pirimidina e possuem
diferentes substituintes, Titulagoes fluorimétricas em
agua dao valores de pK’s de 5,8 e 12,5 para DIP, 6,5
e 12,8 para RA47, um tinico pK em 5,8 para RAl4 e
pK’s de 2,25, 5,8 e 12,1 para RA25. Na presenga de
micelas de CTAC os valores de pK’s mudam para 3,5
e 12,4(DIP), 5,3 e 12,4 (RA47), 3,7(RA14)e 1,9e 49
(RA25). Na presen¢a de micelas de SDS os valores de
pK mudam para 7,3 e 14,0(DIP), 7,7 e 13,3(RA47),
7,6(RA14) e 3,4, 8,7 e 13,0(RA25), e em presenca de
micelas de HPS os valores de pK mudam para 4,3 e
13,1{DIP), 5,7 e 13,0(RA47) e 1,8, 4,9 e 12,4(RA25).
As mudangas de pK observadas sdo devido a um con-
siderdvel efeito das cargas na superficie das micelas.
A andlise das mudangas da fluorescéncia nas titulagoes
de solugbes dos derivados com micelas permite esti-
mar as constantes aparentes de ligagio para as formas
protonada e neutra dos compostos. Observa-se que
as constantes para os compostos ha forma protonada
sdo menores que na forma neutra. O deslocamento
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no pK das drogas correlaciona bem com as constan-
tes de ligagfio obtidas, sendo que um maior desloca-
mento, ApK, corresponde a uma maior constante de
associagio, K. Apoio: FAPESP, CNPq e FINEP.

USO DE EPR NA AVALIACAO DE
DIFERENTES MANEJOS DO SOLO
USANDO SUBSTANCIAS HUMICAS
MaAREGA, J. A. M. M.; NasciMENTO, O. R. DO
IFQSC/USP
MARTIN NETO, L.
CNPDIA/EMBRAPA
VIEIRA, E. M.

IFQSC/USP
Mivazawa, M.

IAPAR/PR

No Brasil existem escassos estudos sobre caracterizagio
qualitativa da matéria organica submetidas a diferentes
tipos de manejo. Neste trabalho realizou-se um estudo
para determinar seus efeitos sobre as propriedades do
Acido mimico extraidos de um latossolo roxo distréfico
apds onze anos de continuo cultivo. Para determinar
o grau de humificagio das substincias himicas foram
realizadas medidas de radicais livres pela técnica de
RPE e confirmadas pela medida da razao E4/Fs, ob-
tidas por absor¢ao eletrdnica. Encontrou-se uma con-
centragio de radicais livres semiquinona em torno de
10'spins/g. Comparando amostras de 4reas de mata
virgem, plantio direto e manejo convencional observou-
se uma concentragic de radicais na primeira e me-
nor no manejo convencional. Como a concentragio de
‘radicais livres indica o grau de humificagio do acido
hiirnico, pode-se concluir que o manejo convencional ca-
usa uma decomposi¢gio da substancia himica mais in-
tensiva quando comparado com o plantio direto. Usou-
se a técnica de RPE para examinar a formagio de com-
- plexos micronutrientes-substincias himicas para amos-
tras em diferentes estigios de purificagio. Qutra ex-
periéncia realizada foi a adigio de Carbonato de Célcio
em uma turfa da regido de Ribeirdo Preto. Esta é uma
técnica muito usada pelos agricultores para diminuir a
acidez do solo. Entretanto, observou-se que a adi¢do de
calcario além de diminuir a acidez provoca uma dimi-
mui¢io do grau de humificagio.

Interaciio do fon de Cu®*t com os dipeptideos
gly-tyr e tyr-gly: Um estudo por RPE
ToMiNaGgA, T. T.; NASCIMENTO, O. R.; IMASATO,
H.; TaBak, M.

Inst. Fisica e Quimica de Sdo Carlos, USP, C.P. 869,
18560-970, Sdo Carlos, SP
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Os complexos de Cu?t formados com os dipeptideos
glicil-L-tirosina (gly-tyr) e L-tirosil-glicina (tyr-gly) fo-
ram estudados por espectroscopia de ressonincia para-
magnética eletronica (RPE) na temperatura ambiente
e a -150°C. Os parimetros de desdobramento hipetfi-
nos Ay, A, e os fatores g;; e g, dos espectros de RPE
obtidos a -150°C evidenciaram trés tipos de complexos:
Cul» ao redor do pH 4,5, CuLH,0O para pH 7,0 2 12,0e
CuL(OH),?~ para pH>12,0. Para pH>10 estio presen-
tes nos espectros estruturas super-hiperfinas contendo
5 linhas devido ao acoplamento do spin eletrdnico do
cobre com o spin nuclear do

nitrogénio.  Este resultado corresponderia & coor-
denagao de dois

nitrogénios ao dtomo central de cobre. Tanto para o
gly-tyr como para o tyr-gly, os complexos formados
apresentam os espectros em fungao do pH bastante se-
melhantes quando medidos a temperatura ambiente.
Isto é devido ao movimento ripido dos complexos re-
sultando em espectros isotrdpicos, isto é, abserva-se
a média temporal dos parimetros espectrais. Desta
forma poder-se-ia supor que a distribui¢io das cadeias
laterais nio estivessem influenciando no complexo for-
mado. Entretanto, quando a temperatura é abaixada
os espectros serdo distintos para cada um dos ligan-
tes, especialmente para os complexos formadosem meio
alcalino. Pode-se observar que o complexo de gly-tyr
apresenta simetria inferior que a do complexo de tyr-
gly uma vez que o A || para o primeiro dipeptideo foi
de 85G e para o complexo de tyr-gly foi de 195G.
Apolo: CNPq

Estudo de Hemoglobina Nitrosilada por EPR e
Espectroscopia Mossbauer
PrannNEs, H. -D.; DELANY MARTINS, M. D.
UFMG
BiL, E.; WINKLER, H.; TRAUTWEIN, A. X,
Institut fiir Physik, Medizinische Universitdt zu [iibeck,
Alemanha
BEMSKI, G.; WAJNBERG, E.
CBPF

Amostras de hemoglobina nitrosilada foram prepara-
das a partir de hemoglobina de rato fresca enrique-
cida com 5“Fe borbulhando-se NO. Espectros de EPR,
bandas -S e -X, a 77K sfio tipicos para §=1/2 com
tensor-g anisotropico e exibem interagio hiperfina do
14N com o spin eletrénico. Espectros Mossbauer a 4,2K
e 100K consistem de uma superposicdo de espectros
de Fe(ITI)-alto-spin e baixo-spin, deoxi-hemoglobina
e um componente correspondendo a S=1/2, g=2,
com constantes hiperfinas Azz/gnfn = Ayy/gnfn =
—19,67, A.:/guPn = 6,8T, AEqg = 1,5mms™!, I, =
0,42mms~! e largura de linha 0,4mms~!. A taxa de
relaxagio spin-rede a 100K é < 2 -10%s~!. Apresen-
tamos também espectros de oxi-hemoglibina denatu-
rada e hemoglobina nitrosilada preparada a partir de
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adigao alternada de pequenas quantidades de dithionita
e NaNQO; até o espectro caracteristico ser obtido.

ESTUDO DA DEPENDENCIA DA
LIGACAO DE LIPIDIOS-PEPTIDEOS COM
ATIVIDADE DE AGUA
FurquiMm, T. A. C.; Macepo, Z. §,; ITo, A. S.

Universidade de Sao Paulo

Estudos da interag@o entre peptideos e sistemas modelo
de membrana, podem fornecer informagdes importantes
acerca da relag@io entre a estrutura dos peptideos e sua
fungao bioldgica. Fste trabalho verificou, através de
pardmetros obtidos por espectroscopia de fluorescéncia
e andlise termodindmica, que tipo de informagoes fun-
cionais e estruturais seria possivel obter de um sis-
tema contendo peptideos melanotrépicos e membra-
nas modelo. Os peptideos estudados foram: a-MSH
( a-melanocyte stimulating hormone), MSH-1 ([Nle*,
D-Phe) - o-MSH) e LTL (lysyl-tryptophyl-lysine) por
conterem o residuo triptofano, o qual consiste num efi-
ciente “probe” fluorescente especifico para as propri-
edades destes sistemas. As membranas modelo utili-
zadas foram vesiculas unilamelares, com didmetro de
aproximadamente 1000 A, de DMPG (dimiristoylphos-
phatidylglicerol). Os sistemas foram mantidos em pl
7,03 e temperatura de 40 °C, isto é, acima da tempe-
ratura de transi¢do de fase do lipidio. A anilise do
papel da atividade da agua foi realizada através da
adi¢do de um soluto neutro, glicose. Observou-se de-
slocamentos dos espectros de fluorescéncia para o azul
nos trés sistemas, bem como aumento na intensidade
fluorescente conforme aumentava-se a concentragao de
vesiculas. Também pode-se verificar qual a dependéncia
das constantes de ligacdo lipidio-peptideo em fungao
da atividade de dgua, avaliando-se o papel das forgas
de hidratagdo nesta interacio. A variagdo da relagdo
moléculas de dgua por moléculas de peptideo pode for-
necer uma informagao conformacional sobre a pene-
tragio do peptideo na bicamada lipidica e balango de
energia do processo.

Apoio Financeiro: CAPES, CNPq

TEMPO DE RELAXACAO SPIN-REDE DE
HEMOPROTEINAS DESNATURADAS
ALVES, O. C.; WAINBERG, E.

CBPF

Estudos de EPR & baixas temperaturas de nitrosil
hemoglobina (HbNO) e mioglobina (MbNQ) desnatu-
radas termicamente, ¢ de nitrosil hematina (hemati-
naNQ) s3o realizados visando uma maior compreensao
da estrutura dindmica e sua relagao com a fungio da
proteina. Os espectros de EPR das amostras sdo es-
tudados no intervalo de 4 K a 280 K. Os espectros de
HbNO e MbNO desnaturadas ndo mudam com a tem-
peratura. J4 os espectros de hematinaNO nio mudam
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até 80 K, mas a partir desta temperatura apresentam
um comportamento semelhante ao de HbNO nativa 4
baixas temperaturas (7.5 K a 104 K). A dependéncia
cam a temperatura do tempo de relaxacio spin-rede
(Th) das amostras sdo também estudados. Em tempe-
raturas inferiores 4 aproximadamente 20 K a principal
contribuigao para a relaxagdo em HbNO desnaturada é
devido a um termo constante, acima desta temperatura
o efeito dependente de T torna-se predominante. Tanto
a dependéncia exponencial (exp A/kT) como (T7), e
os mecanismos de relaxacfo associados a elas, pare-
cem possiveis para explicar os resultados experimentais.
MbNO desnaturada nao apresenta um termo constante
em baixas temperaturas. Os resultados mostram a re-
levancia da globina para os espectros de EPR e nos
mecanismos de relaxagéo.

SUPRESSAO DE FLUORESCENCIA POR.
MELANINAS.
Souto, A. L. C. F.; Kawamura, M. R. D.
IFUSP

Foi ja observada a capacidade de melaninas em atuar
como supressores de fluorescéncia quando associadas a
diversas macromoléculas ou outros componentes celu-
lares. Levando-se em conta a fung¢io protetora usual-
mente atribuida a essa classe de pigmentos, ha hipoteses
de que a supressdo poderia representar uma forma
de prote¢do. Contudo, tanto essa hipotese quanto a
propria supressio tem sido objetos de controvérsias.
Como as melaninas absorvem fortemente, a supressao
poderia ser um efeito apenas aparente. Para investi-
gar melhor essa questdo, bem como a possivel agao
protetora, utilizamos sistemas modelo constituidos de
associagdes melanina-proteina, irradiados com U.V. e
com raios-X, monitorados através de espectroscopia de
fluorescéncia de estado estaciondrio. Foram analisa-
dos efeitos de espalhamento e absorgdo do supressor,
introduzindo-se corre¢des convenientes aos desvios po-
sitivos & relagio de Stern-Volmer anteriormente obser-
vados. Os resultados indicam que ocorre de fato uma
forte supressdo cuja intensidade depende da natureza
da melanina utilizada. Resultados equivalentes foram
também obtidos para amostras irradiadas. Contudo, o
conjunto dos dados obtidos coloca restrigbes a hipdtese
da supresso como mecanismo de protecio.

Photosynthesis induction in dark-adapted
plants monitored by Open Photoacoustic Cell
Technique: an application to heterosis and
stress evaluation
BarJa, P. R.; Romano, J. A,; Sitva, G. C,;
PErEIRA, A. C,

Instituto de Fisica Gleb Wataghin, Universidade Estadual
de Campinas, UNICAMP
CELLA, N,
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Instituto Politécnico, Universidade Estadual do Rio de
Janeiro, Nova Friburgo, RJ
SiLva, E. C. DA; MANSANARES, A. M.; VArRGas, H.
Instituto de Fisica Gleb Wataghin, Universidade Estadual
de Campinas, UNICAMP

The Open Photoacoustic Cell (OPC) technique is a par-
ticularly suitable tool for the in vivoe and in situ study
of plant leaves, as described elsewhere [1]. In this work
we used the OPC technique for monitoring the photos-
ynthesis induction in dark-adapted plants of maize and
eucalyptus. The photoacoustic signal in plant leaves
has two contributions, namely, the photothermal con-
tribution and the photobaric contribution. The former
is related to the heat production in the leaf due to the
absorption of the excitation light. The [ater is due to
the oxygen evolution resulting from the photochemical
reactions. Both contributions are modulated at the ex-
citation frequency and engender pressure oscillations at
the photoacoustic chamber, thus being detected by the
microphone. Monitoring the OPC signal of previously
dark adapted plant leaves, as a function of the time of
exposition to the excitation light, is a straight way to
obtain photosynthesis induction curves, For short exci-
tation time the OPC signal represents the photothermal
contribution, since no oxygen is evolved immediately
after the leave is exposed to light. The photobaric con-
tribution appears after a characteristic time, and it is
superimposed on the photothermal contribution, thus
increasing the total signal, which reaches a saturation
level for long exposition. The whole curve has, gene-
rally, an S-shape. Analyzing this curve, and extracting
its characteristic parameters, one can evaluate the pho-
tosynthesis efficiency of the plant.

It is presented here data obtained on three maize fami-
lies, each one consisting of two inbred lines and their
hybrid. The photosynthesis efficiency is discussed ba-
sed upon the plant genotypes. As another application
of the technique, one shows results on eucalyptus expo-
sed to different stress conditions.

(1] A. C. Pereira et al, Meas. Sci. Technol. 3, 931
(1992).

ESTUDOS COM MARCADORES DE SPIN
DA PROFUNDIDADE DE PENETRACAO
DE PEPTIDEOS MELANOTROPICOS EM
MEMBRANAS LIPIDICAS
Riske, K. po A.; BiagGi, M. H.; FreunDp, M. T.
L.
Instituto de Fisica - Universidade de Sdo Paulo - SP

A interagao dos peptideos me-
lanotropicos, “a-Melanocyte stimulating hormone” (o
MSH, Ac-Ser-Tyr-Ser-Met-Glu-His-Phe-Arg-Trp-Gly -
Lys-Pro-Val-NH2) e do analogo [Nle*,DPhe’]-a-MSH
com membranas lipidicas foi investigada por RPE
utilizando-se marcadores de spin. O a-MSH é um
horménio fisiologicamente importante nos processos
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que regulam a pigmentagao da pele e o seu andlogo
é mais ativo que o horménic natural. Embora os
horménios peptidicos interajam com a membrana ce-
lular através de receptores proteicos (Castrucci et al.
Drugs of the Future,15, 41, 1990) supde-se que a fase
lipidica das membranas tenha significativa importancia,
facilitando a interagido peptideo-receptor (Sargent e
Schwyzer, Proc.Natl Acad.Sci.USA.83, 57 74, 1986).
Vesiculas unilamelares (didmetro aproximado de 1000
A) de dimiristoil fosfatidilglicerol (DMPG) foram pre-
paradas com 1% em molas de marcadores de spin com
o grupo nitréxido em diversas posi¢oes da cadeia hidro-
carbonica, permitindo assim a monitoragio dos efeitos
destes peptideos em diferentes profundidades da bica-
madae também a compararagioe com resultados obtidos
por fluorescéncia (Macedo, Z., Dissertagao de Mestrado
- USPIF- 1993). A anélise dos espectros destes marca-
dores mostrouw que ambos os

peptideos (carregados positivamente em pH fisiolégico)
interagem com a membrana de DMPG (carregada ne-
gativamente) alterando sua estrutura. Foram
observadas modifica¢Bes nos espectros tanto acima
quanto abaixo da temperatura de transigio de fase do
lipidio, sendo que acima os horménios causam uma di-
minui¢do da fluidez da bicamada enquanto abaixo o
efeito é oposto. Também foi observado um efeito maior
do analogo em relagio ao horménic natural. Apoio Fi-
nanceiro: CNPq, FAPESP, BID e FINEP.

ESTUDO POR R.P.E. DE TRIGO
IRRADIADO COM %Co
CAaTTANI, M. M.; MasTro, N. L. D.
Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares
IPEN/CNEN-SP
ITo, A. §5.; SaNOo, W.
Universidade de Sédo Paulo

Um dos mais recentes métodos utilizados para a con-
servagdo de alimentos é o da irradiacio. Estudamos
modificagdes produzidas pelo processo de irradiagio do
trigo com raios ¥ do ®°Co, através do monitoramento
dos sinais de radicais livres induzidos pela radiagao.
Amostras de trigo foram estudadas na forma de: farelo,
gérmen, grao e farinha. O farelo e o gérmen irradiados
apresentam um sinal singleto sem estrutura hiperfina,
tendo o gérmen um sinal mais large. Os grios de trigo
inteiros apresentam um espectro R.P.E. complexo, pro-
vavelmente devido a uma mistura de radicais induzi-
dos nos seus constituintes. A farinha de trigo, que é
predominantemente um polimerc de glicose, apresenta
espectro composto por 4 tipos de sinais, 2 dubletos e
2 tripletos, conforme resultados de simulagao espectral.
Neste ultimo caso, os sinais originaram-se de radicais
livres localizados em diferentes carbonos da estrutura
da glicose. Verificamos ainda que as intensidades dos
sinais crescem e saturam com o aumento da dose de irra-
diagio. Finalmente, observamos que a umidade e a pre-
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senca de O2 influenciam no tipo de radical e no nimero
de radicais induzidos além de alterar as cinéticas de
decaimento. (Apoio Financeiro: CNPq)

PENETRAGAO DO HORMONIO
MELANOCITO ESTIMULANTE EM
VESICULAS DE FOSFOLIPIDIOS: ESTUDO
ATRAVES DA FLUORESCENCIA DO
TRIPTOFANO
MacEpo, Z. S.; FurquiMm, T. A. C,; ITo, A. S.

Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo

A interagio do a-MSH com vesiculas fosfolipidicas
unilamelares foi estudada por espectroscopia de fluo-
rescéncia de estado estaciondrio. O comprimento de
onda de excita¢do era 290nm, correspondendo & ex-
citagio do residuo Trp do @-MSH. Nas titula¢des com
vesiculas preparadas com DMPG e DMPS, foram obser-
vados deslocamentos espectrais de cerca de 15nm para
o azul, e aumentos de rendimento quantico do espectro
de fluorescéncia do o-MSH na presenca de vesiculas,
comparado com o espectro da solugio de a-MSH em
tampdo Hepes (pH=7,2). Este comportamento indica
mudanga do residuo Trp do horménio do meio aquoso
para outro meio menos polar. Empregando os da-
dos das titulagoes, fizeram-se grificos de Scatchard e
Reciprocos, utilizando-se o modelo de Gouy-Chapman
para a andlise da contribuigdo eletrostatica para a in-
teragao. As constantes de dissociagdo (K4) e 0 mimero
de lipidios (n) que interagem com uma molécula de a-
MSH determinados foram: K4 = (9£1)-107*M en =
9+4 para interagio com DMPG, e K4 = (13£1)-1073M
e n = Bl &4 para interagao com DMPS. Experimen-
tos de supressdo de fluorescéncia do a-MSH por acrila-
mida e iodeto indicaram que, em presenca de vesiculas
4 proporgio de [DM PG|/l — MSH] = 75, apenas
60% das moléculas do horménio encontram-se acessiveis
ao supressor. Determinou-se a profundidade de pene-
tragdo do residuo triptofano do &-MSH na membrana,
através da supressio de fluorescéncia por marcadores
de spin ligados em diversas posicdes da cadeia hidro-
carbénica. Os resultados foram analisados através do
método da paralaxe, indicando que o Trp enconira-se a
uma distancia entre 7.7 e 9.3Ado centro da bicamada.
(Apoio financeiro: CNPq, FAPESP e CAPES)

Observagao da germinacgao de graos de milho
com holografia
LEscHE, B.; MiLMAN, P.
Instituto de Fisica UFRJ

A holografia € uma técnica de gravagao de imagens que
permite gravar a informacdo 4ptica de maneira com-
pleta incluindo informacgao sobre a fase das ondas lumi-
nosas. Com imagens holograficas podemos superimpor
as ondas refletidas por um objeto original com as on-
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das refletidas por o mesmo objeto apois ter sofrido uma
pequena deformagéo. As figuras de interferéncia resul-
tantes ddo informacio sobre a deformacdo. Este é o
método de interferometria holografica. Estudamos os
movimentos de graos de milho durante apenas 2 minu-
tos com interferometria holografica. Comparamos gru-
pos de graos secos, molhados e molhados e cozidos. En-
contramos os Mmalores movimentos nos graos molhados
e nido cozidos. O método é potencialmente uma ferra-
menta para estudos dos processos bio-fisicos e quimicos
durante a germinacao.

ESTUDOS ESPECTROSCOPICOS DE
HEMOGLOBINA DE GLOSSOSCOLEX
PAULISTUS E SUAS SUBUNIDADES:
DICROISMO CIRCULAR E
FLUORESCENCIA.
TaBAK, M.; TiNTo, M. H.; IMasaTo, H.
Universidade de Sdo Paulo-IFQSC

Nos nltimos anos temos estudado as propriedades es-
pectroscdpicas da hemoglobina (Hb) de G. paulistus
(G.p.), uma Hb extracelular de peso molecular cerca de
3,1 MDa sendo uma estrutura oligomérica complexa.
Estudos recentes de uma Hb homéloga (L. terrestris,
Ownby et al. 1993) mostraram a existéncia de trimeros
ligados por pontes dissulfeto, monémeros contendo gru-
pos heme e proteinas ”linkers”, cuja fungao é estrutural,
sem heme. Na Hb de G.p. na forma oxi a cromatogra-
fia em pH 7 evidencia uma tinica banda (proteina nao
dissociada) e a pH 9 ocorre dissociagao em oligémeros
(abed)z, trimeros e monémeros. Na forma meta a pH 7
a proteina encontra-se na forma nfo dissociada e a pH
9 a dissociagdo é completa em duas bandas: trimeros
e monomeros. Nos interessa avaliar a contribui¢ao dos
residuos aromaticos para a fluorescéncia e o dicroismo
circular(DC). Os rendimentos quéanticos (RQ) dos trip-
tofanos obtidos foram de 2,9x1073 e 4,3x10~2 para a
Hb nativa e o mondnero ambos na forma oxi. Na forma
oxidada obtivemos RQ de 4,6x1073 ¢ 1,6x1072% para a
proteina integra e o mondmero. Esses valores sao con-
sistentes com os baixos valores de RQ encontrados em
hemoproteinas. A andlise dos espectros de DC foi re-
alizada usando o algeritmo de "convex constraint” de-
senvolvido por Fasman e que permite estimar as con-
tribui¢des de estrutura secunddria. Em nosso caso
observou-se um baixo conteudo de a-hélice e uma con-
tribuigdo significativa dos residuos aromaticos em espe-
cial no caso da metaHb. A modelagem do mondémero
da Hb de L. terrestris estd sendo feita por E, Viana e
R. Garrat e os resultados preliminares mostram que m
dos triptofanos tem uma orientagao bastante diferente
da que ocorre nas subunidades de Hb humana e mio-
globina. Desta forma julgamos que em Hb de G.p. a
importancia dos residuos aromdticos seja grande tanto
na estrutura secunddria quanto na fluorescéncia. Os
dados espectroscdpicos em conjunto com a modelagem
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fornecem informagio estrutural tnica sobre a proteina.
Apoio: CNPq, FINEP, FAPESP

ESTUDO POR FLUORESCENCIA DA
INTERACAO DO HORMONIO
MELATONINA COM MEMBRANAS
LIPIDICAS
Costa, E. J. X,; ITO, A. S.; FrEunD, M. T. L.
Instituto de Fisica da USP

Verifica-se que o horménio pineal melatonina (5-metoxi-
N acetiltriptamina) interage com diferentes células,
exercendo vérias fungoes fisioldgicas. Seus mecanismos
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de fosfolipidios. Na faixa de concentra¢des de lipidios
utilizada, problemas sérios de espalhamento mascaram
possiveis mudangas nos parametros de fluorescéncia da
melatonina. Fxperimentos foram conduzidos de modo
a minimizar ou, quando necessario, corrigir os efeitos
de espalhamento, com uso de diferentes geometrias do
sistema dtico e varios tipos de cubetas. Resultados
com vesiculas de DMPG (dimiristoil fosfatidil glicerol)
e DMPC (dimiristoil fosfatidil colina) mostram que a
constante de ligagao da melatonina com os fosfolipidios
é dependente da natureza de suas cabegas polares, o
que, provavelmente, estd refletido na estrutura da su-
perfucie da bicamada.

de agao ainda ndo est@o claros, incluindo sua possivel
capacidade de atravessar a membrana celular e intera-
gir com o préprio nicleo. Alterages na estrutura da
membrana lipidica, devido & presen¢a de melatonina ja
foram monitoradas via ESR. de spin labels incorporados
em membranas modelo. No presente trabalho apre-
sentamos resultados obtidos através da espetroscopia
de fluorescéncia. A prdpria melatonina é o fluoréforo
cujas caracteristicas de fluorescéncia foram acompa-
nhadas para o estudo da sua interagdo com vesiculas

Workshop: Intera¢io de Fdrmacos e
Peptideos com Membranas (BIO, CRI,
RES) - 09/06/94

ASPECTOS ESTRUTURAIS, DINAMICO E FUNCIONAIS DE INTERAC OES EM SISTEMAS
BIOLOGICOS
SCHREIER, §.
Instituto de Quimica - Universidade de Sdo Paulo - SP

A andlise de propriedades conformacionais de biomoléculas e de alteracdes dessas propriedades, resultantes de in-
teragdes com outras biomoléculas é um tema extremamente relevante, na medida em que o desempenho funcional
é dependente dessas propriedades e eventos. E de grande interesse poder-se efetuar o exame das propriedades
estruturais e dindmicas através de uma abordagem multi-espectroscdpica, onde varias técnicas contribuam, cada
uma com as informagdes especificas que fornecem, para o conhecimento a nivel molecular do sistermna em estudo.
Nesse contexto, o Laboratério de Biofisica Molecular do IQUSP vem enfocando o estudo de vdrios sistemas, em-
pregando as técnicas de ressonancia magnética, eletronica e nuclear, fluorescéncia, dicroismo circular, espalhamento
de luz quase-eldstico. Interacdes entre membranas lipidicas (on micelas) e anestésicos locais, hemina, peptideos
e proteinas, entre elas, toxinas, vem sendo estudadas. Os aspectos enfocados referem-se a: quantificagao da ex-
tensdo de ligagio dos compostos aocs agregados lipofilicos, alteracio das propriedades de organizagio, mobilidade
e ainda de permeabilidade desses agregados, alteragdes conformacionais dos ligantes, alteragdes de propriedades
fisico-quimicas dos mesmos (por exemplo, grau de ionizagao), bem como de sua reatividade (velocidade de reagdes
quimicas). Outros agregados estudados em nosso laboratério sao os formados pelo antibidtico poliénico anfoteri-
cina B. Diferentes agregados foram caracterizados através de ressonancia paramagnética eletrénica, espectros de
absor¢do dptica, dicroismo circular e espalhamento de luz quase-eldstico. Distintas propriedades organizacionais dos
agregados acarretam diferencas na reatividade quimica e na toxicidade frente a sistemas bioldgicos como o fungo
C. albicans e eritrécitos. Micelas reversas também vem sendo objeto de estudos em nosso laboratério. Trabalho
mais recente tem enfocado emulsdes formadas por lipidios constituintes de lipoproteinas humanas. Essas emulsdes
uma vez na circulagdo, mimetizam o comportamento das lipoproteinas enddgenas, tornando-se assim excelentes
candidatas a carregadores de drogas para regides selecionadas no organismo. Os projetos vem sendo realizados em
colaboragdo com diferentes grupos de pesquisas. Alguns trabalhos mais recentes, tratando desses projetos sdo:

01) Bianconi, M.L. e Schreier, S. (1991) “EPR study of membrane partitioning, orientation and membrane-
modulated alkaline hydrolysis of a spin-labeled benzoic acid ester.” J. Phys. Chem. 95, 2483-2486.

02) Lamy-Freund, M.T., Schreier, S., Peitzsch, R.M. e Reed, W.F. (1991) “Characterization and time-dependence
of amphotericin B-deoxycholate aggregation by quasielastic light scattering.” J. Pharm. Sci. 80, 262-266.

03) Castuma, C.E., Brenner, R.R., De Lucca Gattas, E.A., Schreier, S. e Lamy-Freund, M.T. (1991) “Cholesterol
modulation of lipid-protein interactions in liver microsomal membrane. A spin label study.” Biochemistry 30,
09492-9497.
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04) Lamy-Freund, M.T., Ferreira, F.N., Faljoni-Aldrio, A. e Schreier, S. (1993) “Effect of aggregation on the kinetics
of autoxidation of the polyene antibiotic amphotericin B.” J. Pharm. Sci. 82, 162-166.

05) Souza, L.C., Maranhdo, R.C., Schreier, S. e Campa A. (1993) “In vitro and in vivo studies of the decrease
of amphotericin B toxicity upon association with a triglyceride-rich emulsion.” J. Antimicrobial Chemother 31,
123-132.

06) Schmitt, T.H., Frezzatti Jr., W.A. e Schreier, S. (1993) “Hemin -induced membrane disorder and increased
permeability. A molecular model for the mechanism of cell lysis” Arch. Biochem. Biophys 307, 33-103.

07) Almeida, F.C.L., Chaimovich, H. e Schreier, S. (1994) “Electron spin resonance study of the effect of urea on
the properties of AOT reverse micelles in isooctane.” Langmuir, (in press).

MUDANGAS CONFORMACIONAIS EM MELANOTROPINAS EM PRESENCA DE
MEMBRANAS MODELO
Ito, A. S.
Instituto de Fisica da USP

A acfio biolégica de hormonios peptideos ocorre através da interagao com receptores especificos localizados na
membrana celular. O elevado grau de flexibilidade dos peptideos em meio aquoso pode ser compatibilizado com a
especificidade da interagdo com o receptor pela suposicao de que a fase lipidica impde restrigdes conformacionais de
modo a selecionar estruturas adequadas & a¢do bioldgica do horménio. Mostramos aqui resultados de estudos sobre
mudancas conformacionais em horménios peptideos em presenga de interfaces dgua-membranas modelo, obtidos
através de espectroscopias de fluorescéncia no estado estacionario e com resolugio temporal. O uso da fluorescéncia
é particularmente adequado quando o residuo triptofano estd presente na sequencia de amino-acidos do peptideo.
Diversos parametros da fluorescéncia do trp sdo utilizados como indicadores, tanto da passagem de um meio aquoso
para a bicamada, como de mudanga de conformagao nessa passagem. A intensidade de fluorescéneia, o deslocamento
espectral e a anisotropia de polarizagdo servem como parametros para titula¢des da interagdo entre peptideos
contendo triptofano e vesiculas de fosfolipidios, permitindo a determinagio de constantes de equilibrio para o
processo. Utilizando-se o formalismo de Gouy-Chapman é possivel a separagido de contribuigdes eletrostdticas e
de interagdes hidrofébicas 4 passagem da dgua para a fase lipidica. Através de experimentos de supressdao de
fluorescéncia por aceitadores incorporados em fosfolipidios, pode-se estimar a distancia de penetragdo do peptideo
na hicamada. Finalmente, a anélise dos tempos de vida de flurescéncia e das contribui¢Ses relativas das diferentes
espécies emissoras, permite a verificacdo de mudangas conformacionais na interagio dos peptideos com as vesiculas de
fosfolipidios. A modelagem molecular, utilizada em conjunto com os dados de fluorescéncia, possibilita a confirmagao
da ocorrencia dessas mudangas conformacionais. Apresentamos o exemplo das melanotropinas em interagao com
vesiculas de fosfolipidios carregados, mostrando a correlagio entre os resultados obtidos com a espectroscopia de
fluorescéncia e medidas de atividade biolégica.

INTERACAO DE FARMACOS E PEPTIDEOS COM MEMBRANAS: ESTUDO POR
DIFRACAO DE RAIOS X.
ToRrrIANI, I. L.
Instituto de Fisica 'Gleb Wataghin’, UNICAMP, Campinas, SP, Brasil

A determinagdo do mecanismo de agdo de uma droga pressupde o conhecimento do nivel de agdo do fArmaco em
questdo. Em alguns casos, a dificuldade em identificar esse nivel torna esse mecanismo um verdadeiro mistério.
A nivel celular, existem controvérsias sobre o tipo de interagdo que define a via de acesso 4 célula. E sabido que
muitas drogas atuam diretamente sobre a membrana plasmatica e, em particular, na regifio lipidica das membranas®.
Existe também evidéncia de que alguns anestésicos gerais atuam diretamente sobre as proteinas de membrana, em
sitios hidrofébicos altamente imobilizados®. De maneira geral, podemos admitir que (a) as moléculas dos farmacos
interagem com as membranas celulares de acordo com a sua solubilidade na fase lipidica e (b} nesse meio elas
poderdo alcangar concentragdes que irdo perturbar a ordem das regides hidrofébicas modificando sua fluidez. Essas
mudangas fisicas estdo relacionadas com as propriedades farmacocinéticas das drogas e podem ser investigadas por
difragao de raios X. Esta técnica é capaz de revelar detalhes estruturais a nivel atdmico em sistemas periddicos
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relativamente ordenados. Os lipidios, componentes fundamentais das membranas, possuem regices de densidade
eletronica diferente - as cadelas acilicas e os grupos polares. A organizagao dos lipidios em bicamadas permite a
obtengao de estruturas periédicas (multicamadas) preparadas in witro a partir de vesiculas de lipidios sintéticos
ou extraidos de membranas naturais, Essas estruturas multilamelares possuem uma cela unitaria cristalografica
que peralmente é centro-simétrica e consiste de duas monocamadas moleculares. Constituem-se, portanto, em
sistemnas muito adequados para estudo por difragdo de raios X. Na interagdo com um feixe de raios X altamente
colimado, as multicamadas se comportam como um cristal unidimensional que difrata a radiagdo com angulo de
espalhamento 20 determinado pela periodicidade d da estutura difratante e pelo comprimento de onda A utilizado.
A simples detecgdo das linhas de difragao lamelar permite determinar, através da lei de Bragg (A = 2dsin8), a
espessura das bicamadas presentes na amostra. A informagac mais importante, entretanto, refere-se i distribuigio
de densidade eletrénica da estrutura difratante. A sintese de Fourier usando as intensidades das linhas de difracio
nos permite obter essa informagao. Os mapas de densidade eletrénica na dire¢do normal as multicamadas revelam
mudangas de fase (ordem-desordem) nas regides hidrofébicas das membranas e a localizagio de determinados grupos
atdmicos. Devemos notar que esses mapas geralmente sao de baixa resolugao e correspondem a uma estrutura média
temporal, nao fornecendo informagao sobre a dindmica da interagao ( como no caso das técnicas de EPR e NMR).
Nao precisamos, entretanto, da introdugao de sondas, evitando assim qualquer perturbagao a estrutura em estudo.
A saturagao da bicamada com a incorporagao das moléculas da droga pode ser detectada. Se ocorre nucleagao e
formagdo de uma fase cristalina do composto incorporado, observa-se um espectro de difragao superposto aquele
da multicamada de lipidics. Em casos por nés estudados foram mostrados os efeitos de interagao entre bicamadas
de lipidios sintéticos com hidrocarbonetos aromaticos policiclicos (de possivel agao carcinogénica)® ¢ com a droga
citotéxica (anticancerigena) elipticina®. Os resultados obtidos podem ser interessantes para varios assuntos de
investigagao atual. Entre eles, a distribui¢do das drogas na fase lipidica das membranas, a determinagio de doses
terapéuticas e o encapsulamento de drogas em lipossomas. CNPq.

*Goodman and Gilman’s, The Pharmacological Basis of
Therapeutics, Macmillan, Inc., N. York (1985).
bA. 8. Evers, B. A. Berkowitz and D. A, Ddvignon,
Nature, 328, 157 (1987).
°C. F. de Souza, Dissertagio de Mestrado, IFGW - UNICAMP (1985).
4¢. R. Zacharias, Dissertagao de Mestrado, IFGW - UNICAMP {1991),

Fisica Médica das Radiagdes e
do Meio Ambiente (BIO, INS) -
09/06/94

alimento teste contendo marcadores ferromagnéticos é
ingerido. Medidas preliminares indicam claramente
a presenga de sinais assoclados com esta atividade
contractil, estas medidas estdo sendo comparadas com
os sinais detectados pelo eletrogastrograma. Como
os sinais magnéticos estfo associados a movimentagio
de massas marcadas magneticamente, em principio, é
possivel fazer uma modelagem do movimento da massa
através do tubo digestivo. Esta € uma informacgao nova
que permitiria uma série de outros estudos da fungao
gastro intestinal.

Apoioc financeiro CNPq, FAPESP, CAPES e TWAS
“J.R. A. Miranda, O. Baffa, R.B. Oliveira e N.M. Matsuda,
Med Phys, 19(2):445-448 (1992), R.B. Oliveira, J.R.A. Miranda,

O. Baffa, C.R. Cambrea e L.E.A. Troncon. Biomagnetism'91:

"Clinical Aspects, M.Hake et al. Editores, pp:631-634 (1992)
Elsevier Sci. Publ.

ESTUDO DA MOTILID{\DE GASTRICA
UTILIZANDO TECNICAS
BIOMAGNETICAS
Sousa, P. L.; BaFra, O.

Faculdade de Filosofia, Ciéncias e Letras de Ribeirdo
Preto-USP
Miranpa, J. R. AL
Fac de Fil, Ciéncias e Letras de Rib Preto-USP e Inst de
Biociencias Botucatu-UNESP e Inst Fisica e Quimica de
S. Carlos-USP
OLiveira, R. B.; TroNcON, L. E. A.
Faculdade de Medicina de Ribeirao Preto-USP

Efeitos da Radiofrequéncia(rf) e Gradientes de

O estudo da motilidade gastrica tem despertado grande campo Magnético, na mucosa palatina de fetos

interésse e suscitado o desenvolvimento de novos de rato
métodos e instrumentos. Um biosusceptémetro AC ini- Duran, J. E.; AB[;‘I;"C?E}??. T.; Step, A. C.

clalmente desenvolvido para o estudo do esvaziamento

gdstrico e medidas de transito gastrointestinal ¢ estd
sendo utilizado para o estudo do atividade contractil do
estomago distal in vive e ndo invasivamente quando um

Foram analizados por métodos morfolégicos e mor-
fométricos os epitelios do palato de fetos de rato. As
ratas mées foram submetidas durante a gestagao a ra-
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diacao de rf em 20 mhz, e a gradientes de campo
magnéticos. A radiagio eletromagnética tinha uma
poténcia de 7.4 mW e, a razio de absor¢ao es-
pecifica(SAR) ou seja, a quantidade de energia por uni-
dade de tempo depositada por unidade de massa do
animal foi de 30 mW por kilo. Com estas condigdes
experimentais foi observado que os fetos alternavam a
espessura da camada basal de dois tecidos epiteliais.
Dentro dos estudos morfométricos realizados, este re-
sultado associado as outras observagfes nos premitem
conchuir, que a radiagio eletromagnética aplicada as ra-
tas maes ao interagir com as células destas camadas
epiteliais influenciaram na orienta¢ao destas células.

Distribuicao Fluorescente de um Derivado de
Hematoporfirina em tecido normal de rato
Covrussi, V. C.

Pds-Graduagdo em Neurociéncias - FCM/UNICAMP
NicoLa, E. M. D.
FCM/UNICAMP
NicoLa, J. H.

Instituto de Fisica ”Gleb Wataghin” /UNICAMP

A Terapia Foto-Dindmica (PDT) com Derivado de He-
matoporfirina (IIpD) é amplamente utilizada para Di-
agnodstico e Tratamento de tumores malignos. O Di-
agndstico € baseado na fluorescéncia conseguida através
da excitagdo, com luz UV, das moléculas de HpD retido
pelas células do tecido. Normalmente associamos a ma-
ligndncia do tecido pela intensidade da fluorescéncia
observada apds a injegio de HpD. O tecido normal
pode mostrar fluorescéncia devido ao HpD autogeno,
e também, devido & retengao temporaria do corante
nas moléculas. Este efeito é de curta duragao, e a
fluorescéncia, nac autogénica, desaparece mais rapida-
mente do que o observado em tecidos malignos. Neste
experimento, estudamos a agao da fluorescéncia em te-
cidos normais dos rins, intestino e estdmago de ratos
Winstar, previamente injetados com 10mg/Kg de HpD,
via vela Retro-Orbitaria. A excitagdo, das moléculas,
foi feita através de uma lampada UV(A=363nm;20W-
Sanyo), e a fluorescéncia foi observada diretamente em
local escuro. Foi observado apds 3 horas da injegao
do HpD, que tecidos normais do intestino, estéomago
e rins, apresentaram fluorescéncia bastante acentuada.
Apés 24 horas, observou-se fluorescéncia acima de teci-
dos de dreas parenquimais e nodulos linfaticos. Umase-
mana apds a inje¢do, somente areas isoladas de tecidos
malignos, apresentaram fluorescéncia acentuada. Acre-
ditamos que nosso experimento pode contribuir para
um melhor entendimento da retencao de moléculas do
HpD por diferentes tecidos.

[APOIQ: FAPESP]
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APLICACOES DE LASER DE Ho:YLF EM
ODONTOLOGIA: TESTES in vitro.
ZEZELL, D. M_; ViEIra JuNIOR, N. D.; MORATO,
S. P.

Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares- CNEN/SP
Epuarpo, C. DE P.; CecoHInNg, 5, C. M.
Faculdade de Odontologia- Universidade de Sao Paulo

A utilizagdo clinica de lasers em odontologia para trata-
mento de tecidos moles € uma opg8o efetiva de terapia
que reduz o sangramento e dor dos pacientes durante
e depois da cirurgia em comparago a técnicas conven-
cionais. Os lasers mais empregados nestes casos sdo:
Nd:YAG (A= 1,06 pm) , CO2 (A= 10,6 um) e He-Ne
(A= 632 nm). A interacdo destes lasers com tecidos
duros (como o esmalte dos dentes) entretanto, nao é
eficiente, uma vez que a agua e a hidroxiapatita, prin-
cipais absorvedores deste tecido, apresentam forte ab-
sor¢io apenas acima da regido dos 2 gm. A emissdo la-
ser de Hélmio codopande matrizes de YLiF, em 2,067
pm coincide com um pico de absor¢do da agua e sua
interagdo com o tecido afeta apenas as camadas mais
supetficiais, 0 que o torna excelente para cirurgias em
cartilagens e tecidos duros. Realizamos testes in vitro
com dentes humanos frescos e secos com o intuito de
verificar a possibilidade de utilizar um laser de Ho:YLF
para preparo cavitario. Observamos que a irradiacao
em A= 2,067 pm em dentes, na regiac oclusal, com
pulsos de 300 us (FWHM) de duragio com energia de
700mJ por pulso e 30 pulsos por posicie, produziram
perfuractes com cerca de 4mm de profundidade, com
bordas limpas e sem carbonizagio. As microestruturas
do esmalte e dentina foram avaliadas através de micros-
copia éptica e microscopia eletrdnica de varredura.
Trabalho parcialmente financiado pela SCTDE/SP e
RHAE,

ANALISE DA EFICIENCIA DE
APARELHOS PARA FOTOPOLIMERIZAR
RESINAS ODONTOLOGICAS
Siva, I R.; Duran, J. E. R.
USP-Faculdade de Filosofia, Ciéncias e Leiras de Ribeirdo
Preto
VinHa, D.

USP-Faculdade de Odontologia de Ribeirdo Preto

Neste trabalho foram caracterizados cinco fotopolime-
rizadores, Visilux2, Resilux, Fibralux, Translux e Pri-
melite. Inicialmente foram obtidos os espectros de
emissao das cinco fontes de luz com um monocromador,
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e a estes espectros foram ajustadas fungdes gaussianas,
que criginaram uma fungao matematica caracteristica
para cada uma das fontes de luz. Foi obtido também
o espectro de absorgio dtica da resina composta mi-
croparticulada utilizada, no intervalo de 600-350 nm
do espectro eletromagnético, e observou-se que havia
uma absorgac maior para comprimentos de onda me-
nores. Foram calculados os valores dos coeficientes de
atenuagao linear para as laminulas, através da relagao
I = Iy.el=#7) ¢ para as amostras de resina, através
da relagio [ = Ip.e(~2M-T1-#a-a) e ohgervou-se que
para uma mesma fonte de luz, haviam variagdes dos
valores do coeficiente de atenuacgio linear para as dife-
rentes espessuras, tanto para as laminulas como para
as amostras, concluindo-se que g = p(z). As fontes
de luz utilizadas foram ordenadas de acordo com a sua
eficiéncia na polimeriza¢do da resina, através dos valo-
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A biosorgao pode ser usada para extrair ions metalicos
de solugbes aquosas, sendo eficiente para resolver pro-
blemas de polui¢io ou extragio de metais preciosos. Fo-
ram utilizadas as algas marinhas Ascophillum nodosum
e Sargassum naians para sor¢ao de solugdes de Cu, Zn
e Cd. A capacidade sortiva para cada metal foi compa-
rada, sendo notada a ordem Cu>Cd>Zn. A seguir foi
estudada a sorg2o de solugdes contendo dois metais en-
tre Cu, Cd e Zn, analisando-se a influencia da presenga
de um metalna sor¢ac de um segundo metal e a exis-
tencia de sor¢ao "preferencial”. Foi observado que Cu
inibe a sor¢ao de Zn e Cd e que Cd inibe a sor¢do de Zn.
A diminuic¢do da sorgaoc total quando existem dois me-
tais quando comparada & sorgao de solugdes contendo
um sé metal indica que as fung¢des de sorgio para es-
ses metals se superpdem. (trabalho realizado na McGill
University - Montreal, Canada)

res de dureza calculados com os dados fornecidos pelo
Consistémetro de Hoppler, durante a polimerizagao da
amostra, na seguinte ordem: Vistlux2, Translux I1I, Re-
silux, Fibralux, Primelite.

Workshop:  Modelagem Molecular
Biosorgao de metais por algas (BIO7 CRIJ p OL) — 1 0/ 06/ 94
CarvaLHO, R. P. DE

UFMG

MOLECULAR MODELLING
PrEvoOST, M.
Univ. Libre de Bruzelles, Ay Paul Heger P2, CP 160, 8-1050 Bruzelles, Belgium

The formation and stability of the structure of globular proteins are of importance for their role in enzymatic
reactions and ligand transport molecules. A central question in understanding the protein stability is how the
amino acids along the polypeptide chain conspire with each other and the solvent to specify a unique globular
structure in face of the many degrees of freedom. It is essential to understand the energetics of the three-dimensional
structure adopted by proteins and the properties that control the highly cooperative nature of the formation of the
native structure. The careful evaluation of the thermodynamics of the folding process is a first step in answering
these questions. Since in water-soluble proteins most of the nonpolar groups are not exposed to the water solvent,
hydrophobic interactions are believed to play an important role in the stabilization of proteins as they do in the
case of an oil drop in water. Hydrophobicity is estimated by measuring the free energy of transferring apolar solutes
from organic solvents or the vapor phase to water. Spectroscopic and calorimetric measurements have shown that
the thermal unfolding of proteins displays similarities with this transfer process, in particular with regard to the
temperature dependence of the free energy change. Surprisingly, the molecular mechanism for hydrophobicity is still
a matter of discussion. For quite a long time, it has been ascribed to the ordered water surrounding the non-polar
solute. This is however not confirmed by computer simulation studies and cannot explain the thermodynamic data
over a broad range of temperature. Another argument is that the essence of hydrophobicity is in the difference
in the work of cavity formation in water and non-aqueous solvents. Since the apolar solute transfer process is
different from the protein folding process, it is not evident that the free energy changes measured in the former
process are applicable to the latter. Then in order to measure the contribution of the hydrophobic effect on the
stability of globular proteins, “non-disruptive” mutations were made wherein a large hydrophobic amino acid is
replaced by a smaller one. These experiments showed that the change in the unfolding free energy change upon
such mutation is highly variable but generally larger in magnitude than those expected from the solute transfer
experiments. Theoretical analyses should be helpful in providing a better understanding of how the hydrophobic
effect contributes to the stability of native proteins. Methods for computing free energy changes using MD or
MC are rather well suited. Free energy simulation methods are used to analyze the destabilizing effect on the
protein barnase of two hydrophobic mutations I1e96 into Ala and Val. Comparisons of the results with experimental
measures and with conclusions based on structural and thermodynamic data lead to further insight into the origins
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of the stability differences induced by those mutations. In an effort to assess the importance of the cavity formation
in the phenomenon of hydrophobicity, free energies of cavity formation are computed in proteins and compared
with those in water and organic solvents. Two different techniques are used: 1- MD simulations are carried out
with a repulsive potential describing the cavity interaction and 2- configurational data from simulations on proteins
are used to obtain the free energy of formation of naturally occurring cavities.

DE NOVO LIGANDS DESIGN
Mala, E.
Departamento de Quimica, UnB, CP 152928, 70910, Brasilia, DF

O quimico medicinal muitas vezes, no curso de seu trabalho, deve apresentar novas estruturas que possuam de-
terminada atividade biolégica. Nas empresas farmacéuticas, condicionadas pelo fator tempo, milhares de novos
compostos sio sintetizados pela simples substituigao de grupos funcionais, passam a etapa de testes farmacoldgicos
e resultam em um grande percentual de moléculas inativas, fracamente ativas e/ou pouco seletivas. E certo que
ocorre também o inverso. Para muitas classes de atividade, as moléculas sintetizadas apresentam uma grande varie-
dade em suas estruturas quimicas e os dados sobre snas atividades biolégicas sdo bastante limitados. A diversidade
nas estruturas quimicas torna bastante dificil a identificagao das partes dos compostos que fazem parte dos farmacos
e quais as que podem ser substituidas. Isto sem se considerar a dificuldade de identificagio da conformagao bio-
ativa. Dificultando ainda mais a elaboragao destas moléculas, ha o fato de que raramente o receptor é conhecido
e que poucas caracteristicas tridimensionais das intera¢des ligantes-receptor podem ser incluidas para a analise da
atividade farmacolégica. O problema da analise da flexibilidade conformacional, mesmo quando ela é realizada ao
interior do sitio ativo, pode ser longo e infrutifero. Sabe-se também que a estrutura cristalina muitas vezes ndo é
a bioativa, e que a conformacao do inibidor interagindo com a enzima é diferente da estrutura cristalina (M. F.
Hibert & al, 1988). As informacdes obtidas através das bases de dados bi ou tri-dimensionais, hoje existentes, nao
sio suficientes para ultrapassar a todos estes problemas (entre outros) o que tem conduzido a criagao de programas
que modificam as moléculas ja existentes (Y.C. Martin & al, (1989), P. Bartlett, & al, (1992)), mesmo a partir de
fragmentos moleculares (H-J.Bohm, (1992), (1993)), ao interior do sitio ativo ou, em sna ausénsia, utilizando-se
como referéncia uma molécula de conhec:da. atividade. Tendo em vista o largo campo de interesse na criagao de
ligantes de proteinas, com forte atividade e propriedades seletivas, gostaria de apresentar uma vista sobre os con-
ceitos e algoritmos que estdo sendo utilizados para a concepgao de novos medicamentos, assim como a sequéncia,
ao menos idealizada, de como estes programas, fonte de idéias para a criagio de moléculas originais (De Novo
Ligands Design), mas cujos conceitos nao envolvem um conhecimento imediato da atividade, podem ser injetados
em programas de andlises estatisticas avangadas e em “expert systems”, para que a atividade do composto criado
possa ser prevista (S. Clementi, (1993), V. Golander, (1993)).

A ESTRUTURA CRISTALINA DA ENZIMA GLUCOSAMINE-6-FOSFATO DEASMINASE A
2.1A DE RESOLUGAO
HorJALES, E.; FONTES, M. R. M.; GARRATT, R.; OLiva, G.
Instituto de Fisica ¢ Quimica de Sdo Carlos, USP.
ALTAMIRANO, M.; CALCAGNO, M.
Depto. de Bioguimica, Facultad de Medicina, Univ. Nacional Auténoma de Mérico, Apartado 70-159, 04510, Mézico, D.F.,
Mézxico.

Glucosamina-6-fosfato desaminase catalisa a conversdo reversivel de D-glucosamina-6-fosfato (GIcN6P) em D-
fructose-6-fosfato (Fru6P) e aménia. A enzima, que tem sido identificada em vdrios outros microorganismos e
tecidos animais, ¢ um homopolimero hexamérico com subunidades de 29.7kDa, e exibe uma intensa cooperatividade
homotrépica modulada alostericamente por (GleNAc6P). Glucosamina-6-fosfato desaminase de E. coli foi cristali-
zada no grupo espacial R32 com parametros de rede a = b = 125.9 Rec=1223.2A A determmagao estrutural
procedeu-se pelo método da substituigao isomorfa de atomos pesados, com derivados de platina e mercirio. O mapa
de densidade eletrdnica apresentou claras fronteiras moleculares e foi entdo refinado por técnicas de nivelamento
do solvente com fases extendidas até 2.5 A de resolugio. A interpretagao foi feita com o programa grafico 70", A
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enzima cristaliza-se com dois mondmeros na unidade assimétrica e 230 dos 266 residuocs de cada mondmero crista-
lograficamente independente foram identificados no mapa sem ambiguidades. Os 36 residuos remanescentes foram
encontrados nos mapas de densidade eletronica subsequentes. O refinamento do modelo com os dados a 2.1 A foi
feito com a técnica de "simulated annealing” com fator R final de 18% com 222 moléculas de dgua incluidas. O
enovelamento do mondmero de G6PDA inclui uma folha-3 pregueada de 7 fitas, oito hélices-& e uma hélice-3;4. O
hexdmero tem simetria local 32, com dois trimeros empacotados frente-a-frente com uma rotagio relativa de 15°
em torno do eixo de ordem 3 e ligados por pontes salinas e interacdes hidrofébicas. A determinagio da estrutura
de uma segunda forma cristalina hexagonal P622, na auséncia de fosfato, permitiu a identificacio das mudangas
conformacionais associadas & regulagio alostérica e as estruturas de complexos com ativador e inibidor indicam o

provével mecanismo catalitico e alostérico.
Apoio financeiro de CNPq, FAPESP ¢ PADCT/SBIO.

Métodos Teorico-Computacionais em

Biofisica (BIO) — 10/06/94

ESTRUTURA ELETRONICA DE
HIDROCARBONETOS AROMATICOS
CANCERIGENOS
CaMILo JUNIOR, A.

USP - IFQSC
GaLvio, D. S.

UNICAMP - IFGW

Sabe-se desde a década de 1930 que certos hidrocar-
bonetos arométicos policiclicos (PAH - polycyclic aro-
matic hydrocarbons) tem a propriedade de induzir car-
cinogénese quimica, quando aplicados sobre a pele ou
injetados na corrente sangiliinea do organismo, entre
outras. Muitos modelos foram propostos na tentativa
de correlacionar indices eletronicos e a atividade car-
cinogénica destes PAH. Neste trabalho investigamos a
existéncia de uma correlagdo entre a topologia da es-
trutura eletrénica e a atividade carcinogeénica para um
conjunto de PAH [1] usando o modelo de Hiickel € os
conceitos de densidade de estados total e local (DOS -
density of states e LDOS - local density of states). Ob-
servamos a existéncia de uma correlagio direta entre a
DOS e a LDOS em regides especificas das moléculas dos
PAH e seu poder carcinogénico.

[1] - J.Gayoso e S.Kimri, Int.J.Quant.Chem.,38(1990),
461;38 (1990), 487

TRANSFERENCIA DE CARGAS EM
MACROMOLECULAS BIOLOGICAS:
ESTUDO DA FLUORESCENCIA DO
TRIPTOFANO
GoLpMaN, C.; Piquini, P.; PascyrTi, P. G.; ITo,
A.S.
Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo

O triptofano (trp) é um dos amino-dcidos cujas propri-
edades de fluorescéncia sio empregadas no estudo da
estrutura de peptideos e proteinas. Os tempos de vida
do estado excitado do trp sfo determinados levando-

se em conta a competigiio entre processos radiativos e
nao radiativos através dos quais a molécula volta ao
estado fundamental. Um dos processos néo radiati-
vos ¢ a transferéncia de carga entre sitios diferentes na
molécula, que por sua vez dependeria de fatores estru-
turais como a existéncia de diferentes rotidmeros para o
trp. Derivamos expressdes para a taxa de transferéncia
de elétrons em func¢io de pardmetros como a energia
de ioniza¢do e geometria da molécula, dentro da apro-
ximacio de Born-Oppenheimer. Para a parte vibraci-
onal da molécula usamos a teoria cldssica de Marcus e
para o elemento de matriz da parte eletrénica usamos
a Expansao Perturbativa Renormalizada. Através de
caleulos de mecénica molecular determinamos possiveis
configuracdes de equilibrio para a molécula de trp. Para
cada uma destas configuragdes calculamos as proprie-
dades eletronicas dos estados fundamental e excitado
através de um célculo Hartree-Fock-CISD ab-initio all-
electron. Os orbitais moleculares sio obtidos via com-
binacdo linear de orbitais atdmicos, usando uma base
gaussiana STO-3G. A distribuigiio eletrdnica e os auto-
valores de energia, obtidos através do cdleulo de primei-
ros principios, assim como os valores das coordenadas
atémicas, sdo utilizados para o calculo das taxas de
transferéncia de carga. Os resultados sdo comparados
com os dados de fluorescéncia.

CONTROLANDO UM OSCILADOR
BIOLOGICO PERIODICAMENTE
FORGCADO
SiLvA Fihno, A. C. pa; MELLO, M. A. DE
UsP

O coragdo é um dos osciladores bioldgicos mais estuda-
dos, sendo que vérios pesquisadores tém procurado mo-
delos nos quais enquadrar o seu comportamento. Uma
determinada fung@o analitica, particularmente, foi en-
contrada ha alguns anos por Leon Glass e outros. Esta
fun¢do foi usada para se construir um mapeamento de
Poincaré, o qual foi iterado para predizer os efeitos de
um conjunto de estimulos periddicos. Varios compor-
tamentos, alguns associados ao coragiio normal, outros
a patologias, foram obtidos. O que fizemos foi sobre-
por ao primeiro um segundo conjunto de estimulos e
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observar os resultados. A motivagio provém do fato
de que, no coragio normal, a acio de focos ectopicos,
por exemplo, pode conduzir a comportamentos anor-
mais. Usando um marca-passo, pode-se, muitas vezes,
controlar estas anormalidades. O nosso segundo con-
junto de estimulos estaria, portanto, fazendo o papel
do marca-passo nas nossas simulagdes. Obtivemos al-
guns resultados positivos, conseguindo reverter algumas
destas anormalidades.

SIMULACOES DE DINAMICA
MOLECULAR DO PEPTIDEO «-MSH NA
INTERFACE MEMBRANA/AGUA
PascutTi, P. G.; ITo, A. S.

Instituto de Fisica - USP
MunpiM, K. C.

Instituto de Fisica - UFBA
BiscH, P. M.

Ingstituto de Biofisica Carlos Chagas Filho- UFRJ

o-MSH é um horménio peptideo relevante para a pig-
mentacio. Adimite-se que sua agdo ocorra pela in-
teragio com receptores especificos na membrana celu-
lar, supondo-se que a fase lipidica

imponha aoc horménio a estrutura adequada para a
ligagao com o receptor. Sua passagem da fase aquosa
para a fase lipidica é observada experimentalmente,
sendo acompanhada de mudangas conformacionais.
Neste trabalho investigamos a passagem do «-MSH
para a fase lipidica, monitorando mudangas em sua con-
formacao através da simulagio de sua dinamica na in-
terface membranafagua. Foi utilizado um programa
computacional para modelagem molecular, atualmente
em desenvolvimento pelos autores, onde o solvente é si-
mulado por um continuo dielétrico. A interface entre o
meio aquoso {constante dielétrica = 80) e a membrana
celular (constante dielétrica = 2) € simulada por uma
superficie

de descontinuidade dielétrica. O termo coulombiano de
interagdo entre dtomos ndo-ligados é modificado de ma-
neira a considerar contribuicoes de cargas-imagens de-
vido & presenga da interface. O efeito da carga-imagem
sobre a prépria carga nio é considerado, desprezando-
se desta maneira efeitos direto do solvente sobre a
molécula. Entretano, a somatoria de todas as interag¢Ges
entre residuos

atdmicos de cargas, nessas condigoes, leva a uma forga
resultante perpendicular & interface. O sentido desta
forga, seja apontando para o meio aquoso ou para o
meio hidrofébico, dependera da distribuicao de cargas
na molécula e das distincias entre elas. Sdo apresenta-
dos

restltados que mostram a passagem do a-MSH para o
interior da membrana pelo deslocamento de seu centro
de massa com relagio & interface e pela diminuigdo em
sua energia potencial. E monitorada sua mudanca con-
formacional através do calculo dos valores médios dos
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angulos dihedrais antes e apds atravessar a interface.
Os desvios dos valores desses angulos informam, adici-
onalmente, sobre a flexibilidade rotacional da molécula
nas ligagoes quimicas correspondentes.

ESTUDO SOBRE O MOVIMENTO DE
BACTERIAS MAGNETOTACTICAS
NoGUEIRA, F. DE S,

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
Barros, H. G. P. L. DE
Museu de Astronomia e Ciencias Afins - MAST

Sabe-se que existem na natureza microorganismos ca-
pazes de se orientarem passivamente a um campo
magnético externo. Tals microorganismos sao ditos
magnetotacticos. Estes microorganismos possuem essa
propriedade porque em seu interior encontram-se ca-
deias cristalinas de material magnético (magnetita, por
exemplo) que fornecem a célula um momento de dipolo
magnético permanente. Desde sua descoberta muitos
trabalhos envolvendo movimento ou analise por micros-
copia eletrontca foram feitos. Qs trabalhos sobre mo-
vimento normalmente limitam-se a anlise experimen-
tal das trajetérias obtidas em microscopia ética onde
utiliza-se normalmente o modelo de C. Bean. Contudo,
o modelo de C, Bean despreza o forte padrioc helicoi-
dal exibido pelas trajetérias tipicas de muitos microor-
ganismos magnetotdcticos, especialmente as bactérias.
Sabe-se, porém, que o carater helicoidal da trajetdria
de muitos organismos desempenham papel importante
na orientagdo dos mesmos. Como em geral acredita-
se que a magnetotaxia é uma vantagem bioldgica, no
sentido em que os microorganismos magnetotacticos
ao orientarem-se no campo magnético migram rapida-
mente para regioes menos oxigenadas, é importante es-
tudar que tipo de influencia o padrio helicoidal da tra-
jetoria exerce neste mecanismo de orientagio. Neste
trabalho propomos um modelo que leva em conta esta
caracteristica tdo comum na trajetdria desses orga-
nismos. O modelo proposto generaliza o modelo de
C. Bean e permite acessar novos parametros do mo-
vimento. Argumentamos que o forte padrio helicoi-
dal observado em trajetérias tipicas, principalmente no
caso de bactérias, pode ser uma importante vantagem
biclégica complementar a orienta¢do magnética.

MODELO DE SENSOR DE FLUTUAGOES
DE CARGA ELETRICA
Lima, N. F.
CEFET-Ba/IFUSP

Em outro trabalho apresentado a este Encontro (1), dis-
cutimos os aspectos termodindmicos da operagao ciclica
de um sistema que adquire informagio sobre flutuagbes
de concentra¢io de uma espécie quimica, a utiliza para
bombear a espécie contra a diferenga de concentragfo,
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e finalmente descarta essa informacgdo. Neste traba-
lhe propomos um circuito resistivo-capacitivo, andlogo
elétrico do modelo de acesso alternado, que bombeia
carga segundo o ciclo proposto. A flutuagio da carga
e o0 chaveamento do circuito séo tratados como proces-
sos brownianos, descritos por equagdes de Langevin. O
movimento de um sensor de carga controla o estado de
uma chave interruptora; o sensor interage com a carga
flutuante, e estd submetido a wm potencial de perfil
conveniente (cujos minimos correspondem acs estados
da chave). Além disso esta sujeito ao ruido do meio,
que na membrana celular é uma superposi¢io de ruide
branco com componentes deterministicas ou aleatérias
fora do equilibrio. O modelo permite tratar o descarte
de informagao e a medi¢ao em termos de proprieda-
des elétricas conhecidas da membrana. Estamos pre-
sentemente empenhados em simular numericamente o
modelo, explorando a capacidade que o modelo possui
de extrair energia, para o descarte, de ruido fora do
equilibrio. Essa € uma possibilidade muito interessante
de acoplamento entre processos fora do equilibrio, que
pode ser efetiva em processos biofisicos (2,3), especial-
mente os que ocorrem na membrana celular. Ref.: 1
Lima,N.F. et al. "Transporte iénico e processamento
de informacdo num deménio de Maxwell de interesse
biolégico” 2 Astumian, R.D et al. Phys Rev A 39, 6416
(1989) 3 Tsong,T.Y Annu Rev Biophys Biophys Chem
19, 83 (1990)

Biofisica Tedrica e Computacional
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ESTRUTURA DOS ATRATORES EM UM
AUTOMATO PARA 0,CONTROLE DE
GENES.

SALEs, J. A. DE; MARTINS, M. L.
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Vigosa

Um dos problemas da bioclogia moderna é entender
como a expressac de genes especificos é controlada
nos eucariotas em relagdo aos processos vitais de pro-
liferagao, diferenciagao e desenvolvimento de padrdes
organizacionais ¢ sua continuidade durante a vida de
cada espécie. Se um gene estd para ser ativado, vérias
proteinas como fatores de transcrigdo devem ligar-se em
um segmento do gene alvo, chamado promotor, e de-
sencadear a sua expressdo. Esta atividade de indugio
de um gene ndo é um fendmeno isolado no interior
da célula. O que se observa sdo miltiplas interagbes
génicas, quer dizer, indugdo ou repressio de determi-
nados conjuntos de genes formando uma rede em que
cada "sitic” é capaz de influenciar ”positiva” ou ” nega-
tivamente” outros ”sitios de contacto”. Assim o efeito
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final é o resultado dessas interag@es desencadeadas, ini-
cialmente, pelo estimulo extracelular que gerou a res-
posta efetuada na célula. Neste trabalho estudamos a
dindmica de um modelo de autématos celulares para o
controle de genes que envolve interagBes assimétricas lo-
cals (regulagiio "in cis”), e de longo alcance (regulagao
”in trans”), autoregula¢do e diluigio. A evolugao da
estrutura dos atratores no espago de fase em funcéo
do numero de genes é investigada. Em particular, o
crescimento do periodo médio, do nimero de diferentes
atratores e a estabilidade & mutag ces de cada um des-
ses atratores é analisada. Uma possivel relagao com o
paradoxo do valor C-DNA é discutida.

EFEITOS DO MICROAMBIENTE CELULAR
EM UM MODELO DE CRESCIMENTO DE
CANCER
BoscHETTI, S. R.; MarTINS, M. L.
Departamento de Fisica - Universidade Federal de Vigosa.
VILELA, M. J.

Departamento de Biologia Animal - Universidade Federal
de Vigosa.

O cancer é um dos mais terriveis fenémenos de cres-
cimento em biologia. Sua progressio envolve uma
seqiiéncia de alteragdes que ocorrem dentro do sistema
neoplésico, provocando uma série de lesdes qualitativa-
mente diferentes. Encarado como um complexo pro-
cesso de miltiplos estdgios a progressac ndo é obri-
gatéria. Ao nivel molecular, o surgimento de um tumor
envolve cinco ou seis passos independentes (mutagdes),
sendo que cada um deles representa uma barreira fi-
siolégica a ser superada, de modo que a célula trans-
formada possa progredir até o estigio final de malig-
nidade. Neste trabalho propomos um modelo de cres-
cimento de cincer no gual o tecido é representado por
uma rede quadrada e cada etapa de progressao do tu-
mor corresponde a um tipo celular, a saber, normal,
anormal, aberrante e atipico. Inicialmente, todos os
sitios da rede sac ocupados por células normais com
exce¢do de seu centro, onde existe uma inica célula
anormal. O processo de crescimento ocorre a partir
de uma célula escolhida ao acaso, com igual probabi-
lidade, dentre todas as células da periferia do tumor.
A célula escolhida pode sofrer uma divisdo celular e
ocupar ¢ lugar de uma vizinha normal, com proba-
bilidade P;(div), ou sofrer uma transformacio celular
(progressdo) em diregiio a um nivel crescente de malig-
nidade, com probabilidade P;(prog), ou se mover para
fora do tumor invadindo o tecido normal, com probabi-
lidade P;(mov), ou, finalmente, morrer e ser substituida
por uma célula normal, com probabilidade P;(morte).
As caracteristicas dos padrdes de crescimento resultan-
tes sdo investigadas em func¢do dos diversos jogos de
probabilidades F;. Também o efeitoc do microambiente
devido a fatores autdcrinos (secretados pelas préprias
células tumorais) e pardcrinos (produzidos pelo tecido
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normal) sobre a morfologia do tumor ¢ avaliado.

DESENVOLVIMENTO DE UM SISTEMA
DIGITAL PARA OBTENGCAO DE
CARIOTIPOS HUMANOS
PinTo, C. D. A.; RoBiLoTTa, C. C.
Instituto de Fisica - USP

A classificagio de cromossomos humanos (cariotipa-
gem) é uma ferramenta importante no diagndstico de
doencas genéticas. Atualmente esta tarefa é realizada
de modo manual, pois o custo de sistemas comerciais
para classificacdo automatica os torna proibitivos para
muitos laboratdrios de citogenética. Com a finalidade
de agilizar o processo de classificagio, estamos desenvol-
vendo um sistema automadtico para anélise de cromos-
somos humanos usando microcomputadores IBM/PC.
Para isto estamos aplicando a teoria da Morfologia Ma-
tematica (MM) (Serra,1988),que estuda mapeamentos
entre reticulados completos, onde as imagens binarias e
em niveis de cinza sio casos particulares. A MM per-
mite descrever uma linguagem baseada em mapeamen-
tos elementares, erosdo, dilatagio, anti-erosao e anti-
dilatagio (Banon e Barrera, 1992), que sdo usados para
elaborar mapeamentos mais complexos. O trabalho
apresenta 2 etapas: desenvolvimento dos protétipos dos
algoritmos e sua implementagio em um microcomputa-
dor IBM/PC. Para o desenvolvimento dos protétipos
adotamos o sistema KHORQOS, um ambiente de lin-
guagem visual e desenvolvimento de software para pro-
cessamento de imagens desenvolvido pela Universidade
do Novo México para estagbes de trabalho. A etapa
de implementagio dos algoritmos consiste em desen-
volver uma miquina morfoldgica em um microcompu-
tador IBM/PC 486, utilizando linguagem C e o am-
biente Windows. Embora as imagens bindrias sejam
um caso especial das imagens em niveis de cinza, elas
apresentam algumas caracteristicas que permitem uma
redugdo no custo computacional. Deste modo os algo-
ritmos para imagens binarias exploram o paralelismo
intrinseco das operagdes 16gicas AND e OR do proces-
sador. Para o caso das imagens em niveis de cinza, as
operagoes basicas sio realizadas através de translagoes
do elemento estruturante (subconjuntos do quadradoe
elementar) sobre a imagem. Em ambos os casos a ima-
gem ¢ dividida em regies que sdo tratadas por dife-
rentes métodos, de modo a otimizar o desempenho.
Nés desenvolvemos uma seqiiéncia de mapeamentos que
quando aplicados em imagens digitalizadas de cromos-
somos, resultam em uma pré-classificagdo util para o
diagnostico.

Apoio financeiro: CNPq.
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TRANSPORTE IONICO E
PROCESSAMENTO DE INFORMAGAO
NUM "DEMONIO DE MAXWELL” DE

INTERESSE BIOLOGICO.

LiMa, N. F.; HENRIQUES, V. B.

IFUSP
ARAUJO, J. P. DE
ICB-USP

O "modelo do acesso alternado” (Lauger) de transpor-
tador de fons através de membranas bioldgicas pode
ser tratado como um ”deménio de Maxwell” (DM),
que adquire e processa informagdo sobre flutuagdes mi-
croscépicas de concentragao idnica. Seu funcionamento
ndo contraria a segunda lei da termodinamica, na me-
dida em que é necessario, para que opere ciclicamente,
descartar informagdo antiga. Esse passo, segundo a re-
solugdo recente que Landauer ¢ Bennet deram ao pro-
blema do DM, implica na redugdo da entropia do DM
e do meio sobre o qual ele age, e exige porisso a par-
ticipagdo de um corpo externo, o qual aumenta com-
pensatoriamente sua entropia. No presente trabalho
vamos mostrar uma adaptagio do modelo do acesso al-
ternado a0 esquema proposto por Bennet ¢ Landauer, e
demonstrar que a taxa de produgao negativa de entro-
pia, referente ao fluxo idnico, é em valor absoluto sem-
pre menor que a taxa de produgdo positiva, necessdria
para que se processe o descarte de informag@io. Vamos
ainda calcular a eficiéneia do transporte nesse modelo
e comparéd-la com a do modelo padrio. Ref.: Lauger,P.
Phys Rev 67, 1296 (1987) Landauer,R. Sci Am 253, 48
(jul 1985) Bennet,C. Sci Am 257, 108 (may 1987)

DESENVOLVIMENTO DE UMA
INTERFACE GRAFICA PARA
VISUALIZA(}AO MOLECULAR
CassiaNno, M. M.

Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo
BiscH, P. M.

Instituto de Biofisica Carlos Chagas Fitho, Universidade
Federal do Rio de Janeiro

A visnalizagio de estruturas moleculares consiste em
uma das etapas fundamentais no estudo de modelagem
molecular. Através de imagens criadas na tela do com-
putador, torna-se possivel uma andlise detalhada das
estruturas tridimensionais das conformagdes molecula-
res. Além de fornecer um método de andlise de estru-
turas conhecidas, a visualizagdo molecular tem se mos-
trado extremamente util na interpretagao de resulta-
dos obtidos em simulag¢ées de dindmica molecular pois,
através dela, uma quantidade muito grande de dados
pode ser mais facilmente investigada.

Este trabalho objetiva o desenvolvimento de uma in-
terface gréifica que permita, através de um conjunto de
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utilitarios e rotinas, a visualizagio de estruturas mo-
leculares, bem como o acompanhamento de simulagoes
de dinamica molecular.

O programa para a criagido desta interface, em desen-
volvimento em estagdes da Silicon Graphics do Labo-
ratério de Sistemas Integraveis da Escola Politécnica da
Universidade de Sao Paulo, estd sendo escrito em lin-
guagem de programagcio *C”, fazendo uso da biblioteca
grafica ”GL” (Graphics Library).

A visualizagdo € obtida através de arquivos contendo
tipo atémico, posi¢des e ligagbes quimicas dos atomos
que compdem as moléculas. Atualmente estdo sendo
utilizados resultados do programa THOR. de simulagao
de mecanica e dinamica molecular (Mundin et al, XVI-
ENFMC, Caxambu, 1993, p. 101}, os quais sdo con-
vertidos em diferentes representagdes geométricas, se-
lecionadas pelo usudrio, de acordo com suas necessi-
dades. A interface oferece também algumas possibili-
dades de interatividade com o usudrio, de modo que
transformagdes de rotagao, translagio e escalonamento
possam ser faciimente efetuadas.

Estio em andamento estudos para uma representagao
visual adequada de membranas bioldgicas, cuja in-
teragio com moléculas de interesse vem sendo estudada
através do programa THOR (Pascutti et al, XVIEN-
FMC, Caxambu, 1993, p.90).

FORMULACAO TERMODINAMICA DE
NAO-EQULIBRIO APLICADA AO ESTUDO
DE ESTRUTURAS DISSIPATIVAS EM
CELULAS DE DIALISE
Lores, F. }J. P; Biscu, P. M.
IBCCF-UFRJ
CosTa, M. C. P,

UFMa

As estruturas s3io obtidas a partir de experimentos
de osmocentrifugacio em células de dialise, que pos-
suem uma interface, membrana semi-permeavel, a qual
permite o acoplamento osmotico. A colocagio adci-
onal de uma amostra concentrada de proteina leva
a uma estruturagio espacial, que tentamos caracte-
rizar como um estado estaciondrio de nao-equilibrio.
De acordo com a formulagio local da teoria termo-
dinamica de nao-equilibrio obtivemos o termo fonte de
entropia e as equag¢des fenomenoldgicas com uma de-
pendéncia linear entre fluxos e forgas termodinamicas,
estas tltimas sendo a forga externa, o tensor de vis-
cosidade e as diferengas de potenciais quimicos. A
partir dessas equagoes de fluxes, da equagdo de con-
servagao da massa e da equagido de movimento obtive-
mos cinco equagdes diferenciais descrevendo o sistema,
que sdo a relagdo de mcompressibilidade, o balancea-
mento da massa dos componentes e as trés componen-
tes da equacgio de Navier-Stokes para o sistema. Atu-
almente estudamos o equilibrio mecanico do sistema,
caracterizado por gradientes de velocidade e fluxos nu-
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los, e consideramos a osmose aplicando-a como condicdo
de contorno para as solugdes das equagdes diferenciais.
Numa descri¢ao mais completa pretendemos estudar es-
tados estaciondrios com campo de velocidade e forga
externa. ’

Fisico-Quimica Bioldgica (BIO) -
10/06/94

ESTUDO DA ONDA METACRONICA
UTILIZANDO-SE METODOS DE
MICROSCOPIA ELETRONICA DE
VARREDURA E LUZ ESTROBOSCOPICA.
ARAaGio, P. H. A.

UFEL
SILVEIRA, M.

IFUSP

Cilios sao projegoes celulares filamentosas, dotadas
de movimento préprio e constituidas por um con-
junto de microtibules, chamado de complexo 9-+2.
Movimentam-se de forma bem caracteristica, apresen-
tando uma fase de batimento efetivo, seguida de uma
fase de recuperagio. Este movimento resulta de reagdes
mecanoc-quimicas que ocorrem dentro da organela. Es-
tudamos as ondas metacronicas, ondas que se porpa-
gam na superficie do an imal, utilizando-se métodos de
M_E.V. O que tornou possivel medir o comprimento de
onda de micro-turbeldrio de agua doce, 3,5 pm para
algumas espécies. Para registro da frequencia ciliar, fi-
zemos uso de uma célula fotosensivel, capaz de cap-
tar a luz emitida pelo sistema acoplado microscdpio
optico/estroboscdpico. Tal dispositivo permitiu se es-
tudar detalhadamente a frequencia do batimento ciliar
em fungdo da variagio da viscosidade do meio, 15,6Hz
para organismos se movendo em dgua filtrada do meio.

TRANSICOES DE FASE EM
BIOMEMBRANAS : MODELOS NA REDE E
VARIAVEIS DE GRASSMANN.
NOGUEIRA, F. DE S.

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
VIEIRA, F. DE M. C.

Universidade Federal de Vigosa

E bem conhecido experimentalmente que bicamadas de
lipidios (constituintes basicos das biomembranas) apre-
sentam transi¢do de uma fase gel para uma fase cristal
liquido. Varios modelos tedricos tem sido propostos nos
iltimos vinte anos com o objetivo de elucidar diversos
aspectos relacionados a esta transi¢do de fase. Dentre
os modelos mais populares encontra-se o modelo de Na-
gle . A proposta do modelo de Nagle é simplificar o
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problema até o ponto em que este se torne exatamente
solivel sem, contudo, que se perca a fisica essencial por
detras da transi¢io de fase em questao. O modelo as-
sume um mapeamento da conformagio das cadelas de
hidrocarbonos em um problema de dimeros compacta-
dos em duas dimensoes. Extensdes deste modelo para
o caso tridimensional tem sido estudadas com o obje-
tivo de corrigir algumas deficiéncias da solugao bidi-
mensional. Neste trabalho estudamos a transicao de
fase em um modelo de dimeros compactados em trées
dimens&es. Para tal fim empregamos a técnica de inte-
grais em varidveis de Grassmann desenvolvida por Sa-
muel ®, Com esta técnica reproduz-se facilmente os
resultados de Nagle, obtidos pelo método de Pfaffianos.
Ja no caso tridimensional, onde ndo ha uma solugao
exata, € necessario aplicar métodos perturbativos. Es-
tudamos, em primeira aproximagao, solugoes tipo Har-
tree. Bm particular, para o caso bidimensional, é feita
uma comparagao da solugao Hartree com o resultado
exato. Propostas de aproximacgbes autoconsistentes e
renormalizagao de vértices sdo discutidas.

2J. Chem. Phys.; 58, 252 (1973)
bJ. Math. Phys.; 21, 2806 (1980)

MODELO PARA A MICELIZAGAO DE
SUBSTANCIAS ANFIFILICAS
ANTENEODO, C.

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

Estudamos a autoagregacio de moléculas anfifilicas me-
diante um modelo tipo gas de rede, onde os sitios da
rede podem ser ocupados por uma molécula anfifilica ou
pot um aglomerado de moléculas de dgua. A molécula
anfifilica, constituida de duas porgdes de diferentes 'po-
laridades’ é representada por um “‘dipolo’, caracterizado
pela sua orientacdo na rede. Sao consideradas somente
interagoes entre sitios primeiros vizinhos.

As interagbes atrativas e repulsivas entre ‘dipolos’ ou
entre um ‘dipolo’ e um aglomerado de moléculas de
igua sao dependentes da orientagdo relativa dos ‘di-
polos’ que participam da interagao.

Mediante simulagées de Monte Carlo, considerando re-
des bi e tridimensionais periddicas, podem ser obtidas
informagoes sobre a micelizagdo, como, por exemplo,
a concentra¢do micelar critica e a distribui¢do de ta-
manhos dos agregados, dependentes dos parametros do
modelo: concentragdo de moléculas anfifilicas e tempe-
ratura.

ENERGIA DE INTERACAO LATERAL DOS
LIPIDEOS
FoRrNEs, J. A.
Instituto de Matemdlica e Fisica Universidade Federal de
Goids
A Energia total de interagao lateral versus a distancia
de interagio intermolecular para um gds bidimensional
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é obtida a partir do diagrama de fases na regiao de bai-
xas densidades. A formula obtida considera a flutuagao
relativa do mimero de moléeculas, og :

0% kT
on= = @
atﬁea a? (TE)T

onde k é a constante de Boltzmann, T é a tempera-
tura absoluta. A area disponivel per molécula g, ¢ a
derivada da presdo lateral II com respeito a esta drea

(£2) = (3), podem ser obtidos do diagrama de

fases construido com uma balanga de Langmuir. O
método é aplicado a quatro lecitinas.

SIMULACAO DE MONTE CARLO PARA
UM MODELO COM MICELIZAQAO -
EFEITO DO TAMANHO DA CADEIA

CARBONICA.
BERNARDES, A. T.
UFOP
HENRIQUES, V. B.
UspP

Estudamos um modelo para a solugio de moléculas
anfifilicas em agua, que consiste de uma mistura de
polimeros anfifilicos ¢ monémeros (agua), numa rede
quadrada, com intera¢des hidrofobicas e hidrofilicas de
curto alcance e com interagio de volume excluide re-
presentada pela rede subjacente. Em trabalho ante-
rior, mostramos que o modelo, no caso de trimeros
(n=3), apresenta comportamento caracteristico de mi-
celizagdo: um patamar na curva de anfifilicas livres e
uma transigao na curva de distribui¢do de tamanhos de
uma fase oligomérica para uma fase micelar. Neste tra-
balho, consideramos diferentes tamanhos de polimeros,
no intuito de verificar o efeito de tamanho da cadeia
carbénica (n) sobre a concentragio micelar critica, so-
bre a energia livre das micelas e sobre a distribuigio de
tamanhos das mesmas.

CONDUTIVIDADE ELETRICA DE
SOLUGOES DE ACIDO RIBONUCLEICO
SINTETICO POLI(I)-POLI(C) COM
CONTRAIONS MONOVALENTES
Fossey, M. A., MiNHACO, G. A.; RUGGIERO
NEeTo, J.

Depto. de Fisica-IBILCE-UNESP-5.J. do Rio Preto

O estudo das propriedades dos polieletrélitos de poli-
nucleotideos sintéticos, que sio modelos mais simpli-
ficados dos dcidos nucléicos, tem sido de grande inte-
resse para a biologia molecular, pois o comportamento
dos dcidos nucléicos nos organismos vivos é fortemente
determinado pelo carater polieletrolitico destas macro-
moléculas. O estudo das propriedades coligativas de
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solugdes polieletroliticas, tem contribuido para com-
prender alguns dos mecanismos envolvidos na interagio
entre dcidos nucléicos € o meio idnico. Dentre as tecni-
cas utilizadas no estudo de propriedades de transporte
de solugdes polieletroliticas, a condutometria tem-se
mostrado muito poderosa, ndo somente pela simplici-
dade e acuidade, mas principalmente pelas informagdes
que podem ser obtidas. Entretanto a potencialidade
destes método nao tem sido amplamente explorado no
estudo de polieletrélitos em solugao, principalmente por
que o comportamento da condutividade molar (A) no
limite de diluigfo infinita ndo estar bem estabelecido.
Neste trabalho sao apresentados os resultados referen-
tes ao estudo da dependéncia da condutividade (o) e
da condutividade molar (A) com a concentragio ()
de solugao de sal de dcido ribonucléico (RNA) sintético
poli(I)-poli(C) de diferentes contraions monovalentes.
E tambem estudada a validade da relagio de Eisem-
berg para diferentes concentragdes de polimero, assim
como a dependéncia do coeficiente de condutividade T
com a concentragio Cp e a espécie do contraion. Na
anilise destes resultados sdo utilizadas as teorias limi-
tes (para diluigao infinita) desenvolvida por Manning e
Eisemberg.

(Apoio: FAPESP, CNPq)

ENOVELAMENTO DE PROTEINAS ;
ALGORITMOS GENETICOS E MUTACAO.
Vieira, F. pg M. C.; MaRrTINS, M. L.
Universidade Federal de Vigosa

O enovelamento de proteinas continua sendo um pro-
blema fundamental em biologia, fisico-quimica e fisica
estatistica. A questdo central € : como estas ma-
cromoléculas selecionam rapidamente uma unica con-
formagao dentre um conjunto astronomicamente grande
de possibilidades? Uma das linhas de investigagio so-
bre o assunto consiste em modelos de rede {quadrada,
cibica, diamante, etc.) em duas e trés dimensdes. Ou-
tra simplificagdo usual é assumir a existéncia de apenas
dois tipos de aminoécidos : hidrofébicos (H) e polares
(P). A energia associada a cada conformagio é devida
apenas aos contatos entre os aminodcidos do tipo H.
Recentemente, Unger e Moult ® propuseram uma es-
tratégia de simulagio para estes modelos, baseada no
conceito de algoritmos genéticos, mais rapida do que
as do tipo Monte Carlo usual em, pelo menos, uma
ordem de grandeza. Além disto, frequentemente, os
programas resultantes sdo capazes de encontrar con-
formagbes de minima energia ndo alcangadas por ou-
tros métodos. Neste trabalho, o comportamento de
um programa para enovelamento de proteinas baseado
na idéia de algoritmos genéticos é investigado. Varias
de suas caracteristicas sdo analisadas, entre as quais

velocidade de convergéncia (incluindo comparagées
com métodos Monte Carlo), distribuigéo de energia, in-
fluéncia de “temperatura” e “congelamento”. Como

Biofisica - XVII ENFMC

aplicacio, estudamos o efeito de mutagdo na cadeia
proteica, visando compreender a estabilidade de con-
formagdes nativas frente a alteragbes em um pequeno
nimero de aminoacidos.

%Unger, R. & Moult, J.; J. Mol. Biol., 231 (1993}, 75-81

ANALISE CONFORMACIONAL DE
CADEIAS POLIMERICAS APLICADA AO
ACIDO POLIGALACTURONICO
RuGGIiEROD, J. R.

Depto de Fisica - IBILCE - UNESP - Sédo José do Rio
Preto
UrBANI, R.; CESARD, A.

Universita degli Studi di Trieste - Itdlia

No tratamento de polieletrélitos usualmente é assu-
mida a separabilidade da energia devido ao polimero
em duas contribuigdes: uma conformacional, de curto
alcance e, outra, a eletrostatica entre os grupos carre-
gados existentes. Esta dltima tratada através de mo-
delos simplificados (1). O objetivo do presente estudo
é introduzir a influéncia dos grupos carregados na con-
formagdao do préprio mondmero e discutir como esta se
propaga na simulagio de cadeias poliméricas, usando,
particularmente, o 4cido poligalacturénico como mo-
delo.Assumindo a aproximagao quase ”linkage indepen-
dent” mostramos que a extensio da cadeia {calculada
pela razdo caracteristica Cw) com o grau de ionizagao
() passa por um minimo ao redor de & = 0.5 (2).
Esse ndo ¢ o comportamento obtido nos tratamentos
usuais, nos quais a geometria e cargas parciais nao va-
riam com a lonizag@o com excegdo do préprio grupo
ionizado que ganha ou perde uma carga elementar, e a
repulsdo coulombiana expande o polimero. Apesenta-
mos, ainda, resultados que justificam a aproximagio as-
sumida considerando as modoficagdes produzidas na to-
pologia das superficies de energia dos dimeros (base do
processo de simulagdo das cadetas poliméricas) a partir
de sequéncias diversas de oligomeros (n = 3,4 e 5).

(1) Manning, G.S.; J.Chem.Phys., 51,24 (1969) Cle-
land, R.L. Macromolecules, 17, 634 (1984)

(2) Ruggiero,J.R.; Urbani, R. & Ceséro, A. ” Conforma-
tional features of Galacturonans: Cofigurational Sata-
tistics of Pectin and Pectic Polymers” a ser submetido.
Apoio CNPq.

SIMULACOES MONTE CARLO DE UM
MODELO DE REDE NO ESTUDO DA
FORMACAO DE MICELAS DE
ANFIFILICOS IONICOS NA PRESENCA DE
SAL.

VENEZIANO, A. L.; CHAHINE, J.; FEITOSA, E.
INSTITUTO DE BIOCIENCIAS, LETRAS E CIENCIAS
EXATAS DE SA0 JOSE DO RIO PRETO-SP - UNESP
HENRIQUES, V. B.

INSTITUTO DE FISICA - USP
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BERNARDES, A. T.
DEPARTAMENTO DE FISICA, UNIVERSIDADE
FEDERAL DE OURO PRETO

Estudamos a agregagio em estruturas micelares de an-
fifilicos i6nicos na presenca de sal. As moléculas dis-
tribuidas em uma rede quadrada sao formadas por trés
mondmeros, um deles representando a cabe¢a polar hi-
drofilica eletricamente carregada e os outros dois a ca-
uda hidrofdbica. Dois tipos de interagdes competem: a
de curto alcance, de carater hidrofilico ou hidrofébico,
e a interagdo coulombiana blindada, expressa pelo po-
tencial de Debye-Hiickel. Comparamos os resultados
com simulagoes de anfifilicos neutros. Nota-se que a
interagdo eletrostatica introduz dinidmica em tempera-
turas que, no caso nao-idnico, congelam o sistema, al-
terando a concentragio micelar critica e polidispersivi-
dade.

Apoio: CNPq (ALV, JC E EF) e FAPESP: Projeto
Tematico (EF)

EQUILIBRIO DE MEMBRANA APLICADO
A VESICULAS CATIONICAS
BewnatTi, C. R.; FEITOSA, E.
INSTITUTO DE BIOCIENCIAS, LETRAS E CIENCIAS
EXATAS DE SA0 JOSE DO RIO PRETO-SP - UNESP
Procorio, J.

INSTITUTO DE CIENCIAS BIOLOGICAS - USP - SAO
PAULO

Anfifilicos (lipidio, detergente) sdo moléculas contendo
uma regiao hidrofébica e outra hidrofilica que, quando
hidratados, organizam em estruturas do tipo micelas,
bicamadas ou vesiculas. As vesiculas, ao contrario das
micelas, possuem um ambiente interno de comparti-
mentaliza¢io e tém uma estrutura de bicamada seme-
lhante 4 matriz de fosfolipidios. Estas estruturas tém
grande importancia em aplica¢des tecnoldgicas e servem
como modelos para o estudo de membranas biologicas.
Vesiculas unilamelares de Cloreto de Dioctadecildime-
tilamonia (DODAC) foram obtidas por sonica¢io a ba-
nho e utilizadas no estudo de equilibrio de membrana
para obter uma medida direta da fra¢io de contra-
ions ligados (8) a superficie das vesiculas. Separadas

por uma membrana de dialise, colocamos solugoes de -

vesiculas de DODAC 20 mM e NaCl 2 mM; apds o
equilibrio, a dosagem dos ions na solugao e solvente le-
varam a [ = 0,88; 0,80 foi obtido por eletroforese. A
diferen¢a pode ser atribuida &4 passagem de fragmen-
tos de bicamada anfifilica da solug¢io para o solvente,
fendmeno tamhém observado neste trabalho. O efeito
das concentra¢oes de anfifilicos e de sal em f estdo
sendo investigados.

Apoio: Instituto de Hematologia de Rio Preto, Pro-
Jeto Tematico FAPESP (EF), FAPESP (CRB) e CNPq
(EI).
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FASES DISPERSAS NA REGIAO DE BAIXA
CONCENTRAGAO DE SURFACTANTE DO
SISTEMA TERNARIO APFQ/D,0/NH.Cl
QOuriques, G. R.

UFSC

Varias técnicas experimentais tem sido utilizadas no
estudo de fendmenos de auto-agregagao molecular fre-
quentemente encontrados nos sistemas vivos e em Sis-
temas aquosos, em misturas de dois ou mais compo-
nentes (geralmente surfactante e agua).Neste traba-
lho,microscopia polarisante,microscopia eletronica de
transmissao,condutividade eléirica e NMR foram utili-
zados na tentativa de identificar ”fases dispersas” pre-
sentes no sistema ternario APFO/DsO/NH4Cl, na
regido do diagrama de fase com baixa concentragio de
surfactante e alta concentra¢io de sal (N f4Cl).Nesta
regiao do diagrama de fase, estas dispersoes foram iden-
tificadas como sendo formadas de uma estrutura lame-
lar de dimensao finita (lamelas fragmentadas em ” igua
continuum”) e uma estrutura vesicular (multilamelar)
polidispersa com dimenstes variando de 1ym a 35um
{vesiculas gigantes).

Vesiculas gigantes tem sido encontradas em sistemas
vivos, entretanto, esta é a primeira vez ques sao obser-
vadas em sistemas nao vivos e sem a ajuda de qualquer
método especial para produzi-las, isto é, sao formadas
espontaneamente na solugao.

SOLUCAO DA EQUACAO DE
POISSON-BOLTMANN COM SIMETRIA
PLANA PARA QUATRO ESPECIES DE

foNs.
Teso, A.; Drico FiLno, E.; AGosTINHO NETO, A.
INSTITUTO DE BIOCIENCIAS, LETRAS E CIENCIAS
EXATAS DE SA0 JOSE DO RIO PRETO-5P UNESP

Usa-se a equagao de Poisson-Boltzmann(P-B) para es-
tudar um sistema composto de uma membrana plana,
carregada imersa em solugioidnica, contendo quatro
espécies de lons distintas(1:2:1:2). Neste caso, a
equagao de P-B é escrita comeo:

.d2 .
a’:; = A; exp(—zid);

onde: n; é o nimero de fons do tipo i por unidade de
volume, onde o potencial se anula, Z;, a valéncia do
jon i, ¢ = g—ﬁ% (¢ é o potencial elétrico), A = E%fi
sendo gue; ng é o nimero de avogrado, ! é um compri-
mento arbitrario que vale 10~ %m, ¢? a carga do elétron
(1.6x1071%), e = Keg = 78.5x1.38x 10722 & T a tem-
peratura absoluta. Esta equa¢do fornece a forma do



58

campo elétrico e do potencial elétrico respectivamente

por:
dz
g~

=@—1)/2 (- )2+ 0+ — ) +a+b+1)
onde; u=2z—lex=expo,
= In[Vdcoshauz(£)] — e + 1]

sendo que;

{va — 1)

{80=91) exp(B(€ — €o)) — 1] 2}

(vo—va)

auvz(f) =In
[
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onde: § = M—*d(vl - 1}2)2] , vo = exp(aq) ,

‘H -1 'U2—7-+\/ —1 e- as+4

d = :(-a—%i 4+3—aef=0 A partlr destes resul-
tados analiza-se graficamente varias situagdes variando
as concentragoes dos ions.
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OPTICAL SPECTROSCOPY OF Cr3t IONS IN KZnFs.
Piuat, O,
Instituto de Fisica Gleb Wataghin - UNICAMP

KZnFs : Cr®t is a good material for a vibronic solid state laser, and true cw laser operation was achieved at room
temperature in the near infrared. In this fluoride, Chromium ions substitutes for Zn?* in a perfect cubic site.
Because of charge compensation centers in tetragonal and trigonal sites have been also observed, whose competing

absorption affects the lasing efficiency.

A complete characterisation of the optical properties of the emitting chromium ions has been obtained with the
aim of several experimental techniques, including Time Resolved Spectroscopy, Fluorescence Line Narrowing, and
the application of high hydrostatic pressure at very low temperature.

+ Professor visitante “Universita degli Studi di Trento” - Italia

PROPRIEDADES OTICA E ESTRUTURAL
DE FILMES DE KBR:Cu*
OLIVEIRA, L.; Sitva, M. A. P.; Stu-L1, M,
Ingtituto de Fisica ¢ Quimica de Sio Carlos - USP

As propriedades dticas e microestruturais de filmes de
KBr:Cut vém sendo estudadas devido a sua trans-
paréncia na regido do visivel e infravermelho, apresen-
tando uma banda de absor¢do em 278 nm, cuja meia
largura é de 24 nm e coeficiente de absor¢ao em torno
de 10~* cm™!, para uma concentra¢do nominal de 1%
de CuBr. Entre outras caracteristicas, é possivel con-
trolar sua intensidade através da concentra¢aode ions
Cut, sem alterar significantemente sta posi¢ao e meia
largura, levando certo interesse aplicativo, como filtro
na regiao do UV. Essa banda é atribuida a posigio fora
de centro que o ion ocupa na rede cristalina. Neste tra-
balho, apresentamos uma correlagao entre o espectro
de absor¢ao e a microestrutura destes filmes, variando
a temperatura do substrato de ambiente a 491 K, du-
rante o crescimento do filme. Dos resultados obtemos
informagdes de como produzir filmes de KBr:Cut com
alta transmitancia, baixa densidade de poros e maior
absor¢do em 278 nm.

Absorcao do estado excitado de ions de Ni®t
em cristais de BaliF3
MAaRrTINS, E.; VIEIRA JUNIOR, N, D.; BALDOCHI, S.
L.; MoraTo, S. P.
Instituto de Pesquisas Energéticas ¢ Nucleares, CNEN-SP
Supervisdo de Materiais Optoeletronicos

Apresentamos as medidas de absor¢do do estado exci-
tado em cristais de BaLiFy : Ni*t. Este cristal apre-
senta estrutura fluorperovskita cibica invertida e é um
forte candidato a meio laser ativo na regido do infraver-
metho préximo (1,5 pm) se enquadrando na categoria
de lasers vibronicos por apresentar bandas largas de ab-
sor¢do e luminescéncia. Estas bandas, vibronicamente
alargadas, sao devidas aos ions de niquel incorporados
nos cristais, permitindo a sintoniza¢ao em comprimen-
tos de onda. A determinagao da absor¢do do estado
excitado € importante uma vez que tem se apresentado
como um fator limitante na operagao laser de varios
cristais dopados com ions de metais de transi¢cdo, como
por exemplo, em cristais de KZnF; : Ni?*. Nio foi
observada absorgao do estado excitado significativa na
regido de bombeio (1150 nm), nem no dominio de com-
primentos de onda da suposta emissao laser, somente
foi detectada uma forte absorg¢ao do estado excitado na
regido do visivel (560 nm).

EFEITOS ANOMALOS NA EMISSAQ
TERMOLUMINESCENTE DO LiNbO;
Lmma, J. F. pE; VaLERIO, M. E. G.
UFS
MEeNDEs FILHO, J.; NunEs, F. D.
UFC

O niobato de litio (LiNbO3) é um material ferroelétrico
de grande interesse devido as suas propriedades pie-
zoelétricas, piroelétricas, Opticas e outras. A estrutura
cristalina deste material difere da estrutura das pe-
rovskitas do grupo ABQO; dada a semelhanga dos raios
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idnicos do Lit e do Nb®t uma vez que nas perovskitas
os ions A e B possuem tamanhos bastante diferentes.
No LiNbOs na fase ferroelétrica, os ions Lit e N&°t
sho circundados por octaedros distorcidos de 0%~ e,
dada a similaridade dos tamanhos dos cations e o fato
da ligagio Nb5t — 0%~ ser mais forte do que a ligagao
Lit — 0?7, o niobato de litio apresenta um acentuado
desvio da estequiometria de maneira que [L#]/[N§] > 1
produzindo um material com uma alta concentragao
de defeitos intrinsecos. No presente trabalho, esta-
mos investigando as propriedades da emissao termolu-
minescente (TL) de amostras nominalmente puras de
LiNbO3 produzidas pela Crystal Tech. As amostras,
sob forma de pequenos cristais de tamanhos semelhan-
tes, foram cortadas de um mesmo pedago de LiNbO;3.
As curvas de emisdo TL das amostras sem qualquer
tipo de irradiagao j& revelaram a presenca de um pico
em cerca de 67°C superposta a um conjunto de emissoes
rdapidas e distribuidas aleatoriamente. Durante o resfri-
amento da amostra, tanto o pico quanto as emissoes
rapidas voltam a ocorrer com uma intensidade cerca de
10 vezes menor do que durante o aquecimento. Num
segundo ciclo de aquecimento e resfriamento, tanto o
pico quanto as emissGes sdo novamente observadas nas
mesmas intensidades repetindo-se todas as vezes que a
mesma amostra fol relida (em média, cerca de 8 a 10
vezes). Amostras submetidas a diferentes doses de ra-
diagio v apresentaram o mesmo comportamento. Estes
efeitos anémalos observados na emissio TL do LiNbOy
sem paralelo com a TL de qualquer outro material co-
nhecido na literatura, ainda nao possuem interpretagao
precisa.

Estudo dos multisitios de ocupagao dos ions de
terras-raras no GGG.

Courror, L. C.; GoMEs, L.; MoraTo, S. P.
Instituto de Pesquisas Fnergéticas e Nucleares - SGo Paulo
"PEepRINI, C.

Physico-Chimie des Matériaur Luminescents,
Vilieurbanne, France

Os garnets de Gélio Gd3Gas0,2 dopados com ions
de terras-raras sdo meios laser ativos de qualidade re-
conhecida e pertencem ao sistema cubico com grupo
espacial 03, Os lons de Gd ocupam o sitio do-
decaédrico {simetria ;) enquanto os ions de Galio
estdo no sitio octaédrico (simetria Sg) ou no sitio te-
tragonaJ (simetriaSy ). Neste trabalho foi utilizado o
ion de Eut3 como sonda estrutural do GGG onde iden-
tificamos os possiveis sitios de ocupagio do ion TR+3
nessa rede cristalina. Foi possivel identificar trés sitios
de simetria distintos sendo que um deles nao pertence
ao sitio do garnet. Os espectros de excita¢io e emissio
de alta resolugdo apresentam um nimero de bandas es-
treitas que ndo correspondem ao esperado. para o ion

de Eut® na simetria Dy e sim condizentes com dois
ou mais tipos de sitios com simetrias Ds, Cy, ou mais
baixa. Além disso este estudo mostra claramente que
nao ha ev1denc1a espectroscopica de ocupagdo do smo
Sg pelo 1on de Eu*? substituindo parcialmente os jons
de galio. Obteve-se também os parametros do campo
cristalino para o sitio “ndio garnet” { assumido Cjy ).
Apoio Fapesp/CNPq.

EFEITOS DA CONCENTRA(}AO DO PbO
NAS PROPRIEDADES OPTICAS DOS
VIDROS DO SISTEMA
Biy 03 — PbO — By03 — GeOy
SoLano, V. C.; BArRBosa, L. C.; MARTINEZ, E.;
CesaRr, C. L.; AraNHA, N.
IFGW/Unicamp
Arves, O. L.

IQ/Unicamp
Cuevas, R. F.

IFGW/Unicamp

Preparamos vidros deste sistema fazendo variar as con-
cenitragoes do PH( de 10 até 60 mol% e GeOy de 72
até 22 mol% mantendo fixos os outros dois éxidos. Os
compostos foram fundidos em forno de resisténcia super
kanthal na temperatura de 1000 °C por 30 minutos, va-
zados e recozidos na temperatura de 300 °C por 5 horas.
Fizemos medidas dilatométricas e de densidade. Os vi-
dros foram submetidos a tratamentos térmicos acima
da temperatura de transi¢do vitrea para estudar, medi-
ante raios X, os diferentes estagios no processo de cris-
talizagao. Visando aplicagOes na Optica, foram prepa-
rados filmes finos das diferentes composigdes usando a
técnica de assopramento; através das medidas de trans-
mitincia, na regido UV-Vis, determinamos a’ dispersao
dos indices de refragio linear ajustados na forma da
equagao de Sellmeier, o coeficiente de absorgio, o gap
optico polarizabilidade eletrénica. Utilizando alguns
modelos tedricos [1], [2], [3] fizemos estimativas do ny (o
coeficiente do- indice de refragio nido linear). Os resul-
tados mostram as propriedades dpticas lineares e ndo
lineares neste sistema, séo fortemente influenciados pelo
PbO.

[1] N. L. Boling, A. L. Glass and A. Owyemg; J. Quan-
tum Elec. QE-14(1978)600.

[2] M. E. Lines, Oxide Glasses for fast photonics swit-
ching: A comparative study, J. Appl. Phys 69(10), 15
may 1991,

[3] Reva Garg, Empirical relationship for non linear in-
dex coefficient, Applied Optics, Vol. 19, 8, 15 april
1980.



XVIT ENFMC - Resumos

Propriedades e Caracterizacio 11

(CCP) - 08/06/94

DIELECTRIC RELAXATION IN
PHOTOREFRACTIVE LiNbO(3) :Fe SINGLE
CRYSTALS
SoMBRA, A. B.; Parva, J. A. C. DE
(1)-Departamento de Fisica, UFC,C. Postal
6030, Fortaleza,Ce, Brazil
HERNANDES, A. C.

(2)-Instituto de Fisica e Quimica de Sao
Carlos- USP-5P-Brazil

Iron-doped lithium niobate (LBN :Fe} is a ferroelectric
material with important optoelectronic and non-linear
optical properties (1).Laser induced changes in the in-
_dex of refraction are responsible for holographic sto-
rage in this kind of material. The storage of holograms
in LBN:Fe is associated to photoexcitation of free elec-
trons (from the Fe ions)out of the occupied traps and
their subsequent recapture by empty traps.The purpose
of this paper is the study of the complex dielectric fun-
ction and pyroelectric coefficient of various Fe concen-
trations in LBN as a function of frequency and sample
temperature {2) Measurements of the real and imagi-
nary parts of the dielectric function revelaled the pre-
sence of well-defined low frequency relaxation processes
in highly doped LBN.The frequency of these resonances
increases with decreasing sample temperature. They are
also heat treatment and Fe concentration dependent.
In summary from the observed general behaviour, the
relaxation can be ascribed to aggregates of iron impuri-
ties.With a thermal treatment these clusters are broken
and the individual ions are dispersed throughout the
bulk of the crystal. The study of these low frequency
relaxation modes associated with Fe impurities is im-
portant in the optimization of LBN:Fe for holographic
storage applications.

REFERENCES

1- G.E.Peterson, A.M.Glass, T. }. Negrin, Appl. Phys.
Lett. 19, 130 (1971) 2- J.A.C.de Paiva et al. Opt. Ma-
terials, 1, 59 (1992)

ESTUDO DE INTERAGOES
QUADRUPOLARES EM LIGAS Hg-In
Siva, P. R. J.; SatroviTcH, H.

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
ForKER, M.

ISKP/UNIV. BONN/RFA
Ouvzon-DioNysio, M.
Departamento de Fisica, UNIV. FED. SAO CARLOS

Neste trabalho apresentamos um estudo sobre a va-
riagdo com a temperatura (intervalo 20K — TA) dos
gradientes de campo elétrico em algumas ligas do sis-
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tema Hg-In. Ha algumas discrepancias nas estruturas
cristalinas, propostas por diferentes autores para Hgln
e Hggo Ing (% V)| que foram duas das sete composicdes
estudadas. O gradiente de campo elétrico é sensivel as
simetrias da rede e o seu estudo pode ajudar a resolver
estas dividas. As frequéncias de interagao quadrupolar
elétrica (vg) foram medidas pela técnica de Correlagao
Angular Perturbada no isétopo-sonda '1C'd localizado
no sitio do In. Os resultados obtidos permitem mostrar
uma variagao de intera¢io quadrupolar com a tempera-
tura seguinde padrio idéntico ao dos componentes das
ligas, ou seja, as frequéncias vg(T) decrescem com o
aumento de temperatura T', segundo a lei T%. Os resul-
tados sdo consistentes com uma estrutura cristalina or-
denada romboédrica tipo CuPt-L1; para o Hgln e es-
trutura ortorrémbica tipo - Pu para 8-Hg (Hgsolnan).
Nao foi observado o composto intermetalico Hgln, €.

9Mascarenhas, Y. P. 1970 J. Appl. Cryst. 3 294 .

5Segnini, M. and Giessen, B. C. 1972 Acta Cryst.
B28 320.

“Mahy, T. X. and Giessen, B. C. 1979 J. Less-Common Met.
63 257.

RELAXACAO DIELETRICA EM
MONOCRISTAIS COM ESTRUTURA
TUNGSTENIO BRONZE A BAIXA
TEMPERATURA
Pévoa, J. M.

UFSCar
Guo, R.; BHALLA, A.
MRL-PENNSTATE- PA - USA

Permitividade dielétrica a baixa temperatura (15-
300K) de monocristals com estrutura Tungsténio
Bronze Sri.r Bar Nby Os (SBN(1-x)%) ¢ Pbi_;
Ba, Nby Og (PBN(1-x)%) foram estudadas utilizando-
se da espectroscopia de impedéancia (5Hz - 13MHz).
Duas relaxagdes dielétricas a baixas temperaturas (
bem abaixo da temperatura de transigdo de fase fer-
roelétrica-paraelétrica) foram observadas nos monocris-
tais de SBN e somente uma foi observada em mono-
cristais similares de PBN. A relaxacio observada no
SBN no intervalo de temperatura de 150K a 300K é
presumivelmente associada a uma transi¢do de fase in-
comensurada e a observada abaixo de 150K tanto no
SBN quanto no PBN é associada & flutuagao de pola-
riza¢do no plano perpendicular ao eixo polar. A ino-
mogeneidade quimica local nos relaxores ferroelétricos
SBN e PBN destrol a simetria transtacional global, e
pertuba a diregdo da polarizagdo local com relagao a si-
metria macroscopica. Esta pertubagdo é termicamente
ativada de forma que medidas dielétricas pode deteta-la
quando a energia térmica é comparavel com a barreira
de polarizagdo local.
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EFEITOS PIEZOELETRICOS NAO
LINEARES NO KDP
MELO, F. E. bE A.; MoRrEeiRa, S. G. C.; Araujo,
J. F. pE; MENDES FiLHO, J.; MOREIRA, J. E. DE
C.; Nungs, F. D.
UFC

Propriedades nao lineares de materiais sdo de grande
importancia tanto pelas suas aplicagGes prdticas (1-
2) como nos problemas relacionados com as transigSes
de fase (3-4). Em processos de medidas de uma pro-
priedade especifica, o primeiro problema consiste em
separar a contribui¢do linear da nao linear. Alguns
materiais piezoelétricos exibem transi¢oes de fase fer-
roelétrica na qual, o material apresenta uma pola-
riz¢do espontdnea para uma dada temperatura critica
chamada temperatura de Curie. Para temperaturas
proximas da temperatura de Curie, muitas de suas pro-
priedades fisicas apresentam uma dependéncia andnima
com T .Em particular, os coeficientes piezoelétricos po-
dem exibir um comportamento fortemente nao linear
com a temperatura. Os efeitos néo lineares de geragio
de harménicos ¢ debramento de periodos que um res-
soador pode apresentar, sio explicados pelo modelo do
oscilador anarmonico amortecido for¢gado. Por meio de
uma técnica simples, observamos grandes nao lineari-
dades no KDP em fun¢do da temperatura, frequéncia
e amplitude do campo elétrico aplicado na amostra.
As n#o linearidades de ger¢ao de harmomcos e sub-
harménicos (dobramento de periodo) sdo explicadas
por um modelo fenomenoldgico microscépico de modos
actsticos "soft” e modos ressonantes piezoelétricos aco-
plados, '

1- B.V. Sobolev, B.G. BochKov, V.S. BondorenKo and
V.E. Zuev, Zarubenhnaya ElectroniKa, 6, { 1977 ).

2- AK. Gouguly and K.A. Davis, J. Appl. Phys. 51,
920 ( 1980 ).

3- N.P. Zagrai, L.K. Zarembo, N.R. Ivanov, O. Yu.
SerdobolsKaya and L.A. Shuvolov, Kristallografiya, 25,
787, ( 1980 ).

4- G. Sorge, H. Beige and C. Scheding, Ferroelectrics,
41, 51 ( 1982 ).

CARACTERIZAGCAO DIELETRICA E
PIROELETRICA DE CERAMICAS
FERROELETRICAS A BASE DE TITANATO
DE CHUMBO
BALTAZAR-RODRIGUES, J.

UEPG
Eiras, J. A.

UFSCar

Amostras de ceramicas ferroelétricas de titanato de
chumbo modificadas com lantanio, em concentragdes
de 10, 15 e 20% em mol, dopadas ou ndo com 1% de
manganés, foram preparadas por mistura de dxidos e
receberam eletrodos de prata para permitir as medidas

dielétricas e piroelétricas. As medidas dielétricas foram
feitas em funcio da temperatura aquecendo as amos-
tras a uma taxa de até 2°C/min., através de medidas
de capacitancia com uma ponte universal HP 4260A
de 1KHz. As medidas piroelétricas se deram apds a
polariza¢ido das amostras com 3,5KV/mm a 80°C por
0,5 hora. Estas medidas foram realizadas segundo o
método proposto por Bayer e Roundy, no qual as amos-
tras sdo aquecidas uniformemente, a uma taxa inferior
a 2°C/min, e a corrente liberada devido a despola-
rizagdo estimulada pela temperatura é medida com um
eletrometro cuja resisténcia interna é muito menor que
a da amostra. No caso, foi usado eletrometro Keit-
hey 617 e um sistema antomatizado de coleta de dados.
Todas as medidas foram feitas até temperaturas supe-
riores as de transi¢do de fase das amostras (Tc). Serdo
apresentados os resultados verificados nestas medidas e
discutida a influéncia do lantinio nas propriedades e no
comportamento ferroelétrico dessas ceramicas.

INTERAGCOES HIPERFINAS NO Y;Cu,0s
Sarrovitel, H.; Siva, P. R, J.
CBPF/CNPg
FoRKER, M.

ISKP - BONN UNIV./RFA
WEBERSZPIL, J.

INST. FiSICA/UFF

Neste trabalho apresentamos um estudo de carac-
terizagdo por intera¢bes hiperfinas do oxocuprato
Y,Cu;0s5, dopado com o isdtopo-sonda In!! (em quan-
tidade < 10™* at.%) durante o processo de sinterizagdo
a partir dos reagentes Y203 e CuQ. As medidas de cor-
relagao angular com base na cascata de decaimento nu-
clear do isétopo-sonda, localizado nos sitios dos Itrios,
foram feitas ao ar, no intervalo de temperatura 4,2K-
1.300K. Foram medidas as freqtiéncias de interagao qua-
drupolar elétrica (FIQE) e os coeficientes de assimetria
naquele composto. A célula unitaria do Y2Cua0Os pos-
sui simetria ortorrdmbica com dois sitios distintos para
os Itrios localizados no interior de octaedros distorci-
dos de Oxigénio. Quando em vaicuo, o Y3CuzOs se
decomp6e em =~ 600C (XV Encontro Nac. Fis. Mat.
Cond.); nas condigdes atuais, no entanto, manteve a sua
integridade até = 1.000C. As diferencas entre as duas
FIQE (correspondentes aos dois sitios distintos de Itrio)
diminuem com a temperatura, indicando uma provivel
tendéncia & equalizagdo dos entornos dos Itrios nos oc-
taedros. Foram realizados céalculos dos gradientes de
campo elétrico atuantes nos sitios dos Itrios utilizando
o modélo de ponto-carga.
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CARACTERIZAGAO DE VIDROS DE
BORATO DE LITIO, DOPADOS COM Cu?t
ATRAVES DAS TECNICAS DE
TERMOLUMINESCENCIA (TL),
RESSONANCIA DE SPIN ELETRONICO
(RSE) E ABSORGAO OPTICA (AO)
CHINAGLIA, K. DE F.; NasciIMENTO, M. L. F;
MATSUKA, M.; WATANABE, S.

Instituto de Fisica da USP

Foram medidos TL e RSE de vidros de borato de litio
(£Liz(100 — £) B203, = = 30mel%) dopados com virias
concentragdes (0.01, 0.02, 0.04, 0.16, 0.26, 0.30, 0.40,
0.60, 1.0, 2.0, 3.0 mol%) de CuQ, recristalizados em
um forno a 700°C onde permaneceram por 10 minu-
tos. A resposta TL destes materiais, irradiados com
uma dose de 1 Gy de radiacio v de %°Co, depende da
concentracio de Cu®t e mostrou um valor maximo em
torno de 0.3 mol% de CuO. Notamos que o processo de
recristalizagdo aumenta a sensibilidade TL & radiagio.
As medidas de RSE foram realizadas em amostras con-
tendo 0.16, 0.4 e 1.0 mol% de CuO, antes e apds irra-
diagio com uma dose de 1210* Gy. O espectro mostrou
um sinal devido ao C'u®t, cuja concentragao nio muda
apds a irradiagdo. Apods essa irradiagao, foi detectado
um sinal devido ao centro de buraco Boro-Oxigénio.
Este sinal esta sendo analisado e estudado o compor-
tamento da resposta TT, e do sinal de RSE num decai-
mento isotérmico em uma temperatura abaixo da tem-
peratura do pico TL a fim de identificar a estrutura
molecular do centro responsavel. Foi medida também
AQO desses vidros sem recristalizacdo para as concen-
tragdes 0.01 a 0.26 mol % de CuO e observamos um au-
mento da altura da banda de absorgdo com o aumento
da concentracio de Cu?t. Estio sendo realizadas me-
didas complementares para outras concentracdes, bem
como os efeitos devido a irradiagao.

EFEITO DO DEUTERIO NAS LIGAS DE
a-GelN,
LépEZ, J. V.; MARQUES, F. DAs C.
UNICAMP

As ligas amorfas de germanio-nitrogénio hidrogenadas
nao estequiométricas (a-GeN;:H) tem sido sintetiza-
das com banda proibida o4ptica variavel entre cerca
de 1.0 eV e 3.5 eV. Estes filmes sio potencialmente
apliciveis como semicondutores, camada anti-refletora
em células solares, camada isolantes em transistores de
efeito de campo, entre outras aplicagdes. Neste traba-
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lho apresentamos andlises de infravermelho das ligas de
germanio-nitrogénio hidrogenadas ou deuteradas néo-
estequiométricas. Os filmes foram preparados por If
reactive sputtering com um alvo de Ge numa mistura
de gases de Ar + Na com H3 ou D, mediante condigdes
de preparagdo similares. As bandas de absor¢do no in-
fravermelho associadas a vibragdes dos elementos do
composto ligados ao hidrogenio sio mudadas quando
¢ usado deutério em lugar de hidrogénio, Este efeito é
usado para distinguir as bandas relacionadas as ligagoes
com o hidrogénio das demais ligagdes. O espectro ob-
tido para a-GeN;:H depositado na faixa de tempera-
tura de 150 °C' a 300 °C mostra bandas de ‘absorgio
de vibragdes N-H em torno de 3270 cmn~! e 1150 em™1,
correspondente aos modos stretching e bending respec-
tivamente. Nos filmes de a-GeN;:ID as bandas N-H sao
substituidas pelas bandas N-D mudando as frequéncias
de vibragao para 2430 cm~! e 920 cm™! respectiva-
mente. A mudancga de frequéncias é consistente com o
fator da raiz quadrada da razio das massas atémicas
do D e H. Os filmes preparados em temperatura am-
biente mostram contaminagio atmosférica espontinea,
que tende-se a saturar depois de alguns meses. Varias
bandas de absorgéo surgem na faixa de 2700-3800 cm™!
e 1400-1650 crn~!. Para designar estas bandas de ab-
sor¢ao, uma analise sistematica foi executada usando a
evolugio dos espectros de infravermelho como fungéo
do tempo de exposigio & atmosfera,

Apoio : FAPESP e CNPq

Filmes de Multiestrato de LiF:NaF :
Propriedades Termoluminescentes
Mauricio, C. L. pE P.

Instituto de Radioprotecdo ¢ Dosimetria - CNEN
NuUnEs, R. A.; Mauricio, M. H. pg P.; CarmMo, L.
C.S. po

Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro

Qs cristais de halogeneto alcalinos sac materiais bem
conhecidos como hospedeiros de defeitos pontuais, de-
nominados centros de cor. Estes defeitos tém sido es-
tudados, devido as suas aplicagoes em laser e dosi-
metria. Parficularmente o IiF e o NaF apresentam
caracteristicas que os tornam interessantes para estas
aplicagdes, pois sdo materials poucos higroscopicos e
hospedamn defeitos estdveis 4 temperatura ambiente.
Como nao é possivel produzir cristais mixtos pelas
técnicas convencionais de crescimento de cristais, no-
vos materiais com estrutura e estequiometria diferen-
tes foram obtidos pela técnica de crescimento de filmes
finos. LiF, NaF e multiestrato de LiF:NaF (com 10
monocamadas de 2500A) foram crescidos sobre subs-
tratos amorfos de Al, inox e vidro, mantidos a tem-
peratura ambiente e a 300°C. Estes filmes ja foram
analisados anteriormente do ponto de vista estrutural e
éptico, mostrando que o filme multiestrato de LiF:NaF
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apresenta caracteristicas diferentes das devidas a super-
posigio simples de filmes de LiF e NaF. Neste trabalho
foram analisadas as caracteristicas TL destes filmes, ir-
radiados com doses de cerca de 10KGy em uma célula
gama. Mais uma vez verifica-se que as caracteristicas
TL do filme multiestrato LiF:NaF ndo podem ser ex-
plicadas por uma simples superposi¢io das curvas TL
dos filmes de LiF e de NaF. Os filmes de LiF apresen-
tam curvas similares as de cristais de LiF tanto para
substratos de Al quanto de inox. Quando o substrato
fol mantido a 300°C, houve diminui¢io na intensidade
dos picos de mais baixa temperatura e aumento nos de
mais alta temperatura, quando comparados a emissao
termoluminescente dos filmes de LiF crescidos em subs-
tratos mantidos & temperatura ambiente. Os filmes de
NaF também apresentam respostas TL similares tanto
para substrato de Al quanto de inox, mas ambas sio
de dificil interpretagio, pois apresentam grande sensi-
bilidade & luz ambiente. E preciso refazer as medidas,
mantendo estes filmes sempre no escuro. Nos substra-
tos de vidro € impossivel a visualizagdo dos espectros
individuais, pois vé-se apenas a emiss ao TL devido &
irradiacio do proéprio substrato.

STRESS, COEFICIENTE DE DILATACAO
TERMICA E MODULO DE YOUNG DE
a-GeN :H
Lacerpa, R. G.; LimMa JUNIOR, M. M. DE; LOPEZ,
J. V.; Marques, F. pas C.

UNICAMP

Filmes amorfos geralmente apresentam tensces
mecinicas que se desenvolvem durante sua preparagao.
Estas tenstes podem ser muito prejudiciais para a fa-
bricagdo de dispositivos eletronicos, cuja estabilidade e
confiabilidade dependem em parte da intensidade das
tensées dos filmes utilizados na sua estrutura. Também
importante é o casamento de outras propriedades ter-
momecanicas, como o coeficiente de dilata¢io térmica
e as constantes elasticas, uma vez que os filmes sao de-
positados em temperaturas acima da temperatura am-
biente. Neste trabalho apresentamos um estudo sobre
as propriedades termomecinicas em ligas de nitreto de
germanio amorfo hidrogenado, a-GeN,:H. Os filmes de
a-(GeN;:H foram preparados por rf sputtering e deposi-
tados em barras de silicio de aproximadamente 25 mm
X 3 mm x 400 gm. As medidas de stress foram realiza-
das & temperatura ambiente utilizando um profilémetro
Dektak. A maioria dos filmes possuem stress do tipo
compressivo, cuja intensidade depende das condigdes de
prepara¢io e da concentragao de nitrogénio. Utilizando
filmes depositados em dois substratos diferentes (silicio
¢ germanio cristalinos), foram realizadas medidas do
raio de curvatura em fungido da temperatura, utilizando
um sistema baseado na deflexao de um feixe de He-Ne.
Os resultados foram utilizados para o calculo do coefi-

ciente de dilata¢do térmica e do médulo de Young dos
filmes de nitreto de germanio com banda proibida vari-
ando entre aproximadamnete 1 eV a 3 eV,

Apcio : CNPq, FAPESP, SAE/UNICAMP

CARACTERIZAQAO DE FILMES DE
HIDROXIDO DE NIQUEL POR TECNICAS
FOTOELETROQUiMICAS
MaTias, J. G. N.

Urc
JuLido, 1. F.

UFC E UNIFOR
(GORENSTEIN, A.

UNICAMP

O hidréxido de niquel é um material eletrocrémico
que apresenta grande potencialidade de aplicag¢des tec-
nolégicas em janelas de transmissio luminosa varidvel.
A reagio eletrocromica do hidréxido de niquel é uma
reagio de oxi-redugdo reversivel em que a forma redu-
zida é aproximadamente transparente e a forma oxidada
€ opaca. Neste trabalho é reportado o comportamento
fotoeletroquimico de filmes de hidréxido de niquel em
solugao de KOH 1M, a partir do qual se procura en-
tender como as propriedades eletrénicas desse material,
que ocorrem no processo de oxiredugdo, afetam as suas
propriedades oticas. Esse estudo é feito a partir de
resultados obtidos, concomitantemente, por espectros-
copia fotoeletroquimica e espectroscopia ética de ab-
sorgdo. Foi verificado que na fase reduzida o hidréxido
de niquel apresenta um ”gap” de energia de 3,7 eV e na
fase oxidada um ”gap” da ordem de 1,6 eV.
FINANCIAMENTO: CAPES E CNPq

PROPRIEDADES TERMICAS EM VIDROS
DO SISTEMA TeQz — Lipy0O — T1i0,
Cugvas, R. F.; Barsosa, L. C.; SoLano, S. G. V.
C.; ARaNHA, N.; ALves, O. L.
IFGW/Unicamp

As propriedades térmicas dos vidros da familia (95 —
z)TeQy — rLi 20 — 5T%.2, onde x = 5, 10, 15, 20, 25.
foram estudadas utilizando as técnicas da andlise dife-
rencial {DTA) e dilatometria. O efeito da composicao
nas diferéntes propriedades é particularmente notorio
na expansio térmica que mostra um minimo na com-
posigio com 10 mol% do Liz0 e pode ser indicativo de
uma mudanza estrubural.

A temperatura de transigio vitrea Ty, temperatura de
cristalizagdo Ty, temperatura de fusio Ty e tempera-
tura de liquidos Tt foram medidos nos termogramas
DTA pela técnica do “onset”. As curvas DTA apre-
sentam um pico so de cristalizagdo o qual é relativa-
mente comprido e estd relacionado com a taxa de cris-
talizagio do vidro. Considera-se que a alta taxa de
cristalizagio observadas nestes vidros é principalmente
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uma consequéncia do processo de fabricagao utilizado.
A estabilidade térmica de nossos vidros foi calculada a
partir da relagdo (T — T,); observou-se que esta quan-
tidade diminuie na faixa de 10 até 20 mol% do LipO,
indicando que nestas composi¢des ocorre o maior grau
de depolimerizagao da estrutura.

Serio apresentados resultados das diferentes fases en-
contradas na cristaliza¢do dos vidros.

TELEBRAS/FINEP/CNPq.

THERMOLUMINESCENCE DATING OF
PERUVIAN ANCIENT POTTERY FROM
SOCABAYA, AREQUIPA.

AvTa, W, E. F.; CoAQuUira, J. A. H.; WATANABE,
5.

Instituto de Fisica, USP
BeGgazo, P. C.

Universidad Nacional de San Agustin de Arequipa, Peri
TaTumMmi, S. H.

FATEC-UNESP, S. Paulo

A sherd of ceramics of Peruvian indian from region of
Arequipa, Peru, was crashed and sieved to retain grains
80 to 180 micrometers diameter. A magnetic separa-
tor was used to eliminate as best as possible magne-
tic and non-TL particles. After washing with sulfuric
acid, hydrofluoric acid, distilled water as usual, its na-
tural TL glow curve was obtained (TLN). The glow
peak is observed at 600 K. After annealing at 600 °C
for 20 min. and irradiating with °°Co gamma-rays, the
glow curve presents a very large peak at 400 K besi-
des 600 K peak. The plateau test shows that 600 K
peak can be used for dating samples with doses bet-
ween 0,5 to 100 Gy. The resulting TL curve shows
the typical supralinear behavior. This curve was fitted
with the function f(D) = CD(1—0,85exp(—aD))>*+b
where D=radiation dose, a, b, ¢, are constants deter-
mined from experimental data: ¢ ~ 1,489z10~2 /Gy,
b~ 1,664210"% and ¢ ~ 2.006210~2 /Gy. It was obtai-
ned DAC =~ 1,903Gy, and used annual dose of 0,0016
Gy/year an age of & 1190 years was obtained.

DIFUSIVIDADE TERMICA DE CRISTAIS
DE BaliF's EM BAIXAS TEMPERATURAS
SawapA, L.; DUARTE, M.; BarpocHl, S. L;
MoraToO, 5. P.; VIEIRA, M. M. F.

IPEN - Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares

O estudo das propriedades térmicas do cristal de
BalLiF; é de grande interesse pois este, quando do-
pado com ions de metais de transi¢iao, apresenta um
grande potencial como meio laser ativo, na categoria
de lasers vibrénicos. Em particular, o conhecimento
da difusividade térmica é importante no crescimento
de cristais, na engenharia de lasers e na espectrosco-
pia [otoacistica, entre outras areas. Neste trabalho
foi determinada a difusividade térmica de cristais de
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BalLiF3, no intervalo entre a temperatura ambiente e a
temperatura de nitrogénio liquido, utilizando o método
fotoaciistico da diferenga de fase. Esse método baseia-
se na medida da diferenca de fase do sinal fotoadustico
gerado ao se iluminar a amostra pela frente e por trés,
para uma mesma frequéncia de maodulagio. Para ga-
rantir que toda luz incidente fosse absorvida na su-
perficie do cristal, satisfazendo as condigaes do métado,
foi depositada uma camada de aluminio nas duas su-
peficies de cada amostra estudada. A determinagdo
da difusividade térmica em baixas temperaturas é im-
portante uma vez que a operagio laser nesse material
pode ocorrer em baixas temperaturas {apoio FAPESP,
CNPq/RHAE).

CARACTERIZACAO ESPECTROSCOPICA
DE CENTROS Pb*(1) EM CRISTAIS DE
BaLiF3:Pb : ABSORGAO DE ESTADO

EXCITADO
Prapo, L.; VIEIRA JUNTOR, N. D.; BaLpocHl, S.
L.
Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares-
IPEN/CNEN/SP

Centros de defeitos tipo Pb*(1) em cristais de
BaLiF3:Pb vem sendo por nds investigados como um
possivel meio laser ativo. Esses centros, isoeletronicos
aos centros laser ativos TI°(1) em KCI, apresenta-
ram agio laser em cristais de perovskitas normais de
KMgF3:Pb. Acredita-se que a perovskita invertida de
BaLiF3 deva ser mais adequada para a formagao de
defeitos tipo Pb*(1) mais estaveis em relagao aos cris-
tais de KMgF3 pois permitem incorporar a impureza de
Pb%t+ no lugar de um ion da rede de mesma valéncia.
Os centros Pb* (1) em BaLiF3:Pb foram por nds carac-
terizados do ponto de vista de absor¢io fundamental,
emissao e tempo de decaimento.

Um dado muite importante para a verifica¢do da viabi-
lidade de um meio fluorescente ser laser ativo é a deter-
minagio de seu comportamento quanto & absorgao de
estado excitado. No presente trabalho sao discutidos os
recentes resultados obtidos referentes a caracterizagao
espectroscopica de centros Pb*(1) em BaLiF3:Pb pela
técnica de ” pump-probe” de absorgio rotulada.
Apoio-FAPESP

INVESTIGAQ;\O DA ESTABILIDADE DE
DEFEITOS NO LiF:Mg,Ti ATRAVES DE
SIMULACAO COMPUTACIONAL
ESTATICA.

Souza, S. S. DE; YOSHIMURA, E. M.; BLak, A. R.
IFUSP

Muitas duvidas ainda restam com rela¢ao aos processos
de formagAo de trimeros no fluareto de litio dopado com
impurezas divalentes. Sabemos que o trimero pode ser
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obtido a partir da agregagao de trés dipolos ou quando
um dimero captura um dipolo. As fases intermediarias
dos processos de agrega¢do nao podem ser identificadas
por métodos convencionais de medida de tal maneira
que uma estimativa tedrica confiavel assume uma im-
portancia fundamental. Neste ponto, a simulagdo com-
putacional estdtica mostra-se eficaz quando permite o
calculo das energias de formagao e de ligagao dos agre-
gados intermediarios e possibilita a comparagao entre
os resuliados. Neste trabalho, investigamos a agregacao
de dipolos através do programa HADES2 que possibi-
litou o calculo das energlas de formacao e de ligacao
de dipolos, dimeros e trimeros criados pela insergao
de impurezas divalentes (Mg®*, Ti%**). Para a rea-
lizagao destes calculos foi necessaria uma avaliagao dos
parametros do potencial de curto alcance através de
ajustes empiricos e através de cdleulos explicitos usando
um programa baseado no método dos orbitais molecu-
lares.

EFEITOS DA EXPOSIGAO A LUZ VISIVEL,
U.V. E RADIACAO v SOBRE A
TERMOLUMINECENCIA DA FLUORITA
VERDE.

MEeLo, A. P. DE; LiMa, J. F. pE; VaLErIO, M. E.
G.

UFS

Neste trabalho realizamos uma caracterizagdo da fluo-
rita verde (C'a F» natural), proviniente de Criciima-SC
utilizando a técnica de termoluminescéncia (TL). Apds
a pulverizagido e separagao granulométrica do p6é com
diametro entre 0.075 e 0.149 mm dividimos a amostra
em dois lotes: As amostras virgens e as tratadas termi-
camente a 600°C submetidas a doses de exposi¢do de
luz visivel, w.v. e v do %®Co. Das curvas de emissdo
termoluminescente observamos que : i.) As amostras
virgens apresentam 3 picos de emissdo respectivamente
nas temperaturas de 120, 180 e 240°C. ii.) As amostras
virgens com dose adicional de 200 Gy do *°Co apre-
sentaram além desses picos um primeiro pico préximo
de 80°C. iii.) As amostras tratadas termicamente e ex-
postas a radia¢io u.v. e v do ®°Co revelaram o mesmo
conjunto de picos TL das amostras virgens com dose
adicional de 200 Gy do %°Co. iv.) Entretanto quando
as amostras tratadas sao submetidas a exposicao da luz
visivel revelam apenas os 3 iltimos picos TL. Os espec-
tros de emissdao dos picos TL obtidos na faixa de 300
a 700 nm revelaram a presenca de emissGes principais
em cerca de 340 nm, 380 nm, 480 nm e um conjunto de
maximos entre 500 e 600 nm. O tratamento térmico,
a irradiagao com raios ¥ a as iluminagdes com luz u.v.
ou visivel alteram sensivelmente as intensidades destas
emissoes para os 4 picos TL da fluorita.

DEFEITOS PONTUAIS NO BaliFs: UM
ESTUDO POR SIMULAGOES
COMPUTACIONAIS ESTATICAS
VaLerio, M. E. G.; Lima, J. F. DE
UFS
Jackson, R. A,

Chemical Department - University of Keele

Neste trabalho estamos estudando a formacio dos de-
feitos pontuais intrinsecos e os gerados pela presenca
de impurezas no BalLiF3 através das técnicas de Si-
mulagio Computacional Estitica. O BaLiFz é um
material cibico de estrutura eristalina conhecida como
“perovskita invertida” onde os cdtions ocupam posicoes
trocadas em relagao as perovskitas normais. Ambos os
cations ocupam sitios de simetria O, porém o niumero
de coordenagao para o Ba®t ¢ 12 enquanto que parao
Lit é 6. O parametro de rede vale 3,9950A préximo
do valor do K MgF3. As simulagfes foram realiza-
das segundo a estratégia de Mott e Littleton utili-
zando o programa HADES II. As interagdes entre to-
dos os pares de ions envolvidos possuem basicamente
duas contribuigdes: as interacdes coulombianas de longo
alcance e um termo de curto alcance tipo potencial
de Buckingham que atua somente entre vizinhos mais
préximos. Algumas propriedades gerais do BaLiF3
foram reproduzidas com uma boa precisao em com-
paracao com os valores experimentais tais como as cons-
tantes dielétricas, e o indice de refragio. Analisamos a
formagio dos vérios tipos de defeitos Schotiky e Fren-
kel nesta matriz cristalina e as energias de formagao
ohtidas indicam uma possivel coexisténcia entre defei-
tos Frenkel anidnico e Frenkel catiénico do Lit. Em
relacdo a incorporagao de impurezas tais como Pb*t
e outros metais nesta matriz cristalina, os resultados
parecem indicar uma preferéncia deste ion pela substi-
tui¢do na posigdo do Li* com compensagio de cargas
dada via a presenca de anions interticiais.

ESTUDO DA TERMOLUMINESCENCIA DO
QUARTZO PARA APLICAGOES EM
DATACAO ARQUEOLOGICA
Navarro, M. Da S.; VaLERIO, M. E. G.; Lima, J.
F. nE
UFS

A técnica da Termoluminescéncia (TL) estuda a
emissao de luz por um material durante o aquecimento.
A intensidade da luz emitida guarda uma relagao de
proporcionalidade com o nimero de portadores de car-
gas previamente armadilhados que por sua vez esta re-
lacionado com a dose de radiagio a que o material foi
submetido. Desse modo a TL pode ser utilizada para
determinag¢ac da dose de radiagdo acumulada em um
dado material 0 que permite uma imediata aplicagdo
na datagio geoldgica e arqueolégica. Entre as pegas
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arqueoldgicas de maior importancia encontram-se as
pecas ceramicas. Uma forma adequada de estudar a
datagéo por pegas cerdmicas é estudar a emissdo TL dos
graos de quartzo contidos nessas pegas. Nesse trabalho
foi realizado um estudo da determinagio da dose de ra-
diagiao acumulada em amosiras de quartzo recolhidas
nas proximidades de restos de fogueiras. As medidas
da emissdo TL das amostras revelaram a existéncia de
3 picos, um em torno de 100°C, outro nas proximida-
des de 150°C e o ultimo por volta de 200°C. Utilizamos
o pico em 150°C na determinagio da dose acumulada,
por ser o mais intenso e nio apresentar superposigao
com a incandecéncia. Obtivemos uma estimativa da
dose de radia¢io ambiental acumulada pelos méiodos
da dose adicional e da curva de calibragio. Verifica-
mos que o valor estimado por ambos os métodos néo
coincidiu, como era previsto teoricamente. Suspeitamos
que esta diferenga se deve ao fato de que o tratamento
térmico necessirio no método da curva de calibragéo,
esteja mudando a estrutura dos defeitos existentes no
quartzo. Com isso, estamos estudando a influéncia do
tratamento térmico na emissao termoluminescente do
quartzo. (Apoio CNPq ).

APARELHO LEITOR DE
TERMOLUMINESCENCIA POR.
CONTAGEM DE FOTONS:
APRESENTAGCAO E PRIMEIROS

RESULTADOS
Diaz, M. P.; Umiseno, N. K.; YosHIMURA, E. M;
Oxuno, E.
USP - Instituto de Fisica - DFN - Laboratdrio de
Dosimetria

Existem diversas situagbes experimentais em que se ob-
serva uma intensidade TL muito baixa, diftcultando a
obtengio de dados de boa qualidade. Podemos citar
como exemplos a dosimetria ambiental, a obtengao do
espectro da luz TL emitida, a datagdo por termolu-
minescéncia e o estudo de propriedades de materiais
com baixa sensibilidade TL. A utilizagdo de um sis-
tema leitor que permita a contagem dos fétons de luz
emitidos pelo material, ao invés da intensidade de cor-
rente gerada no detector luminoso ¢ uma das formas
de resolver o problema. O equipamento montado no
Laboratério de Dosimetria do IFUSP é baseado nesse
principio, sendo seus componentes principais um tubo
fotomultiplicador bastante sensivel com base que possi-
bilita a resolugéo de picos de carga, um contador e dis-
criminador de pulsos acoplado a pré-amplificador e um
controlador para taxas lineares de aquecimento. O sof-
tware desenvolvido especialmente gerencia todo o equi-
pamento, permitindo a obtengao de curvas de intensi-
dade de luz em fungio da temperatura para taxas de
aquecimento em uma ampla faixa. Além disso possibi-
lita uma redugdo preliminar dos dados, com obtengao
imediata de altura e posigao de pico também com a
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subtragdo da emissao luminosa da panela de aqueci-
mento. Sdo apresentadas as caracteristicas principais
do sistema (relagdo sinal ruido, tempo morto, sensibili-
dade, reprodutibilidade...) e curvas TL obtidas com o
equipamento em diversas situagdes experimentais.

AN!\LIS]? DA FORMA DE CURVAS DE
EMISSAO TERMOLUMINESCENTE
OBTIDAS__COM O MODELO DE
INTERACAO DE ARMADILHAS
SunTa, C. M.

Atomic Energy Requlatory Board - Bombay
YosuiMura, E. M.; Okuno, E.

USP - Instituto de Fisica - DFN - Laboratdrio de
Dosimetria

Modificagdes na forma dos picos de emissao termolu-
minescente (TL) observadas para fésforos TL em di-
versas situagoes experimentals Ja mereceram inumeras
explicagbes tedricas. A mais aceita delas atribui as di-
ferentes probabilidades de recaptura na prépria arma-
dilha responsavel pela termoluminescéncia os diversos
graus de assimetria observados entre a parte inicial do
pico {subida) e a sua parte final (descida). Matema-
ticamente isso se traduz em taxas de despopulagio de
armadilhas com ordens de cinética distintas durante o
aquecimento dos fésforos TL. Assim, por exemplo, pi-
cos que obedecem & cinética de primeira ordem, tém
a meia largura inicial do pico pronunciadamente maior
que a da metade final, enquanto que aqueles correspon-
dentes &4 segunda ordem sio praticamente simétricos.
Em contrapartida o modelo de Interagao de Armadi-
lhas, recentemente desenvolvido por nés, explica as di-
versas formas de picos TI pela existéncia de armadi-
lhas profundas (termicamentes estiveis até mesmo du-
rante o aquecimento para emissio TL) que participam
da captura de portadores de carga liberados durante o
aquecimento. Além da forma dos picos TL o modelo
explica também a nao linearidade entre resposta TL
¢ dose absorvida, observada em muitos materiais TL.
Sao apresentados os resultados de simulagfes numeéricas
com o modelo de interagio de armadilhas, para diver-
sos conjuntos de parametros, a saber: concentragoes
das diversas armadilhas, seus coeficientes de captura
de cargas e a dose absorvida. (CNPg-RHAE)
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Workshop: Processos de Preparacao
de Materiais (CCP, MAT) - 09/06/94

Crescimento de Cristais: Da Fisica Fundamental & Preparacao de Materiais
MEsqQuiTa, O. N. DE
Departamento de Fisica - UFMG

Um dos objetivo desta exposigdo neste “workshop” é o de promover um debate sobre a drea de erescimento de
cristais, seus problemas e perspectivas. Menctonarei abaixo meu ponto de vista, que espero contribua para este
debate, no que se refere a questdo cientifica. Diante da necessidade de materiais cada vez mais sofisticados e
com propriedades fisicas mais especificas para as aplicagdes tecnoldgicas das mais variadas, podemos afirmar com
seguranga, que o tempo glortoso da “cozinha” e do empirismo, j& passou! Os fendmenos fisicos envolvidos no
processo de crescimento de cristais sao variados e complexos, uma vez que se trata de um processo fora do equilibrio
termodinamico. Avangos significativos no entendimento destes processos foram feitos nas duas iltimas décadas com
a ajuda de computadores rapidos, tanto para resolver equagbes dindmicas nac-lineares quanto para simulacao de
processos fisicos. Novas técnicas tedricas em Fisica Estatistica de Equilibrio e Nao Equilibrio foram desenvolvidas, e
avang¢os no problema de estabilidade em sistemas dinamicos dissipativos, nos permite uma melhor compreensao das
estruturas espaciais que se formam durante o crescimento de cristais longe do equilibrio, a saber o crescimento celular
e dendritico, que definem a microestrutura de muitos materiais, entre estes os metais obtidos por solidificagio, e
consequentemente suas propriedades mecanicas e elétricas. A morfologia de cristais (facetada ou nao-facetada) é
definida pela estrutura da interface sélido-fluido. Mostrou-se teéricamente, que uma transi¢ao de fase tipo Kosterlitz-
Thouless, é que define a estrutura da interface e consequentemente a morfologia do cristal final. Com o conhecimento
da temperatura critica desta transi¢do, podemos entdo manipular a morfologia de cristais. Em sistemas mistos, onde
a concentragdo de dopantes deve ser a mais controlada ¢ mais homogénea possivel, a interagio entre o processo de
segregagdo do dopante na interface e seu transporte na fase fluida, envolve a solugio das equagdes da hidrodinamica,
com toda sua complexidade, usando em geral métodos computacionais e computadores sofisticados. Através destes
estudos e que se concluiu que talvez seja preferivel se crescer tais materiais em super-gravidade (em ultra-cetrifugas
por exemplo) do que em micro-gravidade como é feito nas naves espaciais. As propriedades de transporte e mistura
dos dopantes podem ser tremendamente aumentadas, neste caso, por um efeito hoje conhecido como “advegao
cadtica”, onde modulando-se temporalmente de uma maneira conveniente o campo de velocidades do fluido, mesmo
no regime laminar, se consegue trajetdrias cadticas para as particulas do fluido (e consequentemente dos dopantes
que sdo transportados), aumentando a eficiéncia do transporte e homogeneizando o campo de concentra¢ao dos
dopantes. Recentemente foi fundada a Sociedade Brasileira de Crescimento de Cristais. Um dos objetivos da SBCC
¢ o de promover uma maior interagao entre os pesquisadores da &rea, bem como o de divulgar de uma maneira
didética, estas novas idéias e técnicas, tanto tedricas quanto experimentais, que tem por um lado possibilitado muita
pesquisa académica em Fisica, quanto contribuido para uma preparagio mais adequada e controlada de novos e
velhos materiais. .

CRECIMENTO DE CRISTAIS OXIDOS PARA APLICACOES EM DISPOSITIVOS DO
ESTADO SOLIDO.
HErRNANDES, A. C.
Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais/IFQSC/USP

Nos ultimos anos o Grupo de Crescimento de Cristais do Depto. de Fisica e Ciéncia dos Materiais/USP - Sio Carlos
vem se dedicando & preparagao de monocristais 6xidos, puros e dopados, para as mais diversas aplicagbes cientificas
e tecnoldgicas. Monocristais volumétricos de LiNbQOj3, de até 40 mm de didmetro e de 150 mm de comprimento,
e LiTa03, de até 30 mm de diametro e de 80 ram de comprimento, tem sido crescidos pelo método Czochralski
quase que rotineiramente em nossos laboratérios. Um equipamento comercial, com aquecimento indutivo e con-
trole automatico de didmetro, é utilizado para o crescimento destes cristais. Dispositivos de estado sdlido estdo
sendo desenvolvidos em conjunto com diferentes grupos de pesquisa do pais. Compostos 6xidos da familia sillenita,
Bi12TiO2 (BTO) e Bi;381050 (BSO), também tem sido preparados para aplicagdes em holografia. Experimentos
sistematicos de crescimento de BTO e BSO mostraram que um compromisso critico dos parametros de crescimento
é requerido para a obtengao de cristais de qualidade dptica. Uma discussao detalhada dos processos de crescimento
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destes materiais 6xidos sera apresentada. Mais recentemente implantamos a técnica de crescimento de fibras mo-
nocristalinas oxidas com aquecimento a laser. Essa técnica de crescimento possibilita estudar novas composigoes
de materiais éxidos com baixo custo e muito mais rapidamente (a velocidade de puxamento é sessenta vezes mais
rdpida que os processos convencionats). Resultados experimentais mostrando a versatilidade desta técnica serdo
apresentados.

O processo sol-gel: uma técnica recente para preparar materiais avancados com propriedades sob
medida
ARGERTER, M. A.
Instituto de Fisica ¢ Quimica de Séo Carlos-USP

O processo sol-gel permite a preparacdo de novos materiais (essencialmente 6xidos) cujas fungdes e propriedades
fisicas e quimicas podem ser praticamente obtidas sob medida. Também com os mesinos produtos de partida pode se
obter materiais em diversas formas, tais como fibras, nanoparticulas, filmes finos ou espessos, ou produtos solidos com
porosidade varidvel entre 0 e 99%. Descreveremos genericamente a preparagao de um sol, a sua transformagao em
um gel e finalmente num material acabado. Exemplos especificos obtidos recentemente com aplicagoes tecnologicas

importantes em varias areas serao discutidos.

DIAMANTE-CVD NA ERA DOS NOVOS
MATERIAIS: PESQUISAS E APLICACOES
TRAvVA-AIROLDI, V. J.

Laboratsrio Associado de Sensores e Materiais, Instituto
Nacional de Pesquisas Espaciais

O presente trabalho evidencia o estado da arte em pes-
quisa e desenvolvimento na recente drea dentro dos no-
vos materials, que é o Diamante-CVD. O diamante,
com suas propriedades fisicas e quimicas singulares na
natureza, esta agora ao alcance de todas as areas do co-
nhecimento, através das técnicas quimicas a partir da
fase vapor (CVD - Chemical Vapor Deposition). Ape-
sar de ainda n3o estar esclarecido, cientificanente, os
mecanismos do processo de crescimento de filmes de
diamante em baixissimas pressoes e temperaturas rela-
tivamente bailxas, e por isso ser uma drea de intensa
investigacao basica, j4 se conhece relativamente bem o
comportamento de alguns parametros fundamentais de
crescimento, de forma que, muitas aplicagdes, motiva-
das pelos seus beneficios ja sdo realidade a cerca de 5
anos. A abordagem deste, dara énfase ao atual estagio
da pesquisa e, principalmente mostrara a evolugao das
aplicagbes nas areas de mecanica, eletronica, biologia,
etc., como consequéncia da simplicidade da engenharia
dos processos CVD’s. Sera dada uma breve descrigao de
como esta o mercado e suas perspectivas para o futuro,
principalménte no Japao e Estados Unidos. No Bra-
sil, uma abordagem de como estao evoluindo os traba-
lhos hasicos e quais as perspectivas reais de aplica¢des a
curto, médio e longo prazo, suas caracteristicas princi-
pais e beneficios serdo também partes importantes deste
trabalho.

Crescimento e Caracterizagao 1

(CCP) - 09/06/94

CdTe(ZnTe)/MnTe SHORT-PERIOD
SUPERLATTICES: GROWTH,
CHARACTERIZATION AND ELASTIC
PROPERTIES.

ABRAMOF, E.

LAS/INPE
FAscHINGER, W.; SITTER, H.; PESEK, A.
Linz University - Austria

We report on the growth and characterization of
CdTe/MnTe and ZnTe/MnTe short-period superlatii-
ces in which the magnetic and diamagnetic layers were
varied between 2 and 10 monolayers. In order to obtain
a good control of the grown layers in the superlattices,
two growth methods were used: atomic layer epitaxy
technique for the CdTe and ZnTe layers, and a qua-
drupole mass spectrometer controlled molecular beam
epitaxy for the MnTe layers. The critical thickness of
MnTeon both CdTe and ZnTe layers was determined by
reflection high energy electron diffraction experiments
and the structure of the superlattices was studied by x-
ray diffraction analysis. Detailed high resolution x-ray
diffraction measurements and the computer simulation
of the measured spectra enabled the determination of
the zincblende MnTe elastic properties in the superlat-
tices. The knowledge of these properties allowed the
growth of a strain balanced CdTe/MnTe superlattices
pseudomorphic to a CdZnTe buffer layer. The super-
lattices exhibited x-ray line widths of about 100 arcsec.
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CRESCIMENTO E CARACTERIZAQAO
OPTICA DE HETEROESTRUTURAS DE
Al Gay_;As/GaAs e In,Ga,_,As/GaAs
Lima, A. P.; CeEscHIN, A. M,; Quivy, A. A ;
Soarks, J. A. N. pE T.; LEITE, J. R.
LNMS - Deplo. Fis. Mat. e Mec. - Instituto de Fisica da
USP - Séo Paulo, SP

Crescemos pela técnica de Epitaxia por Feixe Mole-
cular (MBE} heteroestruturas do tipo pogo quéntico
(QW), multi pogo quantico (MQW) e superredes (SR)
de Al;Ga;1_,As/GaAs e InyGa;_,As/GaAs. As lar-
guras dos pogos variam de 20 Aa 200 A. No caso do
InGaAs as espessuras dos pogos foram mantidas me-
nores do que a espessura critica (espessura acima da
qual o InGaAs comega a relaxar por meio da criagdo
de dislocagdes a partir da interface). Todas as amos-
tras foram carcterizadas por fotoluminescéncia (PL) a
77 K e fotorefletancia (PR) a 300 K e 77 K. Larguras
de linha a meia altura (FWHM) obtidas nos espectros
de PL mostram valores menores do que bmeV carac-
teristicas de amostras de boa qualidade. O espectro
de PR a 300 K mostra claramente transi¢des relaciona-
das com diferentes niveis dos pogos, tornando-se ainda
mais evidentes a 77 K. Uma comparagao das energias
obtidas para as transi¢des com as obtidas em artigo ja
publicado mostram uma boa concordancia!l

1) Arent,D.J. et al. J.Appl.Phys. 66, 1739 (1989).

UM METODO PARA A ANALISE DO
TRATAMENTO DA SUPERFICIE DE
SEMICONDUTORES USANDO A
DIFRAGCAO MULTIPLA DE RAIOS-X.
MorEeLHAO, S. L.; Avanct, L. H.; Carnoso, L. P.
Universidade Estadual de Campinas, Unicamp

Neste trabalho, apresenta-se um método muito util para
investigar efeitos do tratamento de superficies em se-
micondutores, que utiliza casos de trés feixes (inci-
dente, primario e secundario) do fendmeno de difragao
multipla de rajos-X. O feixe secundario nesses casos, é
difratado em condigdes de extrema assimetria, isto é,
propaga-se quase paralclamente a superficie da amos-
tra. O método pode fornecer informagao a respeito
do regime: dindmico (extingdo primdria) ou cinematico
(extingdo secunddaria), em que a transferéncia de ener-
gia entre os varios feixes ocorre. Sob regime dindmico,
nos semicondutores com grandes regides cristalinas per-
feitas, o método permite investigar a distribuigdo da de-
sorientagdo dessas regides em duas diregdes: paralela e
perpendicular a superficie da amostra. Enquanto a dis-
tribuigdo perpendicular afeta as varreduras %w (roc-
king curves), a distribuigdo paralela estd relacionada
com a rotagao das regides perfeitas no plano da su-
perficie da amostra, afetando a largura dos picos nas
varreduras Renninger.

O método é aplicado na andlise dos processos de tra-
tamento da superficie de amostras de GaAs(001) e

Ge(001). Os resultados aparecem num diagrama tri-
dimensional da intensidade primaria como fungao dos
angulos tnstrumentais (w, #) onde o primeiro € o angulo
de incidéncia e o segundo representa a rotagio da amos-
tra em torno do vetor primdrio. Nas amostras anali-
sadas, observa-se claramente uma anisotropia na dis-
tribui¢do das grandes regides cristalinas perfeitas em
relagao as dire¢des paralela e perpendicular.

CRESCIMENTO E CARACTERIZACAO DE
TELURETO DE BISMUTO E LIGAS A
PARTIR I_)E Bi- Sh - Te - Se PARA
APLICACOES TERMOELETRICAS.
Custénio, M. C. C.; RaBBANI, S. R.

USP - Instituto de Fisica
HERNANDES, A, C.; ANDREET4A, J. P.

USP - IFQSC - DFCM

Os efeitos termoelétricos sio usados na conversio de
calor em energia e utilizados como geradores de alta-
temperatura ou refrigeradores. Sistemas Bi-Te, ligas
binarias e ternarias a partir de Bi-Te-Se-Sb, sdo os me-
lhores materiais para refrigeragdo , enquanto ligas de
Si-Ge sao os melhores materiais para geradores de alta-
temperatura. Efetuamos o crescimento de cristais de
BiyTes tipo-n e tipo-p, utilizando a técnica de refina-
mento por zona, e de acordo com a caracterizagao que-
estamos realizando, pretendemos fazer o crescimento
do cristal utilizando Bi-Te-Sh-Se visando otimizar a
eficiéncia deste material. A eficiéncia é fungdo da
poténcia termoelétrica, da resistividade elétrica e da
condutividade térmica. Fizemos analise da composicao
estequiométrica dos materiais; medimos poténcia ter-
moelétrica e resistividade elétrica (AC e DC). Sabe-
mos que os materiais sao de qualidade razoavel, apre-
sentando a composi¢do desejada (levando-se em con-
sideragao a precisao da técnica EDS), uniformidade
no sentido axial, mas ndo no sentido radial. As me-
didas de poténcia termoelétrica, para material tipo-
n, sdo préximos aos valores encontrados na literatura,
assim como os resultados obtidos para resistividade
elétrica, para material tipo-p. Com as propriedades
termoelétricas medidas, podemos calcular o niimero de
mérito Z e identificar se o material crescido é bom ter-
moelemento para aplicag¢des em refrigeragio.

Criacao de defeitos e eficiéncia da dopagem em
filmes de germénio amorfo hidrogenado
dopados com Indio.

FasaRDO, F.; CoMEDI, D.; CHAMBOULEYRON, 1.

’ UNICAMP

Filmes de germanio amorfo hidrogenado (a-Ge:H) do-
pados com In foram preparados pela técnica de pulve-
rizacdo catddica a partir de um alvo composto de Ge
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cristalino e In, em uma atmosfera de Ar + H,. Para de-
terminar as propriedades optoelectronicas dos filmes fo-
ram feitas as seguintes caracterizagoes: espectroscopia
de UV-VIS e IR, medidas de condutividade no escuro
e medidas de raio-X ¢ Raman. A criagio de defeitos
nos filmes de a-Ge:H devido & incorporagao de In foi
investigada pela técnica de ”Photothermal Deflection
Spectroscopy” (PDS). Como consequéncia do aumento
da concentragdo de In observa-se um rapido aumento
da cauda da banda de valéncia (Urbach tail) de 60
meV a 150 meV. A incorporagdo de In foi determinada
pela técnica de Rutherfor backscattering, encontrando-
se que a concentra¢io de In nos filmes (Cr,) varia li-
nearmente com a relagdo das areas entre o In e o Ge
no alvo composto. A densidade de defeitos foi esti-
mada a partir da absorg¢io sub-gap medida por PDS
em 0.7 eV, Para C;, menores de 0.04 %, encontrou-se
que a densidade de defeitos permanece constante e que
para Cy, maiores, ate 1 %, aumenta linearmente. A
variagao da eficiéncia da dopagem é proporcional ao in-
verso da Cr, no filme, ao invés da esperada dependéncia
da eficiéncia da dopagem com C,_nl /2 Estes dados con-
firmam o modelo de que a incorpo ragao de atomos do-
pantes pela técnica de pulverizagio catédica € um pro-
cesso de nao equilibrio na superficie do filme em cres-
cimento, em contraste com o que ocorre nos pProcessos
de incorporagao de atomos de impureza por descarga
luminescente.

Apoio FAPESP, CNPq.

CRESCIMENTO E CARACTERIZAGAO
OPTICA DO HEXAMETILDISILOXANO
POLIMERIZADO A PLASMA:
COMPARAGCAO COM RESULTADOS
TEGRICOS.

MorTa, R. P.

UNESP/DFQ - Guaratinguetd - SP
DanTas, S. pE O.

UFJF/Depto. Fisica - Juiz de Fora - MG
DURRANT, S. F.; CaNTAo, M. P.; GaLvio, D. S
MoraEs, M. A. B. pE
UNICAMP/IFGW - Campinas - SP

Filmes finos poliméricos foram obtidos a partir de des-
carga elétrica, excitada por radio frequéncia (120 MHz
- 40 W) no vapor de Hexametildisiloxano (HMDS). Na
producao dos polimeros mantivemos fixa a pressdo do
vapor do HMDS durante o processo de polimerizagio
em 0,20 mbar e variamos a poténcia da RF aplicada
entre 4 e 34 W, Esta alteragdao na poténcia provocou
modificagbes na estrutura molecular desses filmes, evi-
denciada por espectroscopia a infra-vermelho. Os filmes
foram depositados sobre substratos de quartzo e silicio
e entdo medidas suas transmitancias e absorbancias
6pticas, a partir das quais calculamos os coeficientes
de absor¢ao desses polfmeros, sendo possivel definir um
gap optico para esses materiais, cujo valor decresce de
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5,25 a 4,76 eV enquanto a poténcia aumenta de 4 a 34
W. Contomitantemente, uma vez estabelecida a rede
polimérica representativa do HMDS polimetizado, foi
possive] estabelecer o comportamento do gap optico
destes materiais em fung¢io da poténcia. Nestes calculos
levou-se em consideragao alteragbes na densidade de
ligacdes quimicas entre Si-H, Si-O e Si-C'Ha para os
filmes preparados na faixa de poténcia especificada, o
resultado tedrico apresenta a mesma tendéncia, verifi-
cada experimentalmente, de queda no gap 6ptico neste
intervalo de poténcia.

Crescimento e Caracterizagdo II

(CCP) - 09/06/94

Hidrogenacgao e Microestrutura de Poros em
Filmes de a-Ge:H
MuraTo, M.; Torriant, I. C. L. DE;
CHAMBOULEYRON, 1. E.
Universidade Estadual de Campinas, UNICAMP

Nesse trabalho apresentamos resultados experimentais
relacionados com a estrutura de microvoids € a hidro-
genagdo de filmes finos de germénio amorfo hidrogenado
(a-Ge:H). As amostras foram crescidas por RF Reactive
Sputtering (13.56MHz) ¢ foram estudadas como deposi-
tadas. Como técnicas de caracterizagio utilizou-se ba-
sicamente espectroscopia de infravermelho € espalha-
mento de rajos-X a baixos dngulos (SAXS). Resultados
preliminares envolvendo o estudo da variagdo da tem-
peratura do substrato ja foram apresentados [1]. Este
trabalho ndo consiste numa otimizagao das proprieda-
des optoeletrénicas de filmes de a-Ge:H, mas sim em
uma compreensdo da influéncia e tendéncias de alguns
dos principais pardmetros de deposigdo {temperatura
do substrato Ts, auto polarizagio dc do alvo e razéo
entre pressao parcial de hidrogénio e pressio total) so-
bre as propriedades finais do filme fino. Os resultados
indicam que a altas temperaturas (Ts>420K) o cres-
cimento estrutural é fun¢do da mobilidade superficial
dos ad-atoms de germanio ¢ do bombardeio energético
com ions de argdnio, de acordo com algumas sugestoes
da literatura [2,3]. A hidrogenagdo parece ndo afetar a
fracio volumétrica de voids [4].

(1] M.Mulato, I.L.Torriani and I.Chambouleyron, (XVI
ENFMC e 6th BSSP), Braz. J. of Phys., March 1994
(in press).

[2] A.M.Antoine, B.Drevillon and P.Rocca i Cabarro-
cas, J. of Non-Cryst. Solids, vol. 77-78, 769 (1985).

[3] A.M.Antoine, B.Drevillon and P.Rocca i Cabarro-
cas, J. Appl. Phys., vol. 61 (7), 2501 (1987).

[4] M.Mulato, I.L.Torriani and I.Chambouleyron,
(ICAS15) , J. of Non-Cryst. Solids, vol. 164-166, 155
(1993).
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Apoio: Fapesp, CNPq.

CRESCIMENTO E CARACTERIZACAO DE
CRISTAIS DE BSO E BTO
CaRvaLHo, J. F.; HERNANDES, A. C.; GaLLo, N.
J. H.; ANDREETA, J. P.
USP/IFQSC/DFCM/Grupo de Crescimento de Cristais
FRrREJLICH, J.
UNICAMP/IFGW/Laboratdrio de Optica

Os cristais d6xidos Bi125i0,0 (BSO) e Bi12Ti09
(BTO) cristalizam no sistema cibico com grupo es-
pacial 123 (estrutura sillenita). Por suas propriedades
fotorrefrativas encontram aplicagdes, entre outras, em
processamento dptico de sinal, holografia dinamica e
conjugagio de fase. Comparados com outros materi-
ais fotorrefrativos, estes cristais sao caracterizados por
possuirem alta sensibilidade fotorrefrativa e resposta
rapida. Suas aplicagdes requerem amostras com es-
trito controle de qualidade, como homogeneidade do
indice refrativo, uniformidade de densidade dptica e
auséncia de defeitos espalhadores de luz como inclusées
ou "voids”. Cristais de BSO ¢ BTO de boa quali-
dade foram preparados no Grupo de Crescimento de
Cristais do DFCM/IFQSC/USP. O BSO foi crescido
pela técnica convencional de Czochralski e o BTO pela
método “top-seed solution growth (TSSG)”. Experi-
mentos sistemdaticos mostraram que um compromisso
critico entre os parametros de crescimento é necessario
para a obtengdo de cristais com qualidade 6ptica. Es-
tudos por microscopia dptica e eletrénica de varredura,
raios-X e interferometria éptica foram utilizados para
avaliar a qualidade estrutural e homogeneidade dos cris-
tais. Foram também realizadas medidas de absor¢do e
atividade éptica. Neste trabalho os resultados dos pro-
cessos de crescimento e caracterizacao serao discutidos,

ESTUDO DO SILICIO POROSO POR.
DIFRACAO MULTIPLA DE RAIOS-X E
ESPECTROSCOPIA RAMAN
MoRELHAO, S. L.; HAvasHI, M. A.; MoNTEs, C.
B. P.; Carbposo, L. P.

Instituto de Fisica Gleb Wataghin/UNICAMP
MoRaAls, J.

Department of Electrical Engineering, University of North
Caroline - Charlotte, NC, USA.

Um método para analisar os efeitos do tratamento da
superficie de semicondutores usando o caso de trés
feixes da Difragao Multipla, envolvendo um feixe se-
cundario de superficie, ¢ aplicado na caracterizagdao do
silicio poroso. O angulo sélido em torno das condigdes
simultaneas de difracdo para as reflexdes primaria 002
e a secundaria de superficie 111 é varrido por um feixe
incidente colimado circularmente. As varreduras aco-
pladas w : ¢ para o silicio poroso, mostram que a lar-
gura a meia altura na varredura Renninger (@) ¢ sig-

nificantemente maior que o seu valor nas varreduras w,
em contraste com o mesmo valor observado em pasti-
lhas comerciais de Si. Esta anisotropia pode ser so-
mente observada com o presente método se as regides
cristalinas perfeitas difratantes, conhecidas como blo-
cos mosaicos, sao suficienternente grandes (em torno
de 1 pm) para permitir efeitos de extingdo primaria
dindmica dentro de cada regifio. Entretanto, grandes
regides perfeitas sao conflitantes com a hipdtese de con-
finamento quantico, que atribui os efeitos dpticos a pre-
senca de pequenos cristalitos de alguns nanometros no
silicio poroso. Informacgdes da especiroscopia Raman
para indicar a presenca de grandes regides cristalinas ao
invés de microcristalitos no silicio poroso, € a possivel
tensdo interna no plano da superficie, sio muito titeis e
complementam a explicagdo sobre a anisotropia ohser-
vada.

ANALISE COMPOSICIONAL DE CRISTAIS
IV-VI CRESCIDOS EM AMPOLAS FINAS E
POR VMS
FaBBRI, M.

Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais - INPE

Apresentamos um método para analise do perfil axial
de composicao em cristais de PbySn;_,Te, e simila-
res, crescidos em regime difusivo, onde se considera as
influéncias de microsegregacao, das condigdes térmicas
externas e a preseng¢a de convecgdo residual na fase
liquida. As técnicas sio adequadas para o projeto e
andlise de experimentos feitos emm microgravidade, ou
em condi¢ oes que propiciem um regime predominan-
temente difusivo durante o crescimento. Os efeitos de
segregac ao sao tratados por uma técnica de regressao
miitipla, baseda na teoria de Smith, Tiller e Rutter
e recentemente estendida por Yen e Tiller(J. Crystal
Growth 118, 259(1992) e 129, 224(1993)) para englobar
efeitos de convecg ao residual, As influéncias do perfil
térmico e velocidade de deslocamento forno-ampolasao
levadas ern conta por simulacfes numeéricas prelimina-
res, utilizando volumes discretos de contréle, e servem
para selecionar os dados experimentais adequados aos
pressupostos da teoria(regime diluido e equilibrio inter-
facial). Desse modo, consegue-se uma boa confiabili-
dade na recupera¢ao de constantes fisicas e parametros
reais de crescimento, tais como a constante de difusio
mittua, a taxa local de segregacao, velocidade média de
deslocamento da interface e quantidade de convecgio
residual em termos de um nimero de Peclet efetivo, no
inicto e no final do crescimento. O método é aplicado
a dados experimentais obtidos por crescimento Bridg-
man em ampolas finas ¢ Vapor-Liquido-Sélido(VMS), e
no projeto de experimentos em microgravidade,
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Propriedades Estruturais de InP/GaAs(001)
Utilizando Difragao Miiltipla de Raios-X.
Avanci, L. H.; MoreLHAO, S. L.; Carboso, L. P.
Universidade Fstadual de Campinas, Unicamp
Riesz, F.

Res. Inst. for Technical Physics of the Hungarian
Academy of Sciences, Budapest, Hungary
RaxenNUs, K.; HAKKARAINEN, T,
Department of Physics, Tampere Universiy of Technology,
Tampere, Finland

A difragio nniltipla de raios-x é utilizada para o estudo
de propriedades estruturais de sistema heteroepitaxi-
ais de InP/GaAs crescidas por epitaxia por feixe mo-
lecular {(MBE). Em particular, a largura mosaico das
epicamadas e a densidade de deslocagdes tipo 60° na
interface camada/substrato sdo determinadas a partir
da simulago dos picos normais e hibridos que apare-
cem na varredura Renninger para heteroestruturas. O
programa de simulacio fol recentemente desenvolvido
[Solid Stat Comun.(1993) 88(6), 465] no Laboratério de
Difracao de Raios-X / IFGW Unicamp. A inclinagdo
dos planos (004) da rede da epicamada é determinada
em relagao ao substrato a partir de varreduras omegas
convencionais {Rocking Curves em duplo cristal) e ¢é
levada em conta na simulagdo. S3o investigadas a in-
fluéncia das condig¢des iniciais de crescimento e do reco-
zimento sobre a densidade de deslocacdes e a inclinagao
relativa.

ESTUDO COMPOSICIONAL EM CRISTAIS
DE Hg,_Cd,Te.
SaLGabo, E. G. C.; Pagnano, C. A. G.
AMR/IAE-CTA
Franzan, A. H.; AN, C. Y.
LAS/INPE

Os monocristais de telureto de cddmio e mercurio
Hg,_,Cd;Te, sao conhecidos pelo excelente desempe-
nlo apresentado como semicondutores para detecgdo de
radia¢ao infravermelha na faixa espectral de 8 a 12 um.
Devido aos efeitos de segrega¢io, monocristais desta
liga obtidos pelo método de Bridgman apresentam com-
posigoes longitudinais e radiais ndo homogéneas, di-
ficultando assim, as suas aplica¢des na fafricagdo de
dispositivos opto-elétronicos. Com o objetivo de es-
tudar a influéncia do perfil térmico na distribuigao do
soluto CdTe, foram realizados crescimento de cristais
de H gp.50C do 29T e com diferentes gradientes de tempe-
ratura na interface de crescimento. Os perfis de com-
posigao foram obtidos através de anilise por Energia
Dispersiva de Raio-X, as quais permitem tanto a cons-
trugao de curvas de isoconcentra¢ao, bem como dos per-
fis axiais e longitudinais de composigao.

Apesar dos crescimentos terem sldo realizados em con-
figuragbes de temperatura e soluto estiveis, os perfis
de composi¢ao longitudinal dos cristais apresentam um
comportamento tipico daqueles obtidos com o meca-
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nismo de mistura completa na fase liquida.

CRESCIMENTO DE CRISTAIS EM
MACROGRAVIDADE.
AN, C. Y.; BANDEIRA, 1. N.; FrRNAZAN, A, H;
Russo, I.. C.
LAS/INPE
ELEUTERIO FiLHO, S.; SLoMKa, M. R.
crI

A qualidade dos cristais crescidos a partir dos pro-
cessos de solidificacao é fortemente influenciada pelos
efeitos da gravidade. Por exemplo, no crescimento
pelo método de Bridgman Invertido {BI), realizado sob
configuragio térmica instdvel, predominam os mecanis-
mos de convec¢do diferentes daqueles apresentados no
método de Bridgman Normal (BN). Devido & existéncia
de uma configuracdo instdvel de soluto na interface
de crescimento sdlido/liquido, geralmente o perfil de
composi¢ao axial, nos cristais de Pbg goSng.207'e, ob-
tidos através de BN, obedece a distribuigio dada pela
equacio de Scheil. Na auséncia da gravidade, como
nas experiéncias realizadas em esta¢bes orbitais, pode-
se estabelecer um mecanismo de crescimento controlado
somente por difusfo no estado estaciondrio, possibili-
tando a obtengdo de cristais com maior grau de homo-
geneidade na composi¢io. Entretanto, experiéncias no
espago sdo limitadas tanto pel

EFEITO DA AMONIA NAS
PROPRIEDADES DE TRANSPORTE NOS
FILMES DE a-Ge:H
CaMPOMANES, R. R.; CHAMBOULEYRON, 1.
UNICAMP

Os estudos da dopagem em semicondutores amor-
fos tornaram-se importantes devido as aplica¢des tec-
noldgicas do a-Si:H, tais como dispositivos eletrénicos
e células solares. Um outro material amorfo é o a-
Ge:H, atualmente estudado, sendo de interesse conhe-
cer suas propriedades ao dopar este material. Neste
trabalho, discute-se as propriedades de transporte dos
filmes dopados de a-Ge:H, usando aménia (NHs) como
gds dopante na camara de deposicao. Os filmes foram
preparados pela técnica rf-sputiering numa atmosfera
de Ar+H,+NHs, como alvo foi utilizado c-Ge ultra-
puro. O parimetro que variou-se foi a pressio par-
cial de aménia na faixa de (3x107° - 1.5x10~*)mbar.
Comprova-se que o dtomo de nitrogénio estd presente
no filme ligado na forma ativa tetraédricamente (em-
bora o mailor nimero seja trigonal) produzindo va-
ria¢des na condutividade a temperatura ambiente em
trés ordens de grandeza e na energia de ativagio de 0.3
eV. Assim mesmo discutiremos nas medidas de PDS
(Photothermal Deplection Spectroscopy) o aumento da
desordem do material com o incremento da pressdo
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parcial de aménia. Nas medidas de espectroscopia no
visivel nao observamos vartagio apreciavel no gap de
Tauc e Eg4 (energia do fotén correspondente a um coe-
ficiente de absor¢do do filme de 10% cm™!) do material.
Nos espectros de transmissao no infravermelho no se
observou presenga de modos de vibragdo associados a
ligagdes com o nitrogénio, isto €, Ge-N e N-H; também
foi determinado a concentragio do hidrogénio ligado ao
germanio, em torno de 6% obtidos através da banda de
vibragdo Ge-H wagging,

Caracterizacao de camadas epitaxiais de
compostos III/V usando difracdo de raios-X
Souvza, C. F. pE; CARvALHO JR, W. DE
CPqD - TELEBRAS, Campinas, SP

A fabricagao de dispositivos optoeletrénicos de alto de-
sempenho, tais como lasers de emissao monomodo, la-
sers sintonizaveis, etc., exige que as interfaces entre
as diversas camadas de material semicondutor sejam
abruptas e com baixa densidade de defeitos. Neste
trabalho foram estudadas heteroestruturas de com-
postos ITI/V, crescidas por MOCVD, usando difra-
tometria de raios-X de duplo cristal (DDC). A pre-
senca de interfaces na estrutura cristalina faz surgir os-
cilagOes periddicas ao redor do pico de difraciio, devido
a fenémenos de interferéncia entre os feixes difratados.
O estudo destas oscilagdes permite avaliar a. qualidade
cristalina do material e da interface, além de possibili-
tar a medida das espessuras das camadas. Serdo apre-
sentados resultados de DDC em estruturas de InP/InP,
InP/InGaAs, e InP/InGaAs/InP. Com esta técnica foi
possivel identificar quebra de estequiometria nas inter-
faces InP/InP durante o crescimento, localizar falhas
no sistema de distribuigao de gases do reator e otimizar
as condigOes de crescimento para obtencao de interfaces
de boa qualidade.

MODIFICACAO DO HABITO DE CRISTAIS
DE TGS DOPADOS COM LITIO
MANOEL, E. R.; HERNANDES, A. C.; ANDREETA, J.
P.

Universidade de Sao Paulo, IFQSC, DFCM

O cristal de sulfato de triglicina (TGS) tem sido am-
plamente estudado devido &s suas propriedades fer-
roelétricas, as quais o tornam de grande importancia
tecnologica para aplicagbes em detetores de radiacio
infravermelha. O cristal possui um plano de cliva-
gem perpendicular a dire¢do [010]. Estes cristais sdo
crescidos em solugao aquosa através do abaixamento
lento da temperatura ou da evaporagio do solvente
em condi¢Oes isotérmicas. Neste trabalho apresenta-
remos um estudo sistematico da morfologia (habito)
dos cristais de TGS:Li obtidos através da evaporagdo
isotérmica do solvente. Este estudo permite-nos deter-
minar as condi¢des Stimas para o crescimento destes

cristals com uma grande drea superficial da face (010),
que é importante para a confec¢io dos detetores de in-
fravermelho. Os resultados de indexagio das faces cris-
talinas mostraram que existe uma forte alteracio da
morfologia dos cristais e que o tamanho da face (101),
em relagio & (001), é inversamente proporcional 4 con-
centragio de litio na solugéo.

OTIMIZAQAO DO PROCESSO DE
CRESCIMENTO DE FIBRAS
MONOCRISTALINAS DE LiNbQO; E LiTaO;
PELA TECNICA LHPG
ANDREETA, M. R. B.; HERNANDES, A. C.; LiMa,
C. J. DE; ANDREETA, J. P.
Universidade de Sdo Paulo - IFQSC - DFCM

A técnica de preparagao de fibras monocristalinas
(FCM) por fusdo a laser (LHPG) é considerada uma
das mais importantes técnicas de crescimento de cris-
tals oxidos e preparagio de novos materiais. FMC
tem sido utilizadas, com bastante sucesso, na substi-
tuigao de cristais volumétricos em diferentes aplicacSes,
tals como: geragio de segundo harménico, registro ho-
lografico, componentes ativos de minilasers do estado
sélido, guias de onda, entre outras. Recentemente
o Grupo de Crescimento de Cristais implantou essa
técnica de puxamento e ji produziu mais de uma cen-
tena de FMC de compostos 6xidos, com didmetro de
até 250 ym. No entanto, estas fibras apresentavam flu-
tuagdes em didmetro da ordem de 3%. Neste trabalho
apresentamos um sistema bastante simples para o con-
trole de diametro de FMC de LiNbO5 e LiTaQ3 durante
o crescimento, bem como uma discussio sobre as me-
lhores condigdes de crescimento destas fibras. Com este
sistema nos foi possivel obter FCM de até 3 cm de com-
primento com uma flutuagao em diametro de até 0,8%.
Ui estudo sistemdtico da densidade de deslocagbes e
da orientagao dos dominios ferroelétricos em fungao do
comprimento das fibras serd apresentado.

CRESCIMENTO DE FLUORETOS EM
ATMOSFERA REATIVA PELO METODO
BRIDGMAN ESTATICO
BUSTAMANTE, A. N. P.; SANTO, A. M. DO E;
BaLpocHL, S. L.; MoraTo, S. P.
IPEN/CNEN-SP

Em presenga de vapor de dgua um fluoreto pode
perder parte de seus fons de flior, sendo os mes-
mos substituidos por ions OH~, com a liberagao de
moléculas de dcido fluoridrico gasoso (MF; 4+ xH,0
—— MF,_,(OH), + xHF). A presenga destas impure-
zas, mesmo em baixas concentragées pode levar a de-
gradagio das propriedades 6pticas e mecéanicas de cris-
tais de fluoretos. Para evitar a ocorréncia desta con-
taminagao realiza-se, em geral, o processamento de flu-
oretos em presenca de dcido fluoridrico ou atmosferas
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reativas equivalentes obtidas pelo uso de reagentes, tais
como, o difluoreto de amdnia (NH4HF3) ou o tetraflu-
oreto de carbono (CF4). Neste trabalho construiu-se
um sistema Bridgman estatico para crescimento de pe-
quenas amostras (15 x 40 mm) de fluoretos de alta
pureza. O sistema é composto por um forno resistivo,
um tubo de niquel com flange de monel e uma linha de
cobre para entrada e saida de gas. O mesmo pode ope-
rat em temperaturas até 900°C, em atmosfera reativa
(HF, NH4HF, ou CF4). O cadinho foi confeccionado
em grafite, na geometria apropriada (fundo cénico), po-
dendo ser selado; carateristica especialmente util para
o crescimenta de cristais dopados com materiais que
apresentam alta pressio de vapor. Neste trabalho apre-
sentaremaos os detalhes da construgdo do sistema e os
resultados preliminares de crescimento de monocristais
fluoretos. Este trabalho estd sendo desenvolvido com
apoio FAPESP.

PURIFICACAO E CRESCIMENTO DE
MONOCRISTAIS DE BaLiF3:Ni
SanToO, A. M. po E.; BaLpocHl, S. L.; FERREIRA,
V.; Moraro, S. P.
IPEN/CNEN-SP
Maros, J. po R.

IQUSP

Pesquisas realizadas na iltima década demonstraram
claramente o potencial de cristais isolantes dopados com
ions metais de transicao como cristais laser para siste-
mas sintonizaveis na regiao espectral do infravermelho.
O BaLiF5 ¢ uma perovskita ciibica invertida e um cris-
tal laser em potencial quando dopado com ions de me-
tais de transicao. O objetivo deste trabalho é o estudo
da preparagao de cristais de BaLiFs dopados com Ni,
com qualidade ptica e cristalina para aplicacdes laser.
Para estudo da sintese e purificagdo dos compostos base
(BaF., LiF, NiF; e BaLiF3) utilizamos um hidrofluori-
nador e um sistema de refino por zona disponiveis no
laboratério. Estes sistemas, entretanto, foram parcial-
mente reformados, sendo a camara de reagdo de pla-
tina substituida por um tubo flangeado de niquel. A
caraterizagio dos compostos obtidos esta sendo reali-
zada através de medidas de espectrografia de emissio,
difracdo de raios-X e termogravimetria. Para cresci-
mento dos cristais utilizamos a técnica de crescimento
Czochralski, sendo obtidos cristais com concentragdes
entre 0.2 a 0.8 mal%, na diregao [111]. A concentragio
de dopante foi determinada através de espectrografia
de emissao e analise por ativagdo. Curvas de intensi-
dade de difracdo de néutrons, obtidas pelo método do
cristal girante, mostraram que os cristals dopados com
niquel apresentam d&tima qualidade cristalina. Apoio

FAPESP.
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POCOS QUANTICOS DE
IN0_15Ga0_35As/GaAS COM DOPAGEM
PLANAR DE Si NO CENTRO
CEsCHIN, A. M.; Quivy, A. A.; SoarEs, J. A. N.
pE T.; Lima, A. P.; LEiTE, J. R.

LNMS - Depto.Fis.Mat.e Mec. - Instituto de Fisica da
USP - Sdo Paulo, SP

Apresentamos pela primeira vez um estudo de foto-
luminescéncia (PL) e fotorefletancia (PR) de pogos
quanticos de Ing 15Gag ssAs/GaAs com dopagem pla-
nar (delta doping) de Si no centro. As amostras fo-
ram crescidas sobre substratos de GaAs (100) semi-
isolantes e consistem de uma camada tampaa (buffer)
de GaAs de 700 nm (crescida & velocidade de 1um/h),
uma barreira de GaAs de 50 nm, um pog¢o quantico
de Ing15Gao gsAs/GaAs com dopagem planar de Si no
centro e uma barreira de 50nm de GaAs. Toda a es-
trutura foi crescida a baixa velocidade (0.30um/h para
o GaAs e 0.36um/h para o InGaAs). A largura dos
pogos € a concentragdo de Si no centro do pogo varia-
ram de 60 A a 200 A e de zero (pogo quantico simples)
até 10'® em~? (pogo muito dopado) respectivamente.
Todas as amostras foram investigadas pelas técnicas de
(PL) e (PR). O espectro abtido por PL a 77 K mostra
um alargamento da linha de emissdo para os pogos com
dopagem planar de Si em comparagio ao pogo nao do-
pado: quanto maior a concentra¢io mais larga € a linha
de emissdo. Também observou-se um deslocamento da
linha de emissao para as energias mais altas quando a
concentragao de Si aumenta. No espectro de PR foi ob-
servado claramente os sinais advindos da regiao de do-
pagem planar, abaixo do gap do GaAs e nio observou-se
as estruturas normalmente encontradas em espectros de
amostras com pogos de InGaAs sem dopagem planar.

ALANINE: GROWTH AND PROPERTIES
VARELA, A. T.; NunEs, F. D.; R. Juntog, J. J,;
MEenDES FiLno, J.; MELo, F. E. DE A.; MOREIRA,
J. E.pE C.
UFC

The manipulation of light by electrical or all-optical me-
ans, the shifting of light wavelenght are examples of no-
nlinear effects with promising applications in telecom-
munication and other fields. These applications have
demanded search for new optical materials with large
optical nonlinearities. Organic materials have long been
canditates for use in nonlinear aptical devices. The
large variety of organic materials has permitted a long
list of atractive materials; however up to now no one
can be considered as ideal to this or that application.
Among the organics the single crystals have presented
potentialities as second harmonic generators, downcon-
version, electrooptic switching. On the other hand the
existence of problems with their structural organiza-
tion, presence of defects, handling and others reguire
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more efforts to improve crystals quality. In this work
are present techniques used to grow several aminoacids
monocrystals. In particular we present results for gro-
wing, polishing and handling alanine. Opiical, thermal
and structural properties of this material were measu-
red and the results are presented.

Estudos de Interfaces usando difragao de
raios-X em estruturas multicamadas crescidas
por MOCVD
CaRvaLHO Jr, W. DE; Souza, C. F. DE
Centro de Pesquisa e Desenvolvimento -

CPqD/TELEBRAS

Com o aparecimento de técnicas de crescimento epi-
taxial que permitem o crescimento de camadas cris-
talinas com espessuras de algumas dezenas de An-
gstrons, tornou-se necessario o desenvolvimento de
técnicas de difragdo de raios-X para estudo destas

CRESCIMENTO DE MONOCRISTAIS DE
ANTIMONETO DE GALIO PELO METODO
CZOCHRALSKI
OLiveElra, C. E. M. pE; CarvaLHo, M. M. G. DE
UNICAMP - IFGW - DFA-LPD

A system to grow monocrystals was recovered and con-
nected to a 8-bit MSX microco mputer. Gallium Anti-
monide (GaSb) bulk samples of 1 inch diameter, 200g,
i100;, oriented, undoped and Te-dop ed (N type) were
grown. The walfers were characterized with EPD (Etch
Pit Density), Hall and Photoluminescenc e measure-
ments. The undoped wafers were typically P type,
with carrier concentration of 1.2x10'7em™3, mobility of
642cm®V.s, at room temperature, and EPD less than
100ecm™?, The Te-doped wafers have ca rrier concentra-
tion from 2.0x10%7 to 5x10*%cn~?2 with EPD less than
1000cm~. Samples with carrier concentration more
than 1.0x10'%em=2 are polycrystalline. In this work

estruturas e interfaces. Nesta trabalho mostrare-
mos estudos de interfaces em estruturas multicama-
das crescidas por MOCVD e formadas por 10 periodos
de InP/InGaAs, com espessuras nominais de 200 e
100Arespectivamente. As caracterizacdes das interfa-
ces foram feitas usando difratometria de raios-X de du-
plo cristal. Os difratogramas foram simulados, usando
um modelo cinematico de difragdo de raios-X e compa-
rados com os resultados experimentais. Através das si-
mulagoes foi possivel identificar camadas intermedidrias
nas interfaces InP/InGaAs e InGaAs/InP. Serao pro-
postos modelos para explicar a formacio das interfaces.

details both on the growth system and growth techni-
que will be presented.

Propriedades e Caracterizacao IIT
(CCP, OTI, MAT) - 10/06/94

ACTIVE AND PASSIVE FLUORIDE GILASS FIBERS
PouLain, M.
Labd. des Matériaur Photoniques, Université de Rennes I, F-35042 RENNES - FRANCE

Heavy metal fluoride glasses have been discovered and studied in numerous multicomponent systems based on
fluoride glass progenitors such as ZrF4, HfF4, AlF3, InF3, GaF; and CdF,. Fluorozirconate glasses have been more
extensively investigated, especially because standard compositions exhibit good resistance to devritification while
their general physical properties are convenient for use in standard conditions. Fluoride glasses are transparent in
the infrared spectrum at much larger wavelength than silicate glasses and they are potencially more transparent
than silica at any wavelength. Bulk optical components - windows, prisms and lenses - have been manufactured
but practical applications are centered upon optical fibers. Multimode fluorides glass fibers are used for contactless
thermal measurements, for remote chemical analysis and for infrared instrumentation. Power delivery has been
sucessfully implemented with various IR lasers such YAG:Ho, YAG:Er, HF and DF, leading to applications in laser
surgery. Single mode fluorozirconate glass fibers have developped for their potentia] ultralow optical losses which
would make possible repeaterless links over more than 1000 Km. This goal still requires additionnal developments.
Single mode fibers have been used for interferometric astronomy by coupling two optical telescopes. Numerous
fiber lasers have been constructed with rare earth doped fluoride glass fibers. Advantages of fluoride glasses are:
i) easy control of rare earth concentration, it) high transparency both at pump and emission wavelength, iit) low
phonon energy. Among other possibilities, blue lasers have been achieved using IR pumping and upconversion
processes. Much interest concentrates on optical amplification for telecommunications, Efficient Erbium Doped
Fiber Amplifiers (EDFA) have been obtained with silica fibers. Single mode fluoride glass fibers make the basis for
optical amplifliers at 0.8 and 1.3 gm with Tm®* and Pr3* ions respectively. Amplification at 1.3 gm is a key issue
for the future optical networks. The poor quantum efficiency (~ approx 3 %) of the present

ZBLAN fibers implies that pump power at 1.016 xm is large, which limits the achievement of reliable amplifiers.
Halide glasses with lower phonon energy should exhibit higher efficiency. Fluoroindate and mixed cadmium halide
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glasses are promising candidates. They are now under development with the support of the European research
programmes RACE and Euréka. Their optmization should allow laser power delivery for CO lasers operating

around 5 um.

Influéncia da Concentracao de Nidbio em
Vidros Fosfatos
ARANHA, N.
IFGW - Unicamp
ALves, O. L.
IQ - Unicamp
Barposa, L. C.
IFGW - Unicamp

Os vidros tem demonstrado grande interesse no campo
das comunicagdes opticas e da dtica integrada, devido,
entre outros fatores, a sua facilidade de conformagao e
compatibilidade com as fibras épticas. Entre os diver-
sos sistermnas existentes, destacamos os vidros fosfatos,
que até pouco tempo tinham uma aplicagio limitada
devido a sua fragilidade quimica, sendo facilmente ata-
cados por solugoes aquosas ou pela prépria umidade
atmosférica. Uma melhora considerdvel desses vidros
fol obtida através da introdu¢ao de o6xidos, tais como, o
NbsOs, que reforga a estrutura vitrea, aumentando com
isso seu campo de atuagao. Este fato, aliado a possibili-
dade de incorporagio de terras raras, como por exemplo
o IXr203, ¢ a confecgdo de guias de onda, colocam os vi-
dros fosfatos numa posigiio competitiva com os demais
sistemas. Neste trabalho apresentaremos alguns resul-
tados que mostram a influéncia do nidbio nas propri-
edades do sistema:Py0s5-Pb0O-Nb20s5-K20. Mostrare-
mos também os resultados referentes a incorporagao de
érbio na matriz vitrea e a produgo de guias de onda por
troca iénica. TELEBRAS/FINEP/CNPq/FAPESP.

Mecanismos de desexcitagao radiativa e nao
radiativa de fons Ni*t em cristais de BaLiF;
DUARTE, M.; MARTINS, E.; VIEIRA, M. M. F;
VIEIRA JUNIOR, N. D.; BaLDocHI, S. L.; MORATO,
5. P.

Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares, CNEN-SP
Supervisdo de Materiais Optoeletrinicos

As propriedades 6pticas de fons de niquel, principal-
mente em sitios de simetria octaédrica, vem sendo es-
tudadas desde a pesquisa basica até aplicagdes como
um elemento luminescente eficiente. Nesse trabalho
nds relatamos a dependéncia do tempo de vida lumi-
nescente dos fons N4t com a temperatura e a concen-
tracdo de um novo cristal, 0 BaLiFs Esse cristal apre-
senta estrutura fluorperovskita cibica invertida e vem
sendo investigado como um potencial meio laser ativo
na regidao de 1.5 ym. O conheamento dos mecanis-
mos de desexcitagao é fundamental para caracterizagio
espectroscépica de meios laser ativos. As medidas fo-
ram feitas em amostras com diferentes concentragdes de

Nt (0,2 a 0,.8 mol%) num intervalo de temperatura
de 350 a 4 K. Foi observado uma diminuigéo do tempo
de decatmento com o aumento da concentragio devido
a um aumento da componente de desexcitagio nao ra-
diativa. Uma dependéncia semelhante foi observada em
fungao da temperatura.

ESTUDO DAS PROPRIEDADES OPTICAS
EM VIDROS DO SISTEMA
TEOZ - Ligo - T’L"Oz
Cuevas, R. F.; BarBosa, L. C; SoLano, V. C;
ARANHA, N.; ALvEs, O. L.

Unicamp

Neste traballio foram estudados o espectro de absor¢éo
optica e o espectro infravermellio dos vidros da familia
(95 — 2)Te0s — £Li 20 — 572, onde x = 5, 10, 15,
20, 25. Calculou-se os indices de refragio seguindo o
modelo de Sellmeier e a dispersao destes quando se re-
lacionam com o comprimento de onda. O coeficiente de
absorgao « foi estimado da equagio: a = (1/d)In(1/T)
onde d é a espessura da amostra e T é a transmitancia.
Do gréfico de Urbach (Ina vs i(w)) foram calculados os
valores da cauda de Urbach AE que variam entre 0.30
e 0.34 eV. O gap de energia 6ptico E_opt para cada
vidro foi obtido pela extrpolagdo da regifo linear do
grafico de Tauc (o ki (w))? vs (h(w)) em (o A(w))'/?
= 0, encontrando-se que este parametro variou entre
3.34 e 3.70 eV dependendo da composi¢io. O cut-off
UV-Vis passa por um minime quando se relaciona com
o comprimernto de onda, indicativo de uma possivel mu-
danga estrutural. Em geral o deslocamento da banda de
absor¢do a comprimentos de onda menores pode estar
relacionado com o rompimento da ligagéo Te-0, possibi-
litando o reacomodamento estrutural e a concentragao
relativa de diferentes unidades fundamentais. Por ou-
tro lado, outros autores sugerem que o deslocamento
da banda de absor¢do a comprimentos de onda maio-
res deve-se as transigbes eletrénicas nos oxig'énios nio
ligados., A principal banda de absorgao infravermelho,
encontra-se entre 724-716 ¢m~! a qual é atribuida as
vibragdes Te-0. O espectro infravermelho mostra que
a incorporagao do éxido modificador produz unidades
T'eQ3, as quais sofrem deformagdes na composigdo com
15 mol % de LisO. TELEBRAS/FINEP/CNPq
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TRANSIGAO DE FASE EM
MONOCRISTAIS DE L-TRECNINA.
SErra, K. C.; MELo, F. E. pE A.; MENDES FILHO,
J.; Nungs, F. D.; Moreira, J. E. DE C.

UFC

A L-Treonina é um aminoacido encontrado no corpo
humano. O espectro de absor¢io infra-vermelho e
os espectros Raman da Treonina foram estudados na
temperatura ambiente com o objetivo de identificar-
mos os modos normais de vibr¢ao observados por
estas técnicas. Estudamos também a evolugao das
freqiiéncias ¢ larguras de linha dos modos normais de
vibragao no intervalo de temperatura entre 15K e 470K,
Destas experiéncias, observamos mudangas qualitativas
nos espectros Raman, que sdo entendidas como uma
transi¢ao de fase sofrida pelo cristal entre 370K e 470K.
Esta transicdo foi classificada como uma transi¢do de
segunda ordem do tipo conformacional, onde alguns
fons da molécula mudam seus sitios locais de simetria.
Estudamos também efeitos piroelétricos neste material
no intervalo de 300K a 470K. Estas medidas mostraram
um compeortamento anémalo no mesmo intervalo de
temperatura estudado por espalhamento Raman, con-
firmando a existéncia de uma transi¢do de fase de se-
gunda ordem do tipo conformacional.

ESTUDC DA DEPOSICAO DE ENERGIA
POR FEIXE DE ELETRONS EM FILMES
FINOS.

JacomsouN, L. G.; Sampalo, E. 8. DE; NUNES, R.
A.; CarMo, L. C. 8. no
Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janetro
GRELLA, L.

Instituto di Elettronica dello Stato Sofido — ftdlia
FRreIRE, R. R.

Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro

Este trabalho tem como objetivo caracterizar a distri-
buigdo espacial da densidade de energia depositada por
um feixe de elétrons de 10 a 40 kev de energia em filmes
finos de halogenetos alcalinos. Os halogenetos alcali-
nos foram escolhidos pela sua transparéncia na regido
visivel do espectro e que quando irradiados apresentam
bandas de absor¢ao caracteristicas dos diversos centros
de cor assim criados. A partir da intensidade de ab-
sor¢io destas bandas obtem-se a densidade de defei-
tos presentes. Para se estudar a distribuigao da ener-
gia depositada foi feito um programa de computador,
utilizando-se do método de Monte Carlo, para simu-
lar a interagdo dos elétrons com os materiais de inte-
resse. Valores médios do numero de massa e atdmico
foram utilizados na equagao de Bethe para o célculo da
perda de energia. S3o apresentados os resultados da de-
posi¢do de energia obtidos com filmes de espessura total
de 4 pm de LiF, KBr e NaF, para cada micron de pro-
fundidade e para diversas energias do feixe de elétrons,

mantendo-se fixo o nimero de elétrons incidentes; as-
sim como a evolugdo da dose para cada fatia de 1 pym
de espessura desses filmes. Propde-se, finalmente, a re-
alizagdo de medidas de absorgio dptica de filmes ir-
radiados de KBr com uma fatia de LiF de 1 pm de
espessura em diversas profundidades, correspondendo
ao primeiro, segundo, terceiro ou ao quarto micron do
filme, de tal forma a podermos comparar diretamente
as medidas Opticas com as simulagGes, uma vez que as
bandas de absorgdo éptica dos centros de cor formados
sao facilmente distinguiveis para o KBr e o LiF.

Propriedades e Caracterizagigo IV

(CCP) - 10/06/9/

BISTABLE NONLINEAR SWITCHING IN
SEMICONDUCTOR (CdTeS) DOPED GLASS

SoMmBRA, A. S. B.; Paiva, J. A. C. pE
Laboratorio de Otica Nao Linear e Lasers - UFC

Semiconductor doped glass have attracted considera-
ble attention during the past few years (1,2,3).These
glasses are attractive for fabrication of nonlinear and
all-optical guided wave.In recent years a great effort
has been made in understanding the electrical proper-
ties of these glasses. The characteristic of the electrical
switching is the strong deviation from Chm’s law for
an applied voltage. When the field across the sample re-
ach a certain value,the conductivity increases by several
orders of magnitude and the material passes from a re-
sistive to a conducting state (4).In the present work we
have studied the switching behaviour of CdTeS doped
glass around room temperature with a view to estabi-
lishing the mechanism of the observed reversible bista-
ble threshold switching.In summary electrical threshold
switching was observed in CdTeS doped glass. The effect
was explained taking into account the Joule effect that
leads to a strong increase of the sample conductivity. We
assume that the sample temperature is proportional to
the injected electrical power in the sample. This model
gives a good explanation of the nonlinear reversible be-
haviour observed in the I-V curves measured in this
material,

REFERENCES

1- AS.B.Sombra, Opt. and Quantum Electronics, 22,
335 (1990)

2 - A.S.B.Sombra, Scolid State Comm., 82, 805 (1992)
3 - A.5.B.Sombra, Solid State Comm.,88,305(1993)

4 - R.Montani, M.Levy, J.L.Souquet, J.Non Cryst Sol,
149, 249(1992)
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PHASE TRANSITION IN KDP, INDUCED
BY ON APPLIED STATIC ELETRIC FIELD.
MoREIRA, S. G. C.; MELo, F. E. pE A.; MENDES
FiLno, J.; Nungs, F. D.; MoRrEIRa, J. E. DE C.
UFC

Potassium Dihydrogen Phosphate (KDP) is the pro-
totype of a family of crystals with bridging hydrogen
bonds. Its physical properties have been studied exten-
sively in the last five decades (Mason,1946; Scott,1974).
It was first show by Busch(1938) that KDP exhibits a
ferroeletric phase transition at low temperature. It is
now known that KDP can be in at least four crystalline
modifications, in a temperature range going from 10K
to 525K (fusion point). The two most well studied pha-
ses, the tetragonal and the orthorhombic phases, belong
to 1-42d (D2d12) and Fdd2(C2v19) space groups, res-
pectively. At low temperature, KDP undergoes a phase
transition induced by on applstatic eletric field. This
phase transition was studied by light scattering. It was
found on increase in the symmetry of the crystal with
the applied field, going from a monoclinic to on orthor-
hombic structure already reported, induced by uniaxial
stress. The reversibility of the transition is discussed.
The tetragonal phase is found at 20K under reverse sta-
tic eletric field.

Busch, G. (1938) Helv. Phys. Acta 11,269

Mason, W. P. (1946) Phys. Rev. 69,173

Scott, J. F. (1974) Rev.Mod. Phys. 46,83

ESTUDO DE CRISTAIS DO TIPO
Ligy_s)Hx 103 POR ESPALHAMENTO

RAMAN.
OLIVEIRA, M. A. S.; PIMENTA, M. A.; BOURSON,
P.
Departamento de Fisica - UFMG Caiza Postal 702 - Belo
Horizonte

O cristal LiIOs tem sido intensamente estudado nos
ultimos anos devido a propriedades de dptica nao linear
e efeilos piezelétricos nele existentes. Também apre-
senta uma especial atrac¢io relacionada as transigoes de
fase estruturais. O cristal misto Li(3_,)H 103, tem
um particular interesse, uma vez que o proton é parte
da rede, gerando uma alta condutividade iénica, bem
como propriededes ferroelétricas e um grande numero
de transicoes de fase. A sintese do cristal se da através
da seguinte reagao: (1 — z)Li,CO3 4+ 2HIO; —
2Li_oyH 103 + (1 — 2)CO2 + (1 — 2)H20 onde os
diferentes valores de 2 nos déa a concentragio desejada
do ion H* no cristal. Medidas de espalhamento de luz
usando a técnica micro-raman foram realizadas para al-
guns valores de concentragfo z. A anilise e discussgo
dos resultados serao apresentados.
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REATIVIDADE E EVOLUGAO
ESTRUTURAL DO PLZT X/65/35 COM A
TEMPERATURA DE CALCINAG;&O
GARcla, D.

Depto de Fisica e Ciéncias dos Materiais, IFQSC - USP
PizaNi, P. S.; Eiras, J. A.
Universidade Federal de Sdo Carlos

Cerdmicas ferroelétricas transparentes (CFT), den-
tro da drea de fisica do estado solido, tém des.
pertado interesse quanto ao estudo do efeito eletro-
b6tico e de transicio de fase difusa. Entre as
diferentes composicbes destacam-se as do sistema
(Pbi_zLag)(Zri—yTiy)03, ou PLZT , devido & alta
tranparéncia e aos altos coeficientes eletro-éticos, prin-
cipalmente na regiio y = 0.35 e 0.08 < x < 0.10. Sabe-
se que o PLZT, preparado por métodos convencionais,
apresenta homogeneidade estrutural somente apos uma
queima acima de 1100°C. Entretanto, pouco se tem dis-
cutido sobre sua evolug¢iio estrutural durante o processo
de preparacao. Neste trabalho apresentamos um estudo
da reatividade e da evolugao de fases e parametros de
rede do PLZT, com y = 0.35 e x = 0.08, 0.09 e 0.10
em fungao da temperatura de calcinagao. As amos-
tras foram preparadas a partir do método convencional
de mistura de éxidos e de um novo método de preci-
pitagao quimica desenvolvido no Grupo de Cerdmicas
Ferroelétricas (DF -UFSCAR). A determinagao das fa-
ses presentes é realizada através de difragao de raios-X
¢ espectroscopia Raman. Os resultados demonstram
forte influéncia do método de preparagao na evolugao
estrutural e reatividade do material. Amostras prepa-
radas pelo método quimico apresentam homogeneidade
composicional apds queima a temperaturas inferiores a

1o00°C.

DEFORMAGAO ELASTICA E FORMAGAO
DE DOMINIOS NA TRANSICAO
FERROELASTICA DO LiKSO,: UM
ESTUDO POR DIFRACAO DE RAIOS-X
Morgira, R. L.; RigHl, A.; LEiTAO, U. A.
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Minas
Gerais
DESERT, A.; GIBAUD, A.

Faculté des Sciences, Université du Maine, Franca

O Sulfato de Litio e Potéssio é um cristal que tem des-
pertado bastante interesse por apresentar uma grande
variedade de fases estruturais, entre as quais, fases pi-
roelétricas, ferroeldsticas e, possivelmente, fases inco-
mensurdveis. A despeito do grande nimero de traba-
lhos experimentais realizados com diferentes técnicas
acerca deste material, existe ainda uma grande con-
trovérsia na literatura sobre a estrutura destas fases
e, mesmo, sobre a existéncia de algumas delas. Para
contribuirmos ao debate sobre as simetrias das fa-
ses de baixa temperatura, nds utilizamos difratémetro
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de raios-X (técnica do duplo-cristal) para medirmos a
evolugdo térmica dos paradmetros de rede, o apareci-
mento da deformacao eldstica espontanea e de dominios
ferroelasticos. Os resultados obtidos confirmam as si-
metrias trigonal (205K) e monoclinica (180K), para as
fases imediatamente abaixo da temperatura ambiente,
nesta ordem no resfriamento.

Financiamento: FAPEMIG, CNPq e FINEP.

ESPECTROSCOPIA MOSSBAUER E
CORRENTES DE DESPOLARIZACAO
TERMO-ESTIMULADAS EM VIDROS

NIOBOFOSFATOS DOPADOS COM FERRO
Araulo, E. B. pE; Paiva, J. A. C. DE; ARAUJO,
M. A. B. pE; SoMBRA, A. 5. B.

Departamento de Fisica- Universidade Federal do Ceara

Rosas, F.
Departamento de Engenharia Mecanica- Universidade de
Fortaleza
Correntes de  despolarizacao  termo-estimuladas

(TSDC) e espectroscopia Mosshauer sao usados para
estudar os mecanismos de conducao e polarizacao ele-
trica em vidros niobofosfatos com composicac dado por
{(xNb205); (0.5 —2)P205);0.5Li20) + yFe203 | com x
variando entre (0 e 50mol% e y = 5% de peso total.Os re-
sultados Mossbauer foram obtidos na temperatura am-
biente (300K) e os de TSDC em temperatures variando
de 77K ate 450K.0s parametros Mossbauer indicam
claramente a presenca de Fe(+2) e Fe(+3) com a ra-
zao Fe(+2)/Fe(+3) variando com as concentracoes de
Nb e P sao observadas atraves da espectroscopia Mos-
shauer.As medidas de TSDC mostram a existencia de
dots picos os quais podem ser atribuidos a processos de
relaxacao dipolar e efeltos de Maxwell- Wagner. Tam-
bem sao usadas medidas de condutividade DC com a
finalidade de correlacionar a resistividade do matertial
com a razao Fe(+2)/Fe(+3).

Propriedades éticas, Drelétricas e Fer-

roelétricas (CCP) — 10/06/9/

Estudo da Desordem em Ligas de Carbeto de
Silicio Amorfo Hidrogenado Obtidas Por
”Glow Discharge”

Rovira, P.; ScaminT, C.; BITTENCOURT, C.;
ALVAREZ, F.

Laboratdrio de Conversdo Fotovoltaica - UNICAMP
TESSLER, L.

LPMC - Ecole Polythechnique

Atualmente existe um grande interesse no estudo das
ligas de carbeto de silicio amorfo hidrogenado (a-

Si;Ci—z:H) devido & sua aplicag@o emn dispositivos op-
toeletronicos, tais como painéis fotovoltaicos. A mu-
danga da concentragdo relativa entre o Si e o C per-
mite variar o gap do matertal entre 1.9 ¢ 3.0 eV (para
x=0 e x=0.43, respectivamente). Porém a inclusio de
carbono aumenta a desordem. Estamos analisando a
evolugio da desordem com a adigdo de carbono em li-
gas de a-5i,C_;:H depositadas pelo método de “Glow
Discharge”. Esse estudo é feito mediante as medidas
da largura da cauda de valencia e da densidade de es-
tados de defeitos por “Photothermal Deflection Espec-
troscopy” (PDS) em comparagio com medidas de lumi-
nescéncta, onde analisamos a evolugao da largura e da
posi¢do deste sinal em fungdo da temperatura.

ESTUDO OPTICO CRISTALINO DO LiKSOq
SOB PRESSAO UNIAXIAL
Lerrao, U. A.; Riaui, A,; PIMENTA, M. A. C.
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Minas
Gerais
Bourson, P.
MOPS, Université de Metz - SUPELEC, Franga

C Sulfato de Litio & Potéssio tem sido bastante estu-
dado nos iltimos anos devido & sua rica sequéncia de
fases. No entanto, existem muitas questces abertas re-
lacionadas basicamente com algumas transi¢oes e a si-
metria de algumas fases. No presente trabalho, nds
apresentamos um estudo 6ptico cristalino do LiKSO4
sob pressdo uniaxial, no intervalo de temperaturas de
100-300K. Medidas da dependéncia térmica da birre-
fringéncia Angs e Ang, nas fases de baixa temperatura
foram realizadas. Essas medidas foram possiveis de-
vido a indugio de uin monodominio ferroeldstico pela
aplicagdo de pressdo uniaxial ao longo do eixo b. Além
disso, um estudo sistemdatico da dependéncia da birre-
fringéncia An,; em fungio da pressao uniaxial aplicada
foi obtido, o qual permitiu a determinagéio dos coefici-
entes piezo-6pticos do LiKSO,4. Nossas conclusdes nos
permitiram esclarecer as discrepincias apresentadas na
literatura com relagio as simetrias das fases de baixa
temperatura.

Financiamento: FAPEMIG, CNPq ¢ FINEP.

AGREGADOS DE PRATA EM DISPERSOES
COLOIDAIS. UM ESTUDO POR
ESPALHAMENTO DE LUZ.

VipaL, A.; Licinio, P.

Departamento de Fisica - UFMG Caiza Postal 702 - Belo
Horizonte

Neste trabalho, estudamos um sistema de agregados de
prata em dispersao coloidal. Desenvolvemos um pro-
cesso para a obtencao dos agregados a partir de uma
reacdo quimica de oxi-redugio. No estudo dos agre-
gados, utilizamos fundamentalmente técnicas de espa-
lhamento de luz. Através de medidas de espalhamento
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estatico de luz, observamos que os agregados de prata
sdo fractais e que sua dimenao estd em torno de 1,4.
Esta dimens&o indica que o mecanismo de crescimento
envolve o movimento difusivo das particulas agregan-
tes e também interagdes atrativas dipolares entre elas.
Observamos também que a prépria dispersdo coloidal
apresenta uma estrutura fractal. A existéncia destas
interacgdes é evidenciada por diferentes medidas de es-
palhamento estatico de luz.

Indices de Refragio Nao Linear em Vidros:
Comparagoes Entre Modelos Teéricos.
Barsosa, L. C.; Curvas, R. F.; Sorano, V. C;;
AraNHA, N.; CESaR, C. L.; Arwves, O. L.

Unicamp

Neste trabalho, realizamos comparagoes entre as ava-
liagSes tedricas de tres modelos que tentam expres-
sar a propriedade nio linear de terceira ordem em
vidros. Estudamos em particular o sistema vitreo
Lia0 — Ti020 — TeO4, que segundo a literatura apre-
senta valores da susceptibilidade de terceira ordem em
torno de 10~ em? /W, valores estes extremamentes ele-
vados para vidros. Por outro lado, o sistema vitreo
TeQy —TiOy — PO, apresenta um dos maiores valores
de ¥(3) observados no campo dos materiais vitreos, ou
seja, 107 ¥em?/W. Diversos modelos tedricos tratam
deste tema, por exemplo, Lines faz uso do conceito de
orbital de ligagdo e apresenta uma relagdo com alguns
parametros materiais como gap de Sellmeier, distancia
de ligagao cdtion-anion e indice de refragio do vidro.
Boling apresenta outra teoria, fazendo uso do conceito
de fator de campo-de Lorentz, utilizando em sua ex-
pressao matematica o indice de refragio e o numero de
Abbe. Finalmente, Shak-Bahae apresenta outro mo-
delo tedrico que é valido para semicondutores e que
relaciona esta propriedade com o gap do material. O
objetivo deste trabalho é avaliar os valores das pro-
priedades dpticas nao lineares dos vidros mencionados
acima, os quais foram preparados em nosso laboratdrio,
onde estimamos todos os parametros das teorias men-
cionadas ¢ comparamos os resultados com os dados da
literatura, os quais foram medidos por métodos dpticos
como por exemplo, mistura de quatro ondas. TELE-
BRAS/FINEP/CNPq/FAPESP.

ELETRO DIFUSAO, ABSORCAO OPTICA E
TERMOLUMINESCENCIA NO QUARTZO E
BERILO
YukmMITu, K.

Unesp-Ilha Solteira
WATANABE, S.

IFUSP

No presente trabalho, foi montado um sistema de ele-
trodifusao para o estudo dos efeitos da substitui¢io de
ions alcalinos, presentes no canal estrutural, por ions
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de hidrogénio, nas propriedades termoluminescentes e
opticas do quartzo,

A corrente elétrica de eletrélise apresenta, na parte ini-
cial de aquecimento, um ombro ou pico de corrente.
Através da analise do comportamento deste pico e in-
formagoes obtidas de dados de absorgao Sptica na regiao
espectral do infra-vermelho, concluiu-se que o pico pre-
sente na curva inicial de eletrélise se deve ao complexo
[Al+/MH].

As medidas de termoluminescéncia e absorgio dptica na
regiao espectral do visivel e ultra-violeta foram feitas
em amostras de quartzo eletrodifundidos e nao eletro-
difundidos e chegou-se & proposi¢io de uma reagio en-
volvendo os alcalinos presentes no canal. Nesta reagio,
os fons alcalinos fazem o papel de centros armadilha-
dores de {ons de oxigénio, produzidos pela radiagéo io-
nizante, e estabilizadores de vacincias de oxigénio. O
aquecimento, em torno de 300°C, provoca a desestabi-
lizagao desses centros armadilhadores, liberando os ions
alcalinos que reagem com os defeitos [AlO4]° emitindo
luz TL.

Aproveitando a existéncia de canais estruturais, seme-
lhantes ao quartzo, tentou-se eletrodifundir H¥ no be-
rilo. Através de medidas de termoluminescéncia e cor-
rente inicial de eletrdlise, discute-se a possibilidade da
existéncia do defeito [Fe*+/M™*] no berilo.

Apoio Fianceiro. CAPES e FINEP,

PROPRIEDADES PIROELETRICAS E
DIELETRICAS DO PLZT 9/65/35 DOPADO
COM MnQ; .

MorEeira, E. N.; Elras, J. A.
Universidade Federal de Sdo Carlos

Titanato-zirconato de chumbo modificado com lanténio
(PLZT} com razdao Zr/Ti=65/35 com a quantidade
de lantdnio entre 7 a 10% so relaxores ferroelétricos.
A Transi¢ao de fase difusa (TFD) no PLZT é expli-
cada por flutuagio de composigio (modelo de Isupov),
ou pelo modelo proposto por Yokosura que assume a
existéncia de fases intermedidrias, compostas por mi-
cro dominios polares embebidos em uma matriz nio po-
lar. A relaxagdo dielétrica tem sido modelada também
pela relagdo de Voguel-Fulcher, e um modelo de vi-
dro de spins foi proposto por Viehland. Entretanto,
a influéncia de dopantes na (TFD) ou no comporta-
mento relaxor do PLZT n&o tém sido investigada. A
influéncia da adigdo de MnO5 (1 a 3% molar) nas pro-
priedades dielétricas e piroelétricas do relaxor titanato-
zirconato de chumbo modificado com lantanio, PLZT
9/65/35 foi estudada utilizando técnicas de espectros-
copia de impedancia e medida de corrente piroelétrica.
A dependéncia da permissividade com a freqiiéncia e
o comportamento da polarizagdo em fungdo da tem-
peratura foram comparados aos obtidos para ¢ PLZT
9/65/35 " puro” .Os resultados mostram que a presencga
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do Mn na rede do PLZT inibe a relaxagao da permissi-
vidade dielétrica relativa e aumenta a temperatura em
que ocorre a despolarizagao.

INFLUENCIA DAS CONDICOES DE
POLARIZAGAO NO ENVELHECIMENTO
DE CERAMICAS FERROELETRICAS
MEeDEIROS, J. P. DE; EiRAS, J. A,
UFSCar

CerAmicas  ferroelétricas, quando  submetidas
4 aplicaglo de campo elétrico, podem apresentar com
o tempo variagOes ¢com o tempo de suas propriedades
ferroelétricas e eletromecénicas. Esse fenomeno é deno-
minado envelhecimento. Os mecanismos que descrevem
o envelhecimento em ferroelétricos cerdmicos baseiam-
se em andlises dos tipos de dominios, da mobilidade das
paredes de dominios, das caracteristicas dos contérnos
de grao e de defeitos da rede. A contribuigio de cada
um desses mecanismos nao estd até o momento muito
bem estabelecida. Neste trabalho serdo apresentados
resultados preliminares da influéncia das condigoes de
polarizagao (aplicagio de campo elétrico dc) no enve-
lhecimento da constante dielétrica, fator de dissipaCao
e coeficiente de acoplamento eletromecinico de amos-
tras de PZT dopadas com Fe, Nb e La. As amostras
foram polarizadas i temperatura ambiente, 2 80 C e &
120 C, e resfriadas ou nio sob a a(ao do campo elétrico.

CARACTERIZACAO DIELETRICA,
ELASTICA E PIEZOELETRICA DE
COMPOSITOS PIEZOELETRICOS (1-3)
POLIMERO-CERAMICA.
BAissora, L. A,

UFSCAR
Eiras, J.

Universidade Federal de Sdo Carios

Transdutores piezoelétricos polimero-ceramica com co-
nectividade 1-3, foram preparados com concentragoes
(volume fracionério) de cerimicas piezoelétricas entre
7% e 42%.As propriedades dielétricas, eldsticas e pie-
zoelétricas para estes compdsitos foram medidas e com-
paradas com valores obtidos por modelamento tedrico.
Estas propriedades para os transdutores compdsitos (1-
3) podem der controladas de modo a se adequarem ao
material investigado. Alto fator de acoplamento ele-
tromecénico (K 0.60), baixa impedéncia acustica (Z 7
Mrayl), constante dielétrica aita ( 200) e baixas perdas
mecénicas (Q 16) e elétrica ( 0.003), foram obtidas para
compositos com uma concentragio de cerdmica préxima
a 15%. Modos Laterais de vibragoes, que surgem devido
a periodicidade dos palitos no compdsito (reflexdes de
Bragg), provocam altas perdas (baixo fator de Quali-
dade Mecénico) na regido de 37% em volume fracionario
de PZT, causando problemas em certas aplicagdes como
em diagnose médica.

Espalhamento Raman e Constante Dielétrica
de monocristais de L-Asparagina
MoRrENO, A. J. DE D.

UFMA
MEeNDEs FiLHo, J.; MELO, F. E. A.; MOREIRA, J.
E. pE C.; Nungs, F. D.

UFC

Monocristais de asparagina monohidratada foram cres-
cida a partir de evaporagio controlada a uma tempe-
ratura de 5C de solugbes supersaturadas na proporgao
de 2,1g do sal para 100ml de dgua. Estes monocris-
tais cristalizam em uma estrutura ortorrombica per-
tencentes ao grupo espacial D3 com quatro moléculas
por célula unitdria, ocupando sitios '} com quatro
moléculas. Estudamos as frequéncias dos modos nor-
mais de vibragho em fungio da temperatura no inter-
valo de temperatura de 20K a 300K. Classificamos os
modos ativos no Raman segundo as representagoes irre-
dutiveis do grupo Dy, através de espalhamento Raman
polarizado. 249 dos 252 modos normais de vibragio
sao ativos no Raman; a representa¢io A contém 63
modos enquanto que as representagbes B;, Bs e Bj,
que s&o ativas no Raman e no infravermelho, possuem
cada uma 61 modos. Fomos capazes de classificar as
frequéncias dos modos normais de vibrag¢io em cada
representagio irredutivel do grupo fator Dy segundo a
natureza das ligagoes quimicas, e estudamos a variagio
das frequéncias em fun¢io da temperatura. Estudamos
o comportamento da constante dielétrica em fungio da
temperatura no intervalo de 70K a 300K. Destes estu-
dos concluimos que a asparagina monohidratada nio
exibe nenhuma transi¢ao de fase no intervalo de 20K a
300K, comportando-se de forma diferente da taurina,
que exibe uma transigio de fase de segunda ordem.
Ressalta-se que existern pontes de hidrogénio presen-
tes em ambos os monocristais.

RESSONANCIAS PIEZOELETRICAS EM
FERROELETRICOS
MELo, F. E. DE A.; MoRrEIrRA, S. G. C.; MENDES
Fiuno, J.; NUNEs, F. D.; MoREIRA, J. E. DE C.
Urc

O estudo da instabilidade estrutural no KXDP, préximo
a transicao de fase ferroelétrica, foi feito por meio de
ressonéncias piezoélétricas, usando uma técnica simples
descoberta por nds. Voltagens de saida do sistema tio
intensas quanto a voltagem de entrada, so observadas
para algumas frequéncias ressonantes, quando a volta-
gem e aplicada € na diregio [001] com em z. Nao ob-
servamos ressonincias piezoeléiricas para cristais com
corte x ou y. Em geral, o caracter das ressonincias pi-
ezoeleétricas ou mesmo para todas as placas com corte
z, mesmo que tenham tamanhos diferentes. Um campo
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elétrico aplicado na dire¢do [001] produz deformag aes
piezoelétricas perpendiculares ao eixo-c cristalino. Es-
tudamos as transigdes de fases ferroelétricas do KDP
e Sal Rochelle em fun¢io da temperatura e pressio
uniaxial. Os resultados mostraram que estes materi-
ais exibem dinamicos diferentes.Estes comportamentos
sao explicados com base nos modelos de modos nor-
mais de vibragdo amolecidos ( soft modes ), que sdo
pardmetros de ordens das transi¢oes ferroelétricas que
estes materiais exibemn.

REVERSIBILITY OF A PHASE
TRANSITION IN KDP UNDER UNIAXIAL
STRESS
MoREIRA, 5. G. C.; MELO, F. E. DE A.; MENDES
FiLHo, J.; MeREIRA, J. E. DE C.; NunEs, F. D.
Urc

Crystals of KDP undergo a number of temperature de-
pendent phase transitions. These structural phase tran-
sitions present anomalies in some properties that can
be observed by several experimental tecniques. Due to
its interesting electroopiic properties and some allusive
aspects of the paraelectic-ferroelectric phase transition,
KDP has been the object of many experimental and
theoretical researchers [1-5]. Early X-rays results [3]
have shown that in the ferroelectric phase K!*, P>+ and
0%~ ions are displaced along c-axis from their original
positions in the paraelectric phase. Raman spectra

1- G. Bush, Helv. Phys. Acta, 11, 269 (1938)

2 - W. P. Mason, Phys. Rev. B, 69, 173 (1946)

3 - B. C. Frazer and R. Pepinski, Acta Cryst., 6, 273
(1953)

4 - F. Jonan and G. Shirone, Ferroelectric Crystals,
Pergamon Press, London/Oxford 1962

5 - K. Kobayashi, J. Phys. Soc. Japan, 24, 497 (1968)

Determinacio dos pardmetros de transferéncia
de energia Er—Ho e célculo de ganho do meto
laser ativo EriHo:YLF.

TarerLHo, L. V. G.; Gomes, L.; CourroL, L. C;
CaMarGoe, M. B. DE; Moraro, S. P.
Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares- Sdo Paulo

Foi realizado um estudo preliminar no sistema Er:YLF
quantoe & dependéncia do nimero de fétons do canal
luminescente correspondente ao nvel 4113/2 em fungio
da concentragio de Er com o qual se determinou a con-
centragdo ideal de Er (35 — 50%) para a sensitizagio
do nivel 377 do Hélmio. As interagdes entre pares (
Er*-Er ) sio responsaveis pelo favorecimento da po-
pulag ao do estado 4113/2, nivel que transfere ener-
gia de excitagio para o °Ir do Hélmio, propiciando
condicoes de acido laser em 2064 nm. A eficiéncia de
populagao ( 5, ) do nivel 113 /2 foi primeiramente de-
terminada num cristal Er(40%):YLF onde verificou-se
uma forte dependéncta com a temperatura ( 7,= 1.4
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a 150 K ). Pretendemos fazer o mesmo estudo para
um cristal de Er(50%):YLT a fim de se determinar n,
que juntamente com a utiliza¢io dos dados da litera-
tura sobre as eficiéncias de transferéncia de energia (
Er—Ho ) , para o sistema Er(50%):Ho(1, 3, 5%): YLF,
permitird o calculo de ganho de um bastio tipico para
uma cavidade ressonante para agio laser em 2064nm
do sistema Er(50%):Ho(2%):YLI' bombeado por uma
lampada flash de Xenénio tipica( 450 Torr , 3100
A/em?). Desse modelo podemos extrair a concentragio
ideal de Hélmio para a agdo laser do sistema codo-
pado com 50% em 2064 nm e a melhor temperatura de
operagao em fun¢io do ganho de bastio para uma oti-
miza¢ao do limiar de agio laser. Apoio Finep/Fapesp.

Caracterizagao do Ho em cristais de YLF e sua
andlise para acao laser
PEIRO, G. P.; TArReLHO, L. V. G.; GoMES, L,;
Ranieri, I. M.; MoraTo, S. P.
Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares - IPEN /
CNEN / SP

Lasers de estado sélido baseados em terras raras sfo
de considerdvel interesse devido a possibilidade de ob-
tencao de altas densidades de energia em sistemas re-
lativamente simples. Por outro lado, emissdo no infra-
vermelho préoximo tem atraido a atengdo a virios anos
como resultado da demanda por fontes laser eye-safe
com baixa atenuagdo atmosférica. Além do Nd, outros
lasers de interesse atualmente sdo os baseados nos fons
de Er, Tm e Ho, sendo este ultimo possuidor de poten-
cial para aplicagoes como fonte para amplificadores ope-
racionalis sintonizaveis, telemetria, processos industriais
e Medicina. Deste modo, verifica-se a importancia da
caracterizagdo destes ions em matrizes cristalinas para
se obter a médxima eficiéncia laser. Este trabalho re-
porta a analise da varia¢do da concentra¢io de Ho em
cristais de LiY Fy (YLF) e as possiveis configuragses
para se obter sua agdo laser. Como inicio do tra-
tamento dos resultados espectroscdpicos, utilizaremos
uma cavidade criogénica para o estudo da operagio la-
ser continua, em cascata, & baixas temperaturas. Para
continuidade, levaremos em consideragdo as linhas de
absor¢io do Ho:YLF para as provaveis fontes de bom-
belo ressonante, tais como lasers de diodo. Além disso
é feita uma pequena analise dos sensitizadores utiliza-
dos atualmente e futuras alternativas de acordo com as

aplicagOes de interesse.
Apoio financeiro: FAPESP, CAPES

Caracterizacao Optica do Quartzo
BEMELMANS, D.; CoRTEZ A0, S. U.; BLAK, A. R.
Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo

No presente trabalho sdo caracterizadas diversas amos-
tras de quartzo através de espectroscopia éptica. Os es-
pectros de absorgio apresentam bandas nas regides do
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infra-vermelho, visivel e ultra- violeta. Nossos estudos
mostram que o aluminio é uma das impurezas dominan-
tes e que os jons de Si*t sdo substituidos por ions de
AB* (no quartzo fumé) ou por ions Fe3t (na ametista),
necessitando, portanto, de cargas compensadoras for-
necidas, nesse caso, por impurezas intersticiais (Ht,
Lit, Nat) ou por lacunas armadilhadas em ions de
oxigénio. A carga compensadora esta, normalmente, lo-
calizada numa posigdo adjacente a cada ion de aluminio
substitucional dando origem aos centros [AIQ4/H*]°,
[A104/Li*])°, [AlO4/Nat]® ou [AlO4]". As amostras
coloridas de ametista e quartzo fumé apresentam ban-
das acentuadas no infra-vermelho na regido entre 3370 e
3310cm™!, que estdo associadas aos centros 4l — OQH~.
Quando as ametistas sao tratadas termicamente sua cor
violeta se altera, variando do amarelo-avermelhado ao
verde. A reversibilidade térmica desse processo esta
restrita a temperaturas inferiores a 600°C’. Verificamos
que tratamentos térmicos acima de 550°C’ eliminam
completa e permanentemente a cor, ficando a amostra
opaca.

EFEITO DAS IMPUREZAS SOBRE A
EMISSAO TERMOLUMINESCENTE DA
CALCITA
VaLErio, M. E. G;

F. DE
UFS

MarTINs, G. O; Lima, J.

Neste trabalho estamos estudando o efeito do MnZ+t
e Mg®t nas emissdes termoluminescentes da calcita
(CaCO3). A calcita é a forma mais estivel do car-
bonato de calcio possuindo simetria trigonal. Estamos

crescendo amostras de calcita pura, dopadas com 2% de
MnCl, ou MgCls e com 1% de cada um destes cloretos
pelo método da precipitagdo. Utilizamos as solugdes ba-
ses de carbonato de aménio ((NH4)2COs3) 0,25M e clo-
reto de calcio (CaCly) 0,162M em diferentes proporgoes.
Os trés parametros importantes que controlam o tama-
nho dos microcristais produzidos sdo: a temperatura,
a propor¢ao das duas solugdes bdsicas e a velocidade
com a qual sao misturadas estas duas solugdes. Através
do controle via observagdo em microscépio, verificamos
que os maiores graos com tamanho médio de 0,033mm,
foram obtidos com a proporgdo de 1:2 (1 de cloreto de
cdlcio para 2 de carbonato de aménio)} & temperatura de
quatro graus Celsius e gotejando as solugbes com o uso
de buretas. As amostras depois de preparadas, foram
peneiradas onde selecionamos os microcristais compre-
endidos entre 0,075mm e 0,149mm, e separamos em 4
lotes: lote I-amostras mantidas da forma como sairam
do crescimento, lote 2-amostras submetidas a uma dose
de 5Gy de radiagio v do %°Co, lote 3-amostras trata-
das termicamente a 400°C por 1 hora e, lote 4-amostras
tratadas termicamente e submetidas 2 mesma. dose de
radiacdo. As medidas de termoluminescéncia (TL) re-
alizadas em amostras puras, dopada sé com manganés
ou magnésio e dopada com estes dois ions distribuidos
nos 4 lotes, revelaram comportamentos que podem ser
interpretados em termos dos diferentes tipos de defei-
tos gerados por estes dois ions. Comparagbes com a
emissdo TL de amostras naturais de calcita permitem a

identificagdo dos responsdveis pelas emissoes deste ma-
terial. (Apoio CNPq)
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Anomalous small-angle X-ray scattering studies of amorphous metal-germanium and metal-silicon
thin films
BIENENSTOCK, A.
Stanford Synchroton Radiation Laboratory M.5.69, P.O.Bozx 4349, Stanford, CA 943809, USA

Sputtered amorphous M;Gei_, and M;Si;_; films (M=Fe, Mo and W) are among the very few examples of systems
believed to undergo insulator-to-metal transitions with increasing x while remaining homogeneous. Consequently,
their properties have been studied extensively. Several years ago, however, EXAFS and differential anomalous
scattering studies hinted strongly that the Mo,Ge;_; materials are phase separated on a very fine (< 4nm) scale
in the insulator-metal transition region (0 < # < 0.21). Attempts to confirm this with small angle x-ray scattering
(SAXS) were less than definitive because the SAXS could arise from defects. In this work (with M.J, Regan, M.
Rice and M. Fernandez van Raap), anomalous SAXS (ASAXS) measurements have been made of many sputtered
samples in the M;Ge;_, (M=Fe, Mo and W) and the Fe;Si,, systems, with the following results.

(1) All the samples we have studied are phase separated on a 1-2 nm size scale,

(2) If it is assumed that one phase is a-Ge or a-Si, the composition of the other phase con be determined from the
ASAXS.

(3) The observed ASAXS cannot be fit by a columnar structure.

(4) The average sizes and shapes of the phase separated regions can be determined reasonably well by three-
dimensional SAXS. They are typically of the order of 1 nm diameter in the growth plane and 1.5-2.0 times that in
the growth direction.

(5) Generally, the germanide or silicide “particles” are surrounded by a well-defined depletion region and there are
correlations with more distant particles in the growth-plane. In contrast, there is a weak or nonexistent depletion
region and correlation, on average, in the growth direction.

(6) The sizes, shapes and correlations can be changed with changes in deposition conditions.

These observations indicate that the metal-insulator transition is probably an unusual percolation process on a very
fine scale. They also indicate that a spinodal decomposition picture or theory of the phase separation during film
growth must take into account fluctuations which interrupt the separation pattern, as well as those which initiate
it. Finally, they indicate that one now has the ability to vary the phase separation topology, characterize those
variations in spite of the small sizes involved, and study the resulting changes of physical properties.

Recent developments in the use of Synchrotron Radiation for resonant nuclear scattering
Sippons, D. P.
NSLS, Brookhaven National Laboratory Upton, New York 11973, U.5.A.

Resonant nuclear scattering from nuclei is evolving from an interesting curiosity into a tool which is useful in
condensed matter physics. The number of nuclear species accessible to the technique is slowly growing, and the
newer sources of synchrotron radiation being constructed or commissioned promise significant advances in the range
of samples which will be able to be studied. The talk will describe the recent developments and discuss the future
prospects.

ESTACAO (LINHA) "DIFRACAO DE Laboratdrio Nacional de Luz Sincrotron, LNLS/CNPq

RAIOS X” PARA O ANEL UVX DE LUZ Uma estagdo dedicada a técnica de difragio de raios

SINCROTRON DO LNLS/CNPq x estd sendo projetada e desenvolvida em colaboragao

C_U'SAT]S’ _C' , entre o LNLS e o grupo de éptica de raios x e ins-
Departamento de Fisica, Univ. Federal do Parand trumentagio (GORXI) da UFPr. Pretende-se que a
Maccart, F. R. estacdo seja dedicada, principalmente, ao estudo e ca-



86

racterizagio de materiais e hetercestruturas por di-
fracho de raios x , a ser desenvolvidos pelos virios la-
boratdrios e grupos de pesquisa que ja manifestaram
e, também, pelos que vierem a manifestar interesse na
utilizacdo desta estacdo. Podendo operar na faixa de 1
a mais de 10 keV e utilizando como fonte um " wiggler”
de 11 pélos / 2T de campo e com 100 mA do feixe de
elétrons a 1,37 GeV, o fluxo deverd ser maior que 103
fétons/(s.10mrad.0,1%BW) em 10 keV e acima de 104
em 1 keV. O monocromador duplo-cristal para a linha
foi desenvolvido e testado com luz sincrotron também
em colaboragao entre o GORXI e o LNLS. O segundo
cristal deste monocromador deverd ser focalizante (no
plano sagital) captando 10 mrad do feixe. O equipa-
mento basico da estago serd um difratdmetro com duas
configuragdes: miltiplos eixos, para monocristais e he-
teroestruturas, e goniometria teta-2teta, para amos-
tras policristalinas. A configuragdo de miltiplos eixos
encontra-se em fase de desenvolvimente. Em baixas
energias (< 4 keV) a estacio ird operar, inicialmente,
em vaclo primaric e, em energias mais elevadas, na
pressio atmosférica. Pretende-se minimizar a absorgio
de fétons de 1 keV na janela de separagao entre o vacio
da maquina e o vacio primafio do monocromador-
estagio pela escolha cuidadosa do material e da espes-
sura da janela.

MONOCROMADOR REFRIGERADO PARA
A ESTACAO EXAFS-DIFRACAO DO LNLS
DURR, J.; TOLENTINO, H,

Labdratoric Nacional de Luz Sincrotron- Campinas
Doni, A.

Laboratério Nacional de Luz Sz'hcrotron-(}‘ampinas

Para aumentar o fluxo de fétons na faixa de energia do
raio X, um elemento de inser¢io " Wiggler” serd insta-
lado no anel de armazenamento do LNLS. A esta¢do
de EXAFS-Difragao, que utilizard um monocromador
duplo-cristal a 21 metros da fonte, se beneficiard do
alto fluxo de fétons deste elemento de inser¢ao. Por esta
razdo, os elementos Sticos tém que suportar uma carga
térmica significativa {20 Watts nas condi¢des normais
de funcionamentio do anel e no caso de uma abertura
angular de 4 mrad). Neste sentido, um novo mono-
cromador de dois cristais, tipo saida fixa [1] com refri-
geragio do primeiro cristal, foi construido. O primeiro
cristal é fixo no eixo de rotagio do monocromador per-
mitindo o posicicnamento de um bloco de cobre res-
friado por dgua ou nitrogénio. Para deixar constante
a posicdo do feixe na saida quando o angulo de Bragg
muda, foi desenvolvido um novo sistema de translagdes
sobre o segundo cristal. Baseado no principio das me-
sas elasticas [2}, esse sistema permite dois movimen-
tos em duas dire¢des perpendiculares entre si. Para
corrigir o desalinhamento entre os cristais, introduzido
pelas transiagdes, uma bobina eletromagnética ajusta
o angulo do segundo cristal em relagio ac primeiro.

Cristalografia - XVII ENFMC

Os cristais monocromadores sdo de tipo silicio 111 e o
angulo de Bragg pode variar entre 9 e 59 graus per-
mitindo varrer a energia na faixa de 12.6 a 2.3 KeV.
Serdo apresentados nesse trabalho testes de estabilidade
mecanica do monocromador, da varredura em energia
do sistema e da eficiéncia do bloco de resfriamento.

[1] M. C. Correa, H. Tolentino, A. Craievich, C. Cusa-
tis, Rev. Sci. Ins. 63, 896 (1992).

[2] V. II. Etgens e C. Cusatis, X reunido da Sociedade
Brasileira de Cristallogrfia, Campinas (1988).

X-ray backdiffraction experiments in thin Si
single crystal using two- and four-crystal
monochromators
Cusaris, C.; Mazzaro, 1.; Unron, D.
Departamento de Fisica, Universidade Federal do Parand
GiiLes, C.

ESRF . Grenoble - France
ToLENTINO, H.

LNLS/CNPq - Campinas

An experimental set-up for X-ray backdiffraction re-
gime studies using synchrotron radiation is presented.
This set-up allowed us to analyze simultaneously for a
single crystal the "o” and "h” backdiffracted beams.
A highly monochromatized X-ray beam was delivered,
in a first experimental configuration, by a two-crystal
Si (111) monochromator, and, in a second configura-
tion, by a four-crystal Si (111) monochremator, both
of them installed on the D45 station of the DCI/LURE
synchrotron facility (France). The monochromatized
beam was then diffracted by a thin Si (111) blade. Dif-
fraction profiles near and exactly at /2 were obtained
by varying the blade temperature, The ”h” reflected
and "o” transmitted beam were detected respectively
by a ionization chamber, placed between the monochro-
mator and the blade, and a solid state detector, after
the blade. The two-crystal monochromator, with mo-
nelithic conception using elastic translators, was used
in Bragg angles very near /2. All the Si (111) harmo-
nics were diffracted by the blade, the main one being
the Si (444). The Si blade diffraction profile was stu-
died for diffraction angles starting from 89° until 90°,
and until the complete disappearance of the diffraction
profile. With this set-up, it was possible to measure
simultaneously for al} the harmonics the evolution of
the 70" profile when the diffraction angle was varied.
The four-crystal Si (111) monochromator was set at
Bragg angle around 48° with the (333) monochromatic
beam diffracted by the Si{444) plane of the thin blade
at around 90°. We have studied the evolution of the
backdiffracted profile with the blade diffraction angle,
and analyzed the transmitted beam spectral composi-
tion in this case. The great advantage of this second
set-up is to eliminate harmonics and to allow the study
of the backdiffraction regime for other Si diffraction pla-
nes, as well as for other crystalline structures, including
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mosaic crystals.

A ESTACAO DE EXAFS DO LNLS
ALVES, M. po C. M.; Durr, J.; ToLENTINO, H.
LNLS - Caiza Postal 6192
TAMURA, E.

LNLS - Catze Postal 6192
GUEDES, G.

LNLS - Caixa Postal 6192

A espectroscopia de absor¢io de raios X € uma técnica
amplamente utilizada na caracterizagio de materiais. A
secio eficaz de absor¢io de um atomo selecionado
em um material apresenta estruturas finas préximas a
borda de absorgdo (XANES- X Absorption Near Edge
Structure) e oscilagbes (EXAFS - Extended X Ab-
sorption Fine Structure) que contém informagoes so-
bre o estado de oxidagdo, simetria do arranjo local,
densidade parcial de estados vazios, numero de coor-
denacio e distdncia dos dtomos vizinhos. Esta técnica
serd implantada no LNLS, sendo que os componen-
tes da estaciio experimental vem sendo desenvolvidos
ja a algum tempo. Esta estagdo funcionard na regiao
de energia de raios-X duros (4-12 keV) o que permi-
tird o estudo das bordas K e L de vdrios elementos
da tabela periédica. O LNLS pretende estender a uti-
lizagdo desta técnica ao estudo dos mais variados siste-
mas e desta forma esta experiéncia contara com a infra-
estrutura adequada as diferentes necessidades, Nalinha
de EXAFS serd utilizado um wiggler, o que garantird
umn alto fluxo de fétons (a2 3z10! fétons/smrad. 1%BW
a 10 keV) na regido de energias mencionado, um espelho
focalizante, monocromadores (2 e 4 cristais) e sistema
de detegio (camaras de ionizagio, detetor de elétrons
e de fluorescéncia). Sera entdo possivel analisar ele-
mentos presentes em amostras de baixa concentragao.
Esta técnica é geralmente utilizada no estudo de filmes
finos, multicamadas, vidros, semicondutores, catalisa-
dores, complexos inorginicos, moléculas bioldgicas, sis-
temas eletroquimicos in-situ.

Cristalografia Geral (CRI) — 08/06/94

MINERAIS INTERESTRATIFICADOS
COMO CRISTAIS UNIDIMENSIONAIS
Barista, W. O. G.; BARAN, Z.

UFBA

Nosso interesse por cristais unidimensionais vem de re-
cente colaboragio com o Instituto de Geociéncias da
UFBa onde a anilise estrutural de minerais argilosos
por difracao de raios-x é o principal problema de iden-
tificacio. Os minerais argilosos mais freqilentemente
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encontrados na natureza sio os silicatos de aluminio de
estrutura laminar com estratos mixtos ou interestrati-
ficados, compostos de camadas tetraedricas de Si*t e
octoedricas de A®*.0s planos de estratos determinam
os planos reticulares {001) e apenas na diregio perpendi-
cular a este plano existe uma periodicidade .Encontra-
se os minerais formados por empilhamento de dois ou
mais tipos de estratos sucedendo-se de maneira mais
ou menos ordenada. Suas estruturas podem ser des-
critas em termos dos modelos estatisticos nos quais o
contendo dos estratos e o modo de seu empilhamento
s80 expressos através dos parametros de probabilidade
de uma distribuig@o de espagamentos entre os estratos.
Deste modo a distribuigio de dois tipos de estratos pode
ser descrita por um simples modelo de Ising em uma
dimensdo. Segundo Zen' existe um ”gap” nos concei-
tos entre os pardmetros cristalograficos medidos por di-
fracdo de raios-X e os pardmetros termodindmicos que
lidam com a energia e 0 "status” de fases nos cristais. O
modelo de Ising fornece entdo conexao direta entre es-
ses dois tipos de parimetros. Nesta comtnicagio serao
discutidos os propositos de nosso trabalho que visa ob-
ter um espectro de difragido de raios-X de uma amos-
tra de caclinita-esmectita e determinar pelo método de
MacEvan?®, diretamente através da transformada de
Fourier, as probabilidades de encontrar as seqiiéncias
de empilhamento de estratos. Logo tentaremos avaliar
a energia de interagdo entre dois estratos que poderia
responder a questio de quais das estruturas interes-
tratificadas sdo mais provdveis por razoes energéticas.
Refer.(1)-Zen,E-an (1967) Am.Mineral 52,635-660 (2)-
MacEvan,D.M.C.(1980) Chapterd in Crystal Struc-
tures of Clay Minerals their X-Ray Identification,
Ed.G.W.Brindley and G.Brown,Mineralogical

CARACTERIZAGAO DE FILMES FINOS
POR DIFRACAO DE RAIOS-X COM
INCIDENCIA RASANTE
CavarcanTti, L. P.; TorriaNng, I. L.
IFGW - UNICAMP

A caracterizagio estrutural de filmes finos é conside-
rada parte essencial do desenvolvimento de dispositi-
vos eletronicos. Entre os métodos experimentais mais
eficientes para esta caracterizagio, a difragdo de raios-
x ocupa um lugar predominante por seu cardter nao
destrutivo e por permitir a andlise de dreas extensas.
A geometria convencional nas experiéncias de difragio
de raios-x é a reflexdo simétrica ou de Bragg-Brentano
com varredura #-28 donde se obtém informagdes im-
portantes sobre andlise de fases, orientagio preferen-
cial, dimensdo dos grios cristalinos, tensdo na rede dos
grios. Mas essa técnica resulta limitada porque a re-
flexdo simétrica permite a analise apenas dos conjuntos
de planos paralelos ao substrato tanto em monocristais
como em policristais. Mostra-se ainda bastante ine-
ficiente quando, independentemente de sua orientagio
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ou cristalinidade, os filmes possuem espessuras meno-
res que 500A. Nesses casos, a técnica de difragio com
incidéncia rasante pode-se mostrar muito eficaz em ex-
periéncias com filmes ultrafinos. Com esse tipo de geo-
metria a reflexdo sera assimétrica com referéncia 4 su-
perficie do filme. Além da principal vantagem, que é a
subtragdo por completo da intensidade difratada pelo
substrato, € possivel obter informagéo sobre a estrutura
de filmes epitaxiais em diregdes nao paralelas & inter-
face. E ainda, em filmes policristalinos com presenga de
mais de uma fase, é possivel fazer analise em fungéo da
profundidade e concluir sobre sua composi¢ao e textura
desde a superficie até a interface, variando o angulo de
incidéncia. Serdo apresentados resultados sobre filmes
ultrafinos policristalinos com espessuras que podem va-
riar entre 30 e 500A. E ainda o estudo do perfil de pro-
fundidade em filmes epitaxiais com camadas mdltiplas.
CNPgq.

A INFLUENCIA DO FLUXO DE OXIGENIO
NAS PROPRIEDADES ELETROCROMICAS
DE FILMES FINOS DE OXIDO DE NiQUEL
FanTing, M. C. A,
Instituto de Fisica, USP, Sdo Paulo, SP
(GORENSTEIN, A.
Instituto de Fisica, UNICAMP, Campinas, SP

Filmes finos eletrocromicos de éxido de niquel sobre
substrato de vidro, recoberto com 6xido de estanho,
foram crescidos por “sputtering” reativo, assistido por
rddio freqiiéncia, em diferentes fluxos de oxigénio. Va-
riagdes no fluxo de oxigénio acarretarn mudangas nas
propriedades estruturals e na estequiometria dos filmes,
que estdo relacionadas com o desempenho eletrocrdmico
do material. As amostras foram caracterizadas por
voltametria ciclica, transmitancia dptica e difragio de
raios-X. As medidas foram efetuadas para amostras em
estado claro e escuro, sendo que a intercalagio ele-
troquimica ocorreu em solugio aquosa 0,1M de KOH.
Para fluxo de oxigénio (¢) de 0,5 sccem/min, deposita-se
niquel metélico. Para ¢ = 1, 0scem/min, o filme depo-
sitado é dxido de niquel policristalino com orientagio
preferencial de crescimento na dire¢do dos planos (012)
da rede hexagonal deste composto e possui coloragio
clara. Para os demais fluxos (¢ = 2,0;4, 06, Osccm),
os filmes apresentam orientagio cristalografica preferen-
cial na dire¢do dos planos (101) e coloragio escura. O
parametro de rede na dire¢io do eixo-¢ e o tamanho
de grao dependem do fluxo de oxigénio. Apds vérios
ciclos de clareamento/escurecimento os filmes apresen-
tam a mesma variagdo de transmiténcia éptica, o que
é atribuido as diferengas quimicas e estruturais.
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DIMENSAO MEDIA E TENSOES
INTERNAS NA REDE DOS GRAOS
NANOCRISTALINOS FORMADOS A

PARTIR DA LIGA Fe-Cu-Nb-Si-B.

Santos, D. R.; Torriany, 1. L.
IFGW, UNICAMP
KNOBEL, M.

IENGF, Itdlia

As propriedades magnéticas de nanoparticulas crista-
linas imersas numa matriz amorfa sio diferentes das
conhecidas para o material "bulk”. Ao sucesso na ob-
tengdo de um material com excelentes propriedades
magnéticas em 1988(¢) seguiu-se uma série de tra-
balhos procurando caracterizar este material a nivel
atomico. Trata-se da liga metdlica de composic¢io ini-
cial Fer3 5CuiNb3Si 3 5By que, apds ser submetida a
tratamento térmico especifico (tipicamente 60 min a
540°C) apresenta-se na forma de grios nanocristali-
nos Fe(Si) embutidos em uma matriz amorfa. As pro-
priedades magnéticas de interesse (baixa coercividade,
baixa magnetostrigio, alta permeabilidade) estdo for-
temente relacionadas ao tamanho dos grios cristalinos
e tensdes internas, o que motivou esforcos para deter-
minar os fatores que permitem controlar o crescimento
das particulas. Realizamos recentemente um estudo da
fracao volumétrica cristalina v, tamanho médio dos
grios L e microtensdes internas €,m,, em vrios estagios
do processo de cristalizacio, através de métodos de
analise de linha de difragio de raios-x(?). Neste tra-
balho, o estado final nanocristalino (caracterizado pe-
los parametros v, L e €rms) € avaliado em fungdo
dos parametros de preparagio das amostras: taxa de
resfriamento da fita amorfa, tempo e temperatura de
tratamento térmico. Os resultados mostram que o es-
tado final € sensivel a estes fatores, e indicam que as
condigoes ideais para a obtengiao das melhores pro-
priedades magnéticas sao taxas de resfriamento inter-
medidrias e altas temperaturas de tratamento térmico.
CNPq.

*Y. Yoshizawa, S. Oguma, K. Yamauchi - J. Appl. Phys.,
64, 6044 (1988).

®M. Knobel, D. R dos Santos, I. L. Torriani, R. §.
Turtelli - Nanostruc. Materials, 2, 399 (1993).

ESTUDO DA DISTRIBUICAO DE
CONTRA-IONS EM TORNO DA
SUPERFICIE DE MICELAS ESFERICAS
ITrI, R.

IFUSP
CHEN, §S.

Massachusetts Institute of Technology

Foram realizadas medidas de espalhamento de Raios-
X (Oak Ridge, USA) e de néutrons em baixos Angulos
(Brookhaven, USA) de solugbes aquosas de octil, decil
e dodecil sulfato de Cs e dodecil sulfato de Na e Li,
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em varias concentracdes diferentes, para avaliarmos a WOTkShOp.’ Sistemas Q?LGS’i-PETiddiCOS
influéncia e a distribuigdo de contra-ions ao redor da _

superficie de micelas esféricas. As curvas de espalha- I (CRI) 10/ 06/ '94
mento de néutrons sic modeladas como um produto
do fator de forma e de interferéncia entre micelas, for-
necendo a informagao da forma e tamanho micelar. A
distribui¢ao de contra-ions é incorporada no modelo
para andlise das curvas de Raios-X, onde a equagdo de
Poisson-Boltzmann é resolvida num modelo de cela.

20 YEARS OF QUASI-CRYSTALLOGRAPHY
JANSSEN, T,
Institute for Theoretical Physics, University of Nijmegen

In 1972 Prof. de Wolff from Delft analyzed his diffraction data on the y-phase of NasCOj3 in terms of a space group
in 4 dimensions. It turned out that a similar way of doing could be used for other incommensurately modulated
crystal structures as well. The number of such IC phases known nowadays is very big, and the phenomenon of
incommensurability has turned out to be very common. Sometimes one has to go to space groups in more than
four dimensions. Later on also incommensurate composite structures, like misfit compounds and intercalates, were
discovered and could be treated as well with higher-dimensional space groups. Finally one discovered in 1984 the
quasicrystals, and from the beginning these were described in more than three dimensions as well. A discussion wil}
be given of the development of the symmetry concept for quasiperiodic systems since 1972. This will be exemplified
on a number of specific quasiperiodic structures. From the beginning of the investigations on IC phases one has
realized that an alternative description would be one that remains in physical 3-dimensional space. It has been
shown that these approaches are equivalent, but each of them has its own advantages. The relation of the two
approaches will be discussed. Besides quasiperiodic systems there are other well ordered structures in nature. A
first classification can be given in terms of the type of the diffraction spots. A finer classification runs from lattice
periodic crystals to fully disordered systems. Although one has not (yet) found examples of all classes in nature, the
study of their structure and the consequences of that for physical properties is interesting. The physical properties
of quasicrystals and incommensurate crystal phases are different from those of normal crystals. The special effects
will be illustrated with phonon excitations in such systems.

FRUSTRATION ON THE TRIANGULAR LATTICE AND INCOMMENSURABILITY
PIMENTA, M. A.; LiciNIO, P.
Departamento de Fisica - UFMG, Caiza Postal 702 - 30161-970 Belo Horizonte

Incommensurate structures often arise as a compromise when some kind of frustration is present. In insulators, it
is a consequence of the competition between antagonic short-range forces. A number of compounds of the Ay BX,
family presents incommensurate phases. The most studied of them, like for example K35e0,4 and RbyZnBry, have
in common an orthorhombic high temperature phase (space group Pemn) and the incommensurate modulation is
along the pseudo hexagonal c-axis. Microscopic models which account for the competition between nearest and
next-nearest neighbours (extended ANNNI models) have described important features observed in these compounds.
However, there are compounds of this family, like KoM oOy, KaW Q4 and LiK SOy, which have a hexagonal high
temperature phase (space group P6ymme) and the modulation is in the plane perpendicular to the hexagonal c-
axis, In a previous study ® we have proposed that frustration in a triangular lattice of ”gears” formed by the the
BX, groups could be the cause of the incommensurate modulation. This kind of frustration is very similar to the
one found on antiferromagnetic Ising model in a triangular lattice. Notice that it involves only nearest-neighbours
and is uniquely related to the symmetry of the lattice. In order to check this model, we have performed numerical
simulations implemented as a Cellular Automatom (CA). A continuous spin variable 5;; which can assume any real
value is associated to each lattice site with coordinates (7, 7). In the context of a lattice of “gears”, Si; corresponds
to the angular momentum of these “gears”. The initial configuration is such that each spin variable Sj; takes a
random real value between -1 and +1. The values of 5;; are then simultaneously updated depending on the values
of S;; and S,y in the previous configuration according to the following rule:

SiH = (1-p)St; — p(Ska) (1)
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where {S},.) is the six nearest-neighbours average spin, and p Is a parameter which measures the strength of
the coupling between neighbours. Initially disordered lattices are seen to organize into modulated patterns by the
iterative application of Eq.(1). We considered situations where the CA algorithm is isotropic in the lattice directions
as well as where it is anisotropic. It is shown that frustration on the triangular lattice is not a sufficient condition for
the appearance of an incommensurate modulation; anisotropy, which breaks the hexagonal symmetry of the lattice,
must also be introduced. There is a commensurate-incommensurate phase transition as the parameter describing the
magnitude of the anisotropy is increased. Besides, the model exhibits a critical value p. for the coupling parameter,
which is the limit of stability for the modulated structures.

“Phys.Rev.B vol 39 (1989) pp 3361

MAGNETISMO EM QUASECRISTAIS:LELI DE ESCALA E UNIVERSALIDADE
MacHaDoO, I'. L. A.; MARTINS, C. S.
UFPE

As ligas quasecristalinas de A¢ : Mn apresentam propriedades tipo vidro de spin. Varias grandezas, como a
susceptibilidade dec ndo-linear, xny, e a susceptibilidade ac, xqc, obedecem leis de escalas com expoentes criticos
iguais aos de outros vidros de spin candnicos. Por outro lado, ha indica¢des que a magnetoresisténcia dessas ligas
escalam com a magnetizagdo M (T, f{) seguindo uma lei de poténcia A7 onde n = 2. Modelos teéricos para o
magnetismo de quasecristais também predizem que a dinamica desses sistemas é nao-universal, Nessa comunicagao,
discutiremos resultados obtidos por nés anteriormente e alguns experimentos que estio em andamento para elucidar

esses ¢ outros pontos ainda nao esclarecidos.
Trabalho financiado parcialmente pelo CNPq, FACEPE e FINEP/PADCT.

Workshop: Sistemas Quasi-Periddicos
II (CRI) - 10/06/9/

SEQUENCIAS DE FIBONACCI ASSOCIADAS A SIMETRIAS EM QUASI-CRISTAIS.
Franco, B. J. pE O.
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Minas Gerais
Stwva, F. W. O. pa

Departamento de Fisica, Universidade Federal de Vigosa

Apos a descoberta da fase quasi-cristalina pentagonal Al-Mn em 1984 o interesse em sistemas quasi-periédicos cresceu
raptdamente. Além da simetria pentagonal foram recentemente obtidas ligas com simetrias octogonais, decagonais,
duodecagonais e fases quasi-cristalinas 1D (fases Fibonacci) como por exemplo a fase GaAs-AlAs crescida por MBE
(" molecular beam epitaxy”), consistindo de camadas alternadas de GaAs e AlAs de acordo com uma sequéncia de
Fibonacci de segunda ordem. Sequéncia de Fibonacci de terceira ordem foi considerada recentemente no estudo
do padrao de difragdo desta rede, crescida por MBE, das camadas semi-condutoras 4 = AlAs, B = AlgsGag 5
e U = GaAs. Outro trabalho que usou sequéncia de Fibonacci de terceira ordem foi feito recente por um de
nés (Franco, 1993). No presente trabalho apresentamos uma nova simetria heptagonal quasi-periddica do plano
assoclada a uma sequéncia de Fibonacci de terceira ordem bem como uma simetria eneagonal quasi-periédica do
plano associada a uma sequéncia de Fibonacci de quarta ordem. Ambas as simetrias, aléin de apresentarem auto-
similaridade, sdo rotacionalmente invariantes sendo translacionalmente quasi-periddicas.

Franco, B. J. O. (1993). Phys. Lett. A, 178, 119-122.
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ESTRUTURAS MODULADAS E TRANSICOES DE FASE CRISTALOGRAFICAS
Srezianl, N, L.
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Minas Gerais

Uma maneira frequente de se identificar a existéncia de estrutura modulada é através de difragdo em monocristais:
a presenga de reflexdes satélites associadas as reflexdes principais caracteriza a modulagio e o vetor de onda q. Em
geral, estruturas moduladas displacivas aparecem numa sequéncia de transigdes de fase termotrépicas sendo uma
modulagio incomensuravel caracterizada pela variagao na posigao relativa dos satélites em fungio da temperatura,
ou seja, q = q(T). Um método de descrever a estrutura de cristais modulados se baseia no conceito de supercristal o
qual é descrito num espago de dimensdo 3+d. No caso de modulagio displaciva, a posi¢do r; dos atomos é modulada
por um vetor de deslocamento periédico u;. Em vérios compostos, sobretudo do tipo A2 BX4 e assemelhados, ao
se balxar a temperatura observa-se a seguinte sequéncia de transi¢des de fase:

] =
Fase Normal 7} Fase Incomensuravel T5 Fase Comensurave]

Algumas caracteristicas quanto ao vetor de modulagio, relagio grupo «—— sub-grupo e existéncia de geminagio nas
diferentes fases sio comuns a esses compostos. Um resumo de alguns resultados conhecidos serd apresentado.

Cristalografia Inorganica; Transig¢oes
de Fase e Quasi-Periodicidade (CRI)
- 10/06/94

MODELAMENTO DA REFLETIVIDADE
EXPERIMENTAL DE SUPER REDES DE
a-Si:H/a-Ge:H MEDIDA POR DIFRACAO
DE RAIOS-X
VELASQUEZ, E. L. Z.; FanTiNi, M. C. A.
Instituto de Fisica, USP, Sdo Paulo, SP

Sistemas de multicamadas amorfas de a-Si:H/a-Ge:H
foram estudadas por difra¢dao de raios-X. As amostras,
crescidas por descarga luminescente, com periodos en-
tre 37 Ae 232 A, foram depositadas sobre vidro e Si
monocristalino para analisar o efeito da qualidade do
substrato nas propriedades estruturais das multicama-
das. Em traballo anterior apresentamos os resultados
experimentais comparados com simulagdes teéricas das
intensidades difratadas, considerando sistemas de bica-
madas, para os casos de: interface abrupta, gaussiana,
tipo seno e com variagao na espessura das camadas para
avaliar as imperfei¢des nas super-redes decorrentes de
nao uniformidade em espessura, mistura de materiais
e rugosidade na interface. Neste trabalho apresenta-
mos um modelo que considera uma terceira camada
constituida pela mistura dos matertais na interface e,
adicionalmente, introduzimos uma variagdo aleatdria
da ordem de + 4 Ana espessura das camadas. Desta
forma, os efeitos de mistura de materiais na interface
e de néo periodicidade podem ser analisados separada-
mente. Analisamos a influéncia da espessura das ca-
madas individuais nas intensidades relativas dos picos

de difragdo, o efeito do feixe direto na intensidade dos
picos, principalmente das primeiras ordens, e o efeito
do 7"background” e das constantes dpticas dos materi-
ais amorfos nas intensidades relativas das reflexges. Os
resultados obtidos permitiram simular corretamente os
dados experimentais.

DETERMINAGCAO DAS PROPRIEDADES
ESTRUTURAIS DE SUPER-REDES
MONOCRISTALINAS DE Ge/SigyaGeg,'j’
Pavacios, H. T.; CarvaLno, C. A. M.; FANTINI,
M. C. A,

Instituto de Fisica, USP, Sdo Paulo, SP
CERDEIRA, I,

Instituto de Fisica, UNICAMP, Campinas, SP

Super-redes monocristalinas de Ge/Sip 3Geg 7, foram
crescidas por "Molecular Beamn Epitaxy” (MBE) sobre
substrato monocristalino de Ge com planos (400) pa-
ralelos & superficie. As amostras foram analisadas por
difragho de raios-X a baixo angulo e difratometria de
ratos-X de duplo cristal, utilizando radiagdo Cu Ke.
Neste ultimo caso, a monocromatizagio da radiagio in-
cidente foi feita por um monocristal de Si {100]. As
super-redes estudadas foram crescidas com diferentes
espessuras das camadas individuais e com um nimero
de periodos entre 15 e 20. As medidas de difragdo a
baixo angulo forneceram a periodicidade da super-rede,
a qual é comparada com os valores nominais forneci-
dos pelo fabricante, e também a parte real do indice
de refragdo para os raios-X incidentes, que é compa-
rada com o valor obtido a partir de cdleculos tedricos.
As "rocking curves” consistirain na obtengdo de perfis
de difragfio das reflexdes simétricas (400) e assimétricas
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(5611). Os dados permitiram calcular a peridicidade da
super-rede e os pardmetros de rede médios, perpendi-
cular e paralelo & superficie. Foram também determi-
nados os parametros de rede da camada ”buffer” de Ge
sobre o substrato. Os resultados obtidos das diferentes
medidas foram comparados entre si, observando-se va-
riagdes em torno de 0, 1% entre os varios parametros de
rede perpendiculares, os quais sdo menores que o cor-
respondente valor do Ge, como era de se esperar para
o caso de Si na liga. O parametro de rede paralelo a
superficie correspondente A camada ”buffer” é idéntico
ao valor do substrato de Ge, enquanto que a super-
rede apresenta uma distor¢do para valores maiores. Os
resultados apontam para uma compressdo da super es-
trutura perpendicular ao substrato, com uma relaxacao
na dire¢do paralela.

A DEPENDENCIA DO VETOR DE ONDA
DE MODULAGCAO COM A TEMPERATURA
EM CALAVERITA
BArLzuwelT, K,

Departamento de Fisica da Universidade Federal de Minas
Gerais

A calaverita (Au;_.Ag;Tes, z < 0.15) é um cristal mo-
dulado incomensurdvel. Observado pela primeira vez
em 1868 por Genth® como um dos minerais presen-
tes em diversas minas de ouro dos Estados Unidos e
da Romeénia. Desde sua descoberta, o cristal tem sido
objeto de controvérsias, A razdo principal destas con-
trovérsias teve seu ponto mais alto em 1931 em um
minucioso trabalho de Goldschmidt et al. (GPP)®. Uti-
lizando medidas realizados em 105 cristais, GPP acha-
ram um total de 92 formas morfolégicas diferentes, im-
possiveis de serem agrupadas sob um 1inico tipo de rede.
Para indexar todas as formas com indices de Miller re-
lativamente baixos, foram utilizadas cinco redes dife-
rentes. Em 1979, Sueno et al.° observaram reflexdes
satélite em padrdes de difragdo de calaverita. E em
1985, Dam et al.? resolveram o problema da indexacio
das 92 formas morfol6gicas diferentes ao admitir o cris-
tal como modulado incomensurdvel de vetor de onda
de modulagdo q = —0.41a* + 0.45¢*. A calaverita,
mesmo apds resolvido o maior problema, apresenta as-
pectos extremameitte interessantes, se comparada a ou-
tros cristals modulados. A amplitude maxima do vetor
de onda de modulagéo ¢ consideravel; 4A. E a aparente
inexisténcia de qualquer transi¢ao de fase em relagio
a temperatura sao os mais interessantes. No presente
trabalho, apresentamos resultados preliminares de me-
didas do vetor de onda de modulagao da calaverita em
fun¢ao da temperatura. Também foram utilizados cris-
tais de trés composi¢g es diferentes. Os resultados su-
gerem um pinning a alta temperatura ( 300°C).

aF, A. Genth, Am.J. of Sci. 11 45, 314 (1868).
by, Goldschmidt, C. Palache and M. Peacock, Neues
Jahrb. Mineral. 63, 1 (1931)
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€S. Sueno, M. Kimata and M. Ohmasa,
Modulated Structure—AIP Conference Proceedings
53, 333 (1979)

4B, Dam, A. Janner and J. D. H. Donnay,
FPhys. Rev. Lett. 55, 2301 (1985)

SEQUENCIA DE FIBONACCI DE QUINTA

ORDEM ASSOCIADA A UMA SIMETRIA

UNDECAGONAL QUASI—PERI()DICA DO
PLANO.,

Franco, B. J. bE O.; InAcio, E. C.
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Minas
Gerais.,

Siva, F. W. O. pa

Departamento de Fisica, Universidade Federal de Vigcosa.

Sequéncias de Fibonacci de segunda, terceira e quarta
ordens sdo associadas, respectivamente, a simetrias
pentagonais, heptagonais e enagonais quasi-periddicas
do plano. Em trabalhos recentes mostramos que si-
metrias heptagonais e eneagonais quasi-periédicas do
plano podem ser obtidas através do uso de polinémios
ciclotdmicos que nos conduziu, respectivamente, a
equagbes do terceiro e quarto graus associadas a tais
simetrias. Em cada caso, relagdes entre as raizes for-
necem as transformagdes (regras de inflagao) deseja-
das, bem como as relagdes de recorréncia relativas a
sequéncia de Fibonacct corespondente. Para 0 caso de
uma simetria undecagonal do plano o uso de polinémios
ciclotdmicos nos leva a uma equagdo do quinto grau
¢ tal simetria é associada a uma sequéncia de Fibo-
nacci de quinta ordem. No presente trabalho obtive-
mos quatro equagbes do quinto grau cujas rafzes sio
as diagonais distintas do undecdgono e combinagdes
destas.Relagdes entre as raizes nos forneceram trans-
formagdes que através do uso de séries recorrentes nos
permitiu obter relages de recorréncias que definem
sequéncias de Fibonacci de quinta ordem.

Estudo Cristalografico do Cs, HgBry: Fases
Normal, Incomensurivel e Comensurdvel
SpeziaLl, N. L.; PiNagIro, C. B.
UFMG

Cristais quasi-periddicos apresentam figuras de difragao
atipicas, onde podem ser observadas reflexoes satélite
proéximas a0s maximos principais caracteristicos de uma
estrutura normal. As reflexdes satélite sdo associ-
adas & incomensurabilidade existente no eristal, po-
dendo ser devido a: modulagio posicional (dtomos pe-
riodicamente deslocados do que seriam suas posigles
originais), modulagdo ocupacional (probabilidade de
ocupagd de um sttio por um dado atomo) e estruturas
compostas (dois ou mais sub-sisternas mutuamente in-
comensurdveis). Aqui, estio excluidos os quasi-cristais
Dentre os varios compostos que apresentam fases imeco-
mensurdveis, aqueles do tipo A3 BX, tém sido de par-



XVII ENFMC - Resumos

ticular interesse; eles apresentam, em geral, modulagao
posicional. Estamos realizando estudos cristalograficos
do CsyHgBry. Este composto apresenta cinco fases
estruturalmente diferentes, sio elas:

fase II Fase 111
Fase V

Fase [ Fase IV

Ortorrombica=Incomensuravel=
Monoclinica=Monoclinica= Triclinica

Tey = 245 K Tey = 232 K Teg = 167

K ?

Estudos experimentais e tedricos tém sido realizados
no intuito de entender e de tentar explicar os mecanis-
mos responsavels pela incomensurabilidade verificada
nestes cristais. Pretendemos apresentar os parametros
estruturais das fases I e III, bem como algumas carac-
teristicas da modulagdo na fase incomensuravel.

Estudo da Fase Incomensurével do Cristal de
LiK S04 a Alta Temperatura
VENTURA, D. R.; PIMENTA, M. A.; SpEZIALI, N. L.
UFMG

O cristal de LiKS0O,; é conhecido por possuir um
grande mimero de transi¢des de fases quando se varia
sua temperatura, tendo simetria hexagonal (grupo de
espago Pg3) a temperatura ambiente. Esta fase perma-
nece estavel até 439°C. De 439°C até 470°C ele apre-
senta uma fase comensuravel em que sua célula unitaria
é quadruplicada a; = 2a1,a; = 2a5,¢ = c. Entre
470°C e 675° ele apresenta uma fase incomensurével
e, para valores acima de 675°C, uma nova fase da es-
trutura hexagonal (grupo de espago Pg3/mmc). Foram
crescidos cristais de LiK S04 por evaporagdo lenta de
uma solugio aquosa a temperatura de 40°C. Apresen-
taremos resultados das medidas de difragio de raio-X
em monocristais de L:K SO, para temperaturas acima
da ambiente.

ESTUDO ATRAVES DO FORMALISMO
AUTO-CONSISTENTE DA INFLUENCIA DE
HETERO-JUNCOES NO ESPALHAMENTO
SIMETRICO DE BRAGG EM
MULTICAMADAS SEMICONDUTORAS
VascoNCELOS, D. S. DE; KELLER, W. A.; ALVES,
M.E.M.pa V.

UFBA

As multicamadas semicondutoras tém despertado o in-
teresse dos pesquisadores em fungio da larga aplica-
bilidade na inchistria eletrdnica. A possibilidade de
crescé-las artificialmente com configura¢bes as mais di-
versas, inclusive com uma precisio de cada camada
mono-atoémica termn permitido a obtengao de um grande
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nimero de amosiras, e, consequentemente, aumentado
em muito o trabalho de caracteriza-las. O forma-
lismo auto-consistente utiliza como unidade de espa-
lhamento um plano de dipolos submetido a um campo
de ondas formado por duas ondas incidindo simetrica-
mente, uma em cada lado do plano. Este modelo for-
nece, naturalmente, um tratamento trivial para qual-
quer tipo de estrutura que possa ser considerada como
formada de planos de dipolos, quer seja periddica ou
ndo. Desta forma a simula¢io de multicamadas semi-
condutoras construidas para atender & industria semi-
condutora pode ser feita de maneira sistematica e com
razodvel simplicidade através de computadores de pe-
queno e grande porte. Neste trabalho estudamos a in-
fluéncia das hetero-jungGes nos perffs de difracao de al-
gumas configuragoes tipo InP+GaAs com substrato de
InP e adaptamos o programa para considerar ligas do

tipo GaAs/In(1-x)Ga(x)As(y)P(1-y).

ESTUDO DAS TRANSICOES DE FASE NO
COPOLIMERO P(VDF/TxFE) 70:30:
EVIDENCIAS DE TRES FASES
CRISTALINAS.

Siva, A, J. G. C.; Faria, R. M. DE;
MASCARENHAS, Y. P.

Instituto de Fisica e Quimica de Sio Carlos, USP.

Copolimeros P{VDF/TrFE) em razbes molares entre
80:20 e 52:48 sdo semicristalinos e ferroelétricos & tem- -
peratura ambiente. Apresentam transigdo de fase es-
trutural ferro-paraelétrica (F-P) num intervalo que vai
de 70 a 120 °C, sendo que a temperatura de transigio
F-P diminui com o aumento de TrFE na composi¢do
do copolimero. Medidas elétricas e dimensionais em
fun¢do da temperatura tém dado evidéncias de que o
copolimero de razfio molar 70:30, em particular, apre-
senta, além da transigio F-P amplamente descrita na
literatura, uma transi¢io intermediaria, provavelmente
para uma fase ferroelétrica de temperatura mais elevada
que a fase 3. Este trabalho visa o estudo estrutural
desse copolimero através de difragio de raios X a dife-
rentes temperaturas, procurando entender o fenémeno
observado por outrosmétodos (DSC, por exemplo) e
determinar a existéncia ou ndo da fase cristalina fer-
roelétrica adicional, intermedidria entre a fase § a tem-
peratura ambiente e a fase paraelétrica acima de 120

°C.
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CRYSTAL STRUCTURE OF 2,5-
DIHYDROXY-6-ISOPROPYL-9-METHYL-1,8
-OXY-TRICYCLO[8.4.0.0*°]-6-
TETRADECENE REVEALS STRAINED
CONFORMATIONS FOR RINGS
ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.

Instituto de Fisica e Quimica de Sdo Carlos
IULEK, J.

Departamento de Quimica - Universidade Fstadual de
Ponta Grossa - PR

During a research program aiming at the determina-
tion of a new synthetic approach for cembranes (na-
tural compounds, presenting many biological activi-
ties, such as neurotoxins, citotoxins, anti-mitotic, anti-
inflammatory, etc...), the middle ring double bond
of the tricyclic system formed should be epoxidized
with MCPBA in order to further obtain the cem-
brane basic ring structure.  This reaction led to
the formation of 2,5-dihydroxy-6-isopropyl-9- methyl-
1,8-oxy-tricyclo[8.4.0.0%°)-6-tetradecene, a system for-
med by four fused rings, as determined by X-ray cr-
ystallography, in which they are structurally strai-
ned and, as a consequence, led to assume unu-
sual conformations. The degree of straining, ac-
cording to Cremer and Pople’s puckering coordina-
tes (JACS, 97, 1354-58, (1975)), and the respec-
tive ring conformations were evaluated by program
CONFORMA. Crystal data: C;3H2303 crystallizes in
space group C2/c, with a=18.514(5)A, b=10.576(1)A,
c=17.504(2)A, #=110.72(2)°, Z=8, Dx=1.2lgem~3
p(CuKa)=0.56mm~". The structure was refined to
R=0.057 for 1670 reflections and 191 parameters. The
ring puckering coordinates and respective conformati-
ons are: a-) cyclohexanoxic ring: q2=0.167(4)4, qg=-
0.489()A, Q=0517(4)A, ©=161.1(5)°, $=2(1)°, hy-
brid between chair (higher proportion) and sofa confor-
mation; b-) cyclohexanolic ring: qa= 0.302(4)4, q3=-
0.569(4)A, Q=0.644(4)A, ©=152.0(3)°, $=127.0(7)°,
hybrid between sofa (higher proportion) and chair con-
formation; ¢-) cyclohexenolic ring: qg=0.413(4)A, qa=-
0.289(4)A, Q=0.504(4)A, ©=125.0(4)°, $=157.6(5)°,
distorted half-chair conformation; d-) oxolanic ring:
q2=0.437(4)A, $2=82.0(4)°, hybrid between envelope
and pure twist conformation. This work has received
partial support from CAPES,UEPG, CNPq, FAPESP
and FINEP.

Cristalografia - XVII ENFMC

Synchrotron radiation energy deposition in
deep-etch (100-500 pm) lithography.
UGARTE, D.; TOLENTINO, H.
Laboratério Nacional de Luz Sincrotron (CNPq/MCT),
Cz. Postal 6192, 13081-970 Campinas SP.

In the early 80’s, a process so-called LIGA (from the
German: Lithographie, Galvanoformung, Abformung)
was developed in the Karlsruhe Nuclear Research Cen-
ter. This technique 1s based on deep-etch X-ray litho-
graphy using synchrotron radiation, and produces very
precise microstructures. Typical generated sizes are in
the order of several hundred microns high and some
microns in lateral size, all with sub-micron precision.
These high precision structures may be applied in a
wide variety of fields (micromechanics, sensors, actua-
tors, medical equipment, etc.). The wavelenghts of the
radiation used in the lithographic process must be ca-
refully adapted to the thickness of the resist, and are
in the 2-5 Arange for 300-500 pm phototresists. The
synchrotron radiation facility being built at Campinas
(LNLS) present a critical wavelenght of 10 Afor dipole
magnet radiation (nominal energy 1.15 Gev, magne-
tic field 1.4 T), in consequence the flux at shorter wa-
velenghts, as required for LIGA experiments, may be
insufficient. In order to evaluate the viability of such
experiments in the LNLS, simulations of the energy de-
position in thick-resist {100-500 gm} X-ray lithography
were performed. The results indicate that reasonable
exposure periods may be attained, providing that an
insertion device is used to increase the flux in the re-
gion of hard X-rays (wiggler, 10 poles, magnetic field
1.9 T). Further studies about the implantation of the
LIGA technique in the LNLS are under progress.

CRYSTAL STRUCTURE OF DINUCLEAR
COPPER (II) COMPLEXES OF
HEXADENTADE, Ng, SCHIFF-BASE
LIGANDS, ( Ns: 1,3 -BIS- (DI ( 2-PYRIDIL )
METHYLIMINO YM-XYLENE)
GonzALez, O.

Universidad de la Repiblica - Uruguay
Bagaio, R.

Comision de Fnergia Atomica - Argentina
Garcia, A. M.; Manzur, J.; GARLAND, M. T ;
SPoDINE, E.; GONZALEZ, Y.
Universidad de Chile - Chile

In this report we describe the synthesis of hydroxo
and methoxo - bridged dinuclear copper ( II ) com-
plexes of 1,3 -bis- ( di ( 2- pyridyl) metyl imino) m-
Xylene by a synthetic procedure in which copper (
I} complexes are oxidated in situ by reaction with
molecular oxigen in dichloro-methane and methanol
solution. The oxidation product in methanol is [
Cus(N)s(OCH3),Cl0O4 ] ClO4 (1), and in dichloro-
metane [ Cuz(N)g(OH)2Cl04] ClO4 (2 ). Complex (
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1) is monoclinic, P2, / n; complex ( 2 ) is orthorhom-
bic, P 2; 2y 2;. Both complexes have similar coordi-
nation geometry: two metal centers linked by two oxy-
gen atoms belonging to two methoxo or hydroxo ligand.
Each copper atom is six coordinated and the principal
distortion from the octahedral geometry arises from the
deviation of the apical atoms from the basal plane. In
both complexes the second perchlorate acts as coun-
ter ion and is linked to the organic ligand by hydrogen
bonds. The copper-copper distance is 2.938(2) Afor (1)
and 2.884(5) Afor (2).

ESTUDO ESTRUTURAL DOS COMPLEXO0S
ORGANOMETALICOS
P(CyHs)s MClo( N SCrH4)SCHa (M = Pt ou Pd)
GuIMARAES, B. G.; SPEZIALI, N. L.
Departamento de Fisica, Universidade Federal de Minas

Gerais
Souza, G. F.
Departamento de Quimica, Fundag¢do Universidade de
Brasilia
Informacgoes estrururais dos com-

pOStOS P(CQH5)3A’1(C[3(NSC7H4)SCH3, onde M = Pt
ou Pd, foram obtidas através de difra¢do de raios-X em
monocristais. Observamos, como esperado, que a subs-
tituicao da Pt pelo Pd {ou vice-versa) nao altera signi-
ficativamente o arranjo cristalino dos compostos, am-
bos apresentando simetria ortorrdmbica e parametros
de rede muito semelhantes. Observamos ainda que o
metal (Pt ou Pd) liga-se ao grupo (NSC;Hy) através
do dtomo de nitrogénio, estando os dois dtoinos de cloro
em posigio trans. Esperdvamos inicialmente que o me-
tal se ligasse ao enxofre do grupo SMe e que os dtomos
de cloro estivessem em posi¢do cis.

Valores elevados para as componentes dos tensores de
deslocamento (U/;;) dos atomos de carbono dos grupos
ettla sao forte indicio de um desordenamento da estru-
tura, Tal desordem pode dever-se a liberdade de mo-
vimentagao destes atomos em torno das ligagoes P-C e
C-C. Conclusdes definitivas a respeito de uma possivel
desordem térmica devein ser obtidas através de medidas
a baixas temperaturas.

CRYSTAL AND MOLECULAR
STRUCTURE OF A NEW
SESTERTERPENE, A NATURAL PRODUCT
ISOLATED FROM SIMABA CUNEATA.
CAsTELLANO, E. E.; ZUKERMAN-SCHPECTOR, J,
Instituto de Fisica e Quimica de Sdo Carlos

Plants from the family of Simaroubacea have com-
pounds with a variety of pharmacological properties,
including anticanceringen activity. Some of these com-
pounds are also interesting because they can be used
as taxonomic markers, to aid in the botanic classifica-
tion of vegetables of the Rutabs order. The compound
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reported in this work was extracted from Simaba Cu-
neata (E. Rodrigues Fho. and J.B. Fernandes), a plant
belonging to that family, Crystal structure determina-
tion showed the compound to be a sesterterpen, which
are rare hatural products of structural complexity re-
latively high. This type of compound had never been
reported before in plants of the Sumaroubacea family
and has also the peculiarity of showing a new sesterter-
pen carbonic skeleton. The compound crystallizes in
the monoclinic space group P2; with two slightly diffe-
rent conformation moieties and, as it often happens in
these cases, it could not be solved by automatic stan-
dard direct methods and special handling of the data
had to be used. Crystal data: CagH407 crystallizes
in space group P2;, with a=13.9217(6), b=13.096(1),
¢=15.9459(7)A, §=99.678(4)°, Z=4, Dx=1.168gcm 3,
#(MoKa)=0.767mm™!. The structure was refined to
R1=0.037 for 3442 reflections and 683 parameters. The
NMR high field spectrum was fully interpreted in terms
of the molecular structure.This work has received par-
tial support from FAPESP, CNPq and FINEP,

CRYSTAL STRUCTURE OF A NEW
COMPLEX OF CADMIUM(II) AND
VITAMIN B,
ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.; CASTELLANO, E. E.
Instituto de Fisica ¢ Quimica de Sdo Carlos
Casas, J. S.; Couce, M. D.; SANCHEZ, A.; SORDO,
J.; VARELA, J. M.

Untversidade de Santiago de Compostela. Spain.

The metal-ion interaction of vitamin B; is extremely
interesting because the catalitic action of its pyrop-
hosphate ester requires the presence of a hivalent me-
tal ion. The Cd/fthiamine complex reported here is a
"true” Cd complex (where direct metal-T bonds are
present) showing that thiamine, despite its reluctance
to form direct bonds with the metal ions, 1s a veratile
ligand. Crystal data: C,3,CdClzH19N4038 crystallizes
in space group P2 /c, with a=6.999(2), b=12.811(3),
¢=20.587(4)A, §=91.88(2)°, Z=4, Dx=1.808gem™3,
p(MoKa)=15,00mm™1. The structure was refined to
R=0.036 for 1616 reflections and 209 parameters. The
compound is a centrosymmetric dimer with thiamine
N(1") and O(57) bridging between the two Cd atoms.
The metal five-coordination is completed by three chilo-
rine atoms.

This work has received partial support from FAPESP,
CNPq and FINEP.
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ESTRUTURA CRISTALINA E
MOLECULAR DE C;7H,303S
Lariuccr, C.

UFG.- Dep. Fisica
FERRI, P. H.

UFG.- Dep. Quimica Orgdnica

Esta substacia apresentou atividade anti-PAF (anti
- Fator de Atuagdo Plaquetédria) pronunciada, com-
parada as substadncias submetidas a triagem farma-
colégica e escolhida por ter alta atividade. No pre-
sente trabalho pretende-se resolver a estrutura, desta
substancia e verificar a relagio estrutura x ativi-
dade. Os dados iniciais da estrutura, obtidos por di-
fracdo de raios-x usando radiagdo monocromatizada
Ko do molibidénio, sio: a=6,152(1)A, b=16,719(1)A,
c=15155(1)A, #=95.18(2)°, Z=4, V=1552,5(5)A3, sis-
tema cristalino monoclinico, grupo espacial P2, /c.
2724 reflexbes 1nicas foram medidas, das quals 2014
com I;30(I). A resolugdo da estrutura foi obtida por
métodos diretos e o refinamento parcial apresenta R =
0,082.

Apoio. UFG, IFQSC.

STATUS ATUAL DA ESTAGCAO DE
ESPALHAMENTO DE RAIOS-X A BAIXOS
ANGULOS (SAXS) PARA RADIAGCAO
SINCROTRON
BERNARDES, L. A.; ToLENTINO, H. C. N_;
RobpriGuEs, A. R.

LNLS/CNPq, Campinas, SP, Brasil
Torriani, I. L.; CAsTRO, A. R. B. DE
Instituto de Fisica 'Gleb Wataghin', UNICAMP,
Campinas, SP, Brasil
CralEvVICH, A. F.

LNLS/CNPq, Campinas, SP ¢ IFUSP, Sdo Paulo, SP,
Brasil
RaMos, A. Y.

IFGW, UNICAMP, Campinas, SP, Brasil e
LMCP-CNRS, Paris, Franca

Serao relatados os progressos na construgao da estagao
experimental de SAXS projetada para o anel sincrotron
de 1.15 GeV do LNLS. Durante o 1iltimo ano foram con-
cluidos alguns dos componentes que formam parte da
estacdo experimental. Entre eles as fendas de entrada
e anti-parasiticas (guard-slits) e o caminho de vécuo
segmentado com suas respectivas janelas e flanges para
conexao do tipo KF. Da mesma forma o banco éptico,
capaz de mover todo o caminho de vacuo em torno do
eixo de rotagdo do monocromador por meio de um sis-
tema de colchao de ar, foi totalmente concluido e tes-
tado. A dptica focalizante da estagao foi reformulada
em termos de suas disténcias caracteristicas para per-
mitir a utiliza¢gdc de uma fonte wiggler usando uma
configuragdo na qual serd possivel a utilizacdo desse
elemento de insercao como fonte por duas estagles ex-
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perimentais (EXAFS e SAXS). Serdo apresentados re-
sultados de novos calculos da dptica da linha e uma
estimativa final das possibilidades experimentais desta
instrumentac¢ao. Também serdao mostrados os resulta-
dos de caracterizagdo da linha de luz com fonte conven-
cional. Fapesp, CNPq, RHAE-CNPq.

ESTUDO ESTRUTURAL DA NANOFASE
CRISTALINA Fe(Si) NA LIGA Fe-Cu-Nb-Si-B
USANDO O METODO DE RIETVELD.
GRraNADO, E.; Santos, D. R.; Torriant, 1. L.
IFGW, UNICAMP
RaMos, A. Y.

IFGW, UNICAMP e LMCP-CNRS

Na liga amorfa Fers5Cu;Nb3Sij35Bg, tratamentos
térmicos determinados produzem a formagio de nano-
cristais Fe-Si, responsaveis pelas excelentes proprieda-
des magnéticas do material. A estrutura da fase na-
nocristalina formada depende da composicao inicial da
fita amorfa®. Para ligas com conteddo de silicic menor
do que 12% at. a estrutura observada por difracio de
raios-x é BCC (Im3m), como a estrutura do a-Fe puro.
Nesse caso, os dtomos de silicio estao estatisticamente
distribuidos em substituicao aos atomos de ferro na rede
cristalina. Para mais de 12% at. de silicio observa-se no
espectro de difracdo o aparecimento de reflexdes adici-
onais que correspondem a uma simetria FCC (Fm3m),
compativel com a formacdo da fase Fe3Si, de estru-
tura DO3. As intensidades relativas, no entanto, sio
ligeiramente diferentes das esperadas. Considerando
que nio existemn orientacdes cristalograficas preferenci-
ais nas fitas nanocristalinas (fato reportado por varios
autores® !’} esta diferenga pode ser atribuida a desvios
da estequiometria, Neste trabalho utilizamos o Método
de Rietveld para refinar os parametros da estrutura ob-
servada e determinar a estequiometria que permita re-
produzir as intensidades relativas observadas. CNPq,
RHAE-CNPq.

*M. Miiller, N. Mattern, L. Iligen - Z. Metalkde Bd.
82, 895 (1991).

*H. R. Hilzinger, Materials Science
Forum, 62-64, 515 (1990).

ESPALHAMENTO DE RAIOS-X A BAIXO
ANGULO EM ESCALA ABSOLUTA DE
INTENSIDADE
KELLERMANN, G.; CRAIEVICH, A. F.
LNLS e USP

Apresenta-se o projeto e fundamentos da construgio de
componentes de um arranjo instrumental que permite
realizar medigBes de intensidade de espalhamento de
raios-x a baixo dngulo em escala absoluta. O sistema se
utiliza de um detetor PSPC (Position-Sensitive Propor-
tional Counter) e um sistema de colimagao Kratky. As
medidas serdo feitas com urna fonte de raios-x conven-
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cional, sendo que o feixe (linha) percorre uma camara
evacuada entre a amostra a ser medida o PSPC. A
determinagio da intensidade do feixe direto é feita
utilizando-se 0 método da fenda movel. Neste método
uma fenda (35 ym) se move com velocidade linear cons-
tante {25 mm/s) ao longo da se¢io do feixe linha, na
dire¢ao perpendicular ao mesmo. A parte do feixe que
atravessa a fenda mével encontrard uma segunda fenda
fixa (50 pm) posicionada imediatamente diante do de-
tetor. Isto permitird que a taxa de fétons que atinge o
detetor seja suficientemente baixa para ser medida dire-
tamente sem atenuagdo. O posicionamento do ”beam-
stopper”, filtros e fendas na cAmara evacuada sera feita
desde o exterior através de dispositivo pneumatico, pro-
porcionando confiabilidade e facilidade de operagao. O
sistema permitira: 1) a medigdo precisa da atenuacio da
amostra, ii) a determina¢iio da fun¢ao de intensidade
de espalhamento em escala absoluta e iii) a medigdo do
perfil vertical do feixe direto, necessarios para o proce-
dimento matematico de ”desmearing” dos resultados.

CRISTALIZACAO E DADOS
CRISTALOGRAFICOS DE UMA
FOSFOLIPASE A;- K49 (BTHtx-I)
EXTRAIDA DO VENENO DA "BOTHROPS
JARARACUSSU”

GroTto, M. T. §.; AZEVEDO, W, F.; HONJALES,
E.; Ouiva, G.; GARRATT, R.; MASCARENHAS, Y. P.
Instituto de Fisica ¢ Quimica de Sdo Carlos, USP.
CintraA, A. C. O.; GiGuio, R.
Departamento de Bioguimica, Faculdade de Furmdcia de
Ribeiriio Preto, 14049, Ribeirdo Preto, USP.
Arauvio, H. S. S. DE
D.C.8., UFSCar, 13565-905, Sdo Carlos, SP.

BTHtx-I é uma fosfolipase A»-Lis 49 composta de uma
Unica cadeia polipeptidica de 121 aminodcidos e peso
molecular 14.000. A principal caracteristica das fosfo-
lipases As-Lis 49 é a auséncia de atividade catalitica
devido a substituigio do Asp 49 pela Lis 49 no sitio de
ligagao do Célcio. Embora desprovida de atividade fos-
folipidica, a BTHtx-I revela um alto grau de homologia
com as fosfolipases As-Asp 49 e outras miotoxinas Lis
49. A resolugdo da estrutura desta enzima ajudaria a
compreender a alteragdo de fungdo causada por esta va-
riagao estrutural. Cristais desta enzima foram obtidos
usando a técnica de difusao de vapor (" hanging drops”).
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Gotas de 10 pl foram formadas misturando-se 5 pl de
solugdo de proteina em dgua milliQ numa concentragio
de 10 mg/ml mais 5 ul da solugao do resevatério e como
solugdo precipitante foi usado 0.1 M Hepes em pH=7.0
mais sulfato de amodnia a diferentes concentragdes que
variaram de 59% a 62%. Um monocristal tabular com
faces aparentemente hexagonais e didmetro de 0.2 mm
foi usado para coleta de dados a 2.5 Ade resolugio
no sistema R-AXIS II. Os dados foram processados
usando o " Software” do R-AXISII. Os pardmetros obti-
dos foram a=b= 57.55(5)Ac= 130,77(5)A, sistema tri-
gonal com os seguintes grupos espaciais possiveis: P321,
P3:21 e P3221 de acordo com os resultados obtidos
pelo cileulo da fungao de auto-rotagio usando AMoRe
(” Automated Molecular Replacement Package”, J. Na-
vaza). Agradecimentos: FAPESP, CNPq e FINEP.

ANALISE GENERALIZADA DO
DIFRATOMETRO DE DOIS EIXO0S
CARvVALHO, C. A. M,

Instituto de Fisica, USP, Sdo Paulo, SP

A andlise quantitativa dos perfis de intensidade obtidos
com um difratémetro de cristal duplo é quase sempre
baseada no desenvolvimento apresentado por Compton
& Allison'. Esse tratamento faz varias hipdteses: a) os
perfis de difragdo intrinsecos dos dois cristais tém uma
largura da ordem de segundos de arco; b) os planos
de difracdo dos dois cristais sdo paralelos ao eixo de
rotagdo. Além disso, esses autores sd consideram em
detalhe, no arranjo paralelo, o caso em que as distancias
interplanares dos dois cristais sao exatamente iguais.
Neste trabalho estudamos a influéncia do desalinha-
mento dos planos de difragio e de diferencas de
distdncia interplanar entre os cristais. Estabelecemos
relagdes enire esses desvios da situaglo ideal com a
divergéncia do feixe incidente e a largura dos perfis
intrinsecos, que permitem otimizar as condi¢des experi-
mentais. Consideramos também os casos de perfis lar-
gos, como os produzidos por super-redes distorcidas ou
finas, e medidas em regides distantes do centro dos per-
fis de difragdo, como as empregadas em estudos de es-
palhamento difuso.

!Compton, A. H. & Allison, S. K. (1935): “X-Rays in
Theory and Experiment”, Van Nostrand.
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Rugosidade e Dimensao Fractal de Perfis Auto-afins
MOoREIRA, J. G.
Departamento de Fisica - ICEz - UFMG

Auto-afinidade aparece em perfis fractais que apresentam fatores de escala dependentes da direcdo. Para esses
perfis ¢ valida a relagio de escala w ~ L®, sendo w a rugosidade (dispersao) do perfil, L seu tamanho linear e o
denominado expoente da rugosidade. Em d-dimensoes, a dimensao fractal D) dessa estrutura é dada pela relagao
D = d — . Tal resultado pode ser obtido a partir da construgao de recobrimentos do perfil auto-afim, baseadas no
conceito de rugosidade local.

Dois algoritmos, um baseado na rugosidade em torno da média e outro na rugosidade em torno da melhor reta,
sao utilizados no calculo de D em fungdes teste com d = 2 e dimensao fractal conhecida. Comparando com outros
algoritmos, os resultados obtidos com os algoritmos propostos sdo muito bons.

Discutimos aplicagdes desses algoritmos para o estudo de modelos de crescimento de estruturas compactas com
perfis auto-afins e para o estudo de fraturas bidimensionais.

Learning from examples in neural networks
FoNTANARI, J. F.
Instituto de Fisica e Quimica de Sdo Carlos-USP

The problem of learning from examples in discrete-weights, single-layer feedforward neural networks is investigated
within the statistical mechanics framework of Gardner. In particular a new technique, termed micro-canonical
method, is introduced which makes it possible to obtain non-trivial rigorous lower bounds for the minimal training
error when employed in conjunction with the annealed approximation. Moreover, when employed together with
the replica symmetric ansatz this method yields the exact solution for models possessing frozen phases at nonzero
temperatures. As an application of the micro-canonical method, the effects of discretization of weights on the
learning capabilities of neural networks are studied. A by-product of this analysis is the derivation of an upper
bound for the content of information of a linearly separable mapping. Model selection criteria as the Minimal
Length Description and the Occam’s razor are also critically examined within this framework.

Work done in collaboration with R. Meir, Technion, Israel.

MODELOS ESTATISTICOS PARA SISTEMAS APRESENTANDO ORDENS
ESPACIALMENTE MODULADAS
Yoxkoil, C. S. O.

Instituto de Fisica - Universidade de Sdo Paulo

Estruturas espacialmente moduladas foram observadas em uma variedade muito grande de sistemas da matéria con-
densada. A modulagao pode surgir nas posigdes dos dtomos ou em certas propriedades locais, como magnetizagio,
polarizagdo elétrica, composi¢io quimica, etc. O periodo da modulagio pode ser comensuravel ou incomensuravel
com o periodo da rede subjacente, e pode variar de uma forma intricada como fun¢io de parimetros como tempera-
tura, pressio ou campo magnético aplicado. Como conseqgiiéncia o grafico do nimero de onda pode apresentar um
comportamento fractal descrito como “escada do diabo”, e o diagrama de fases pode ser extremamente complexo,
consistindo de uma infinidade de fases moduladas distintas. Inicialmente apresentaremos a teoria sobre ordena-
mentos modulados baseada num modelo prototipico denominado de Frenkel-Kontorova. Do ponto de vista [isico a
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transicao entre diferentes fases moduladas pode ser descrita em termos de criagdo e interagao de paredes, também
denominadas defeitos, “kinks” ou “sélitons”. A natureza da transi¢io, que pode ser comensuravel-incomensuravel
ou comensuravel-comensuravel, depende fundamentalmente do tipo de interagac entre as paredes. Iremos também
descrever uma técnica especialmente desenvolvida para resolver esse tipo de modelos, conhecida como o “método
dos potenciais efetivos” [R. B. Griffiths e W. Chou, Phys. Rev. Lett. 56, 1929 (1986)]. Finalmente, apresentaremos
diversos modelos estatisticos que ilustram e confirmam varios aspectos da tecria apresentada.

PARALLEL SIMULATION OF BOOLEAN NETWORKS
OLIVEIRA, P. M. C. DE
Instituto de de Fisica, UFF, Cx. Postal 100296, Niterdéi, RJ

It is now a well known fact that complex behavior can arise from the dynamic evolution of systems composed
of many interconnected simple units. The prototype example is the very complex behavior observed in the set
of neurons in a human brain, where the functioning of each neuron is very simple: depending whether the sum
of electric impulses received from other neurons surpasses or not a certain threshold, it sends or not an electric
impulse to others. In this example the current state of each neuron can be modeled by a binary variable whose
values are 1 {firing neuron) or # (quiet neuron). Many other systems of interest in various distinct research fields
(population dynamics, magnetic systems, critical phenomena, genetic evolution, mathematical games, economic
networks, chemical reactions, social behavior, seismology, etc.) can also be modelled by networks of such simple
binary units. These values ! and # can be associated to the logical values true and false, respectively, allowing one
to model the system dynamic evolution using the traditional Boolean logical operators AND, OR, XOR, NOT, etc.
The future state of a given unit in the network is determined from the current states of the other units linked to
it, by applying a certain sequence of Boolean operations. The time is considered as flowing in discrete steps. In
most cases, the rule (particular sequence of Boolean operations to be performed) for each unit is the same for all
units, or one can have a few number of rules, each one common to a large set of units. In these cases, the same
sequence of operations can be performed in parallel for a whole set of units, increasing substantially the updating
speed. Coincidentally, digital computers work using the same Boolean operations, and the same strategy. A 16-bit
word personal computer, for instance, stores data in packets of 16 Boolean values I or §, each one called a bit.
Each packet is called a word and is able to code 65536 distinct informations. The Boolean operations are performed
in parallel by the computer, i.e. the 16 bits of the result are calculated simultaneously. This parallel operation
feature of ordinary computers can be explored by carefully expressing the dynamic rule through Boolean operators,
allowing one to follow the dynamic evolution of virtually any Boolean network (BN} in a very fast way. The author
and collaborators studied some BN models in the last few years, including Monte Carlo simulations of magnetic
systems, neural networks, cellular automata, evolutionary models and optimization problems. A tutorial review of
the computational strategy as well as a brief discussion of some problems and models where it is applied is available

]

REFERENCE

{1] de Oliveira P.M.C., Computing Boolean Statistical Models World Scientific, Singapore, ISBN 981-02-0238-5
(1991)

Sistemas CO'PTL])IE!EOS IT (EST) - um‘sistema complexo no qual ocorre o crescimento de
polimeros lineares e ramificados num meio com desor-
08/ 06/ '94 dem !. No modelo adotado a competi¢io entre os virios

ingredientes estocdsticos e efeitos de memoria gera uma
fenomenologia bastante rica e ndo trivial. Em particu-

TRANSICAO LISA RUGOSA NUM lar verificamos a existéncia de uma transigdo de fase
SISTEMA COMPLEXO cinética entre uma fase de crescimento limitado onde

LuceENA, L. pos S.; Sitva, L. R. DA os polimeros morrem devido a efeitos de volume ex-
Departamento de Fisica da UFRN, Natal RN 59072-970 cluido e bloqueios por impurezas inertes, e outra fase
Roux, S. em que sucessivas bifurcagoes multiplicam o nuimero

LPMMH, ESPCI, Paris, Franca de pontas, superando a agdo dos obsticulos e conse-

] ; . quentemente acarretando um crescimento infinito. A
Recentemente investigamos o compaortamento critico de
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fronteira entre as duas regides € fungdo da probabili-
dade de ramificacio b e da concentragio de impurezas c.
Neste trabalho apresentamos fortes evidéncias de outra
transicac de fase cinética, dentro da regido de cresci-
mento infinito, separando um regime no qual as frentes
de crescimento sao lisas, de outro regime em que estas
superficies sao rugosas. A fase lisa apresenta aglomnie-
rados com fronteiras planas (facetadas), semelhantes a
processos de cristalizagéo, e corresponde a elevados va-
lores de b e pequenos valores de ¢. Usando simulagoes
em computador e também cdlculos analiticos, determi-
namos a linha critica dessa transigdo para alguns tipos
de redes. O fenomeno € relacionado com a percolagio
direcionada e tem para o caso de b = 1 um valor critico
para ¢ igual a ¢ = 1 — P%" onde P#" representa
o limiar da percolagdo direcionada. Analisamos ainda
o problema com base nos diagramas de velocidade de
crescimento dos sitios ativos e discutimos a possibili-
dade de existéncia de anisotropias. ! L.S. Lucena et

al., Phys. Rev. Letters, 72, 230 (1994)

APRENDIZADO E RECUPERACAO EM
REDES NEURAIS ATRATORAS COM
RUIDO ACIMA DA SATURAGAO
ERICGHSEN JR, R.

Univ. Catdlica de Leuven, Bélgica
THEUMANN, W. K.

UFRGS

O aprendizado em redes neurais otimas acima da
capacidade critica de armazenamento foi estudado
por varios grupos com diversos algoritmos de apren-
dizado.Para que os padrdes sejam pontos fixos da
dindmica é necessario ter parametros de estabilidade
maiores que um determinado minimo.Em este traba-
lho estudamos a. distribuigao de estabilidades em tedes
treinadas com ruido (temperatura) mediante os algo-
ritmos de Gardner-Derrida, do Perceptron e do Ada-
tron,utilizando uma generaliza¢io do formalismo de
Gardner-Derrida. Mostra-se que desaparece o mdximo
em forma de 6 que existe nas redes sem ruido ficando
uma distribuigio simétrica ou asimétrica segundo o al-
goritmo de aprendizado.Acham-se as fragdes de erros
correspondentes que sdo sempre nao nulas em caso
de ruido implicando que ndo existe uma capacidade
critica de armazenamento a temperatura diferente de
zero. Mostra-se a dependéncia explicita com o ruido
da fragho de erros que cresce com o ruido.Estuda-se
a dindmica de redes diluidas para as quais o primeiro
passo da dindmica fornece a relagdo exata entre os
"overlaps”.A cham-se as bacias de atra¢io no plano «
contra «, onde « é a capacidade de armazenamento e &
é o limite inferior da estabilidade. Os diagramas apre-
sentam regides de recuperacao total ou parcial que sao
fortemente reducidas pelo ruido.
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TOLERANCE TO HORMONES AND
RECEPTORS IN A IDIOTYPIC NETWORK
MODEL
WeisBuct, G.

Ecole Normale Supérieure
SanTos, R. M. Z. Dos
Universidade Federal Fluminense
NEUMANN, A.

Weizmann Institute of Sciences

Using a simple mathematical model of the Jerne net-
work for the immune system, we investigate the con-
ditions of the antigen presentation that results in tole-
rattce to pairs of antigens with complementary shapes,
such as hormones and receptors. We might expect that
some clone populations that recognize the horinone also
recognize tlie clones that recognize the receptor, since
their shape are complementary. This study is motiva-
ted by the prevalence of the auto-immune diseases in-
volving hormones and neurotransmitters and tleir res-
pective receptors as self-antigens. We have considered
the following cases: when only one antigen is presented
during the first immunization and when both antigens
are presented simultaneously. The model shows that,
in order to ensure full tolerance to coupled antigens in
those conditions that ensure tolerance to isolated anti-
gens, both antigens have to be presented simultaneously
in similar conditions. This result suggests a possibility
for preventing some auto-immune diseases.

GRUPO DE RENORMALIZAGAO COM
REPLICAS NO ESPACO REAL PARA
VIDRO-DE-SPINS
ALtmEIDA, J. R. L. DpE; CoUTINHO, S.
Universidade Federal de Pernambuco, Recife.

Propomos uma ampliagdo do método do Grupo de Re-
normalizacdo no espago real para vidro-de-spins em
redes hipercibicas no contexto da aproximagio de
Migdal-Kadanoff para tratar sistemmas com réplicas.
Neste esquema a solugio réplica simétrica reproduz
apenas os resultados consistentes com métodos de de-
cimag¢do simples usuais. A natureza complexa dos
vidros-de-spins requer o uso de um grupo de renor-
malizagao nao-linear em sua analise [1]. A introdugdo
de quebra de simetria de réplicas na aproximagio de
Migdal-Kadanoff, inserindo de maneira natural um es-
quema grupo de renormalizagio nio-linear para o pro-
blema, é discutida e analisada.

[1] J. R. L. de Almeida, J. Phys. A 26 , 193, (1993); S. Couti-
nho, J. R. L.. de Almeida e E. M. F. Curado, Proc. of the IFIP
International Working Conference on Fracials in the Natural and
Applied Sclences — FRACTAL 93, ed. M. M. Novak, (ElSevier,
1994).
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Modelo Desordenado com Dindmica
Intermediadria
Caricia, N,
Usp

Um modelo de spins com desordem é examinado. A
desordem n3o € necessariamente temperada nem reco-
zida, mas pode evoluir em uma escala de tempo in-
termedidria. Os casos temperados e recozitdos, obti-
dos nos casos limites, so respectivamente o modelo de
Ashkin-Teller de P cores e a rede neural de Hopfield
(P padroes). Os modelos de dinamica intermediaria
se comportam como a meméria associativa de Hopfield
em escala de tempos curtas e assintdticamente como
o modelo de Ashkin-Teller. A evolugdo temporal dos
parametros de ordem sdo obtidos a partir de equagdes
mestras na aproxnnagao de campo médio. Este tipo de
sistema serve para modelar o processo de deterioragdo
de memérias por envelhecimento de sinapses ou, em ou-
tras condigdes, para estudar a formagao de categorias.

FASE CAOTICA NO AUTOMATO
CELULAR DE DOMANY-KINZEL:
ANALISE DE CAMPO MEDIO
ToMmE, T.

UspP

O autémato celular de Domany-Kinzel exibe uma fase
ativa ¢ uma fase absorvente de vdcuo. O sistema é
intrinsecamente irreversivel dado que se evoluir para
o estado absorvente ndo pode mais escapar dele. Re-
centetnente [1], foi descoberto, através de simulagdes
numéricas, que a fase ativa pode exibir comportamento
cadtico. Propomos uma formulagdo analitica do pro-
blema e, através de aproximagdes de campo médio
dinamicas, estudamos o comportamento da fase cadtica
e das transicoes de fase dinamicas do modelo.

(1] M. L. Martins, H. F. Verona de Rezende, C. Tsallis
and A. C. N. Magalh3es, Phys. Rev. Let. 66, 2045
(1991).

Fenomenos Criticos em Sistemas De-
sordenados e Polimeros (EST) -
08/06/94

ESTUDO ESTATISTICO DA
CONFORMACAO DE POLIMEROS
ADSORVIDOS
Izzo, D.

Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo
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O problema de adsor¢ao de polimeros em solugao
diluida na presen¢a de uma parede atrativa tem sido
intensamente estudado. No caso de extremidades li-
vres, temos a solugdo de campo-médio proposta por
Jones; hd também uma forma de escala proposta por de
Gennes (confirmada experimentalmente) e, mais tarde,
Daoud apresentou um estudo tedrico completo revendo
todos os regimes possiveis. No caso de uma extremi-
dade fixa a parede, temos varios caleulos perturbativos
e simulagdes Monte Carlo propostas por Kremer e ou-
tros. Entretanto os resultados numéricos existentes ndo
fornecem informagdes satisfatorias quanto aos compri-
mentos quadriticos medios de um polimero em solugéo,
variancias, distribui¢des de "loops”,etc. Isso é devido
as limitagoes computacionais que aparecem com o au-
mento das cadeias. Nosso trabalho numérico foi capaz
de explorar o regime assimptotico de cadeias longas:
obtivémos valores para vérias das grandezas menciona-
das acima. Isso fo1 possivel ao notarmos que o problema
computacional reduzida-se consideravelmente ao simu-
larmos a conformacao do polimero sobre uma estrutura
auto-similar como fol sugerida na formulagio de escala
de de Gennes.

APLICAGAO DOS APROXIMANTES
DIFERENCIAIS PARCIAIS NA
TRANSICAO DE COLAPSO EM
POLIMEROS RAMIFICADOS
Onopy, R. N.; NevEs, U. P. pa C.

IFQSC-USP-5d0 Carlos

Proposto em 1977 por M. Fisher, o método dos apro-
xirnantes diferenciais parciais nfo tem tido muito su-
cesso na descrigio de fendmenos multicriticos. Formu-
lado para analisar séries com duas ou mais variaveis,
a técnica é uma extensio dos aproximates de Padé
e permite a determinagio de pontos de transigio de
fase multicriticos e seus respectivos expoentes criticos.
Aplicamos o método no estudo da transigdo de co-
lapso em polimeros ramificados em redes quadradas.
Essa transi¢@o tem sido bastante estudada através do
método de Monte Carlo, matriz de tranferéncia, etc.
Em particular, modelar ésse sistema como animais na
rede tem dado bons resultados.Os animais incorporam
de maneira natural a interagdo repulsiva de volume ex-
cluido e a interagdo atrativa de mondmeros primeiros
vizinhos. Gragas & uma enumeracio exaustiva desses
animais pudemos obter a fungao geratriz como uma
expansio em série nas varidveis péso de Boltzmann e
fugacidade. A partir dessa fungio geratriz derivamos
a densidade desse sistema. Ela indica a existéncia de
uma jun¢do de uma linha de transigio de fase de la or-
dem com outra de 2a orden, isto é, a existéncia de um
ponto tricritico. Analisamos, por intermédio dos apro-
ximantes diferenciais parciais, a série correspondente
a compressibilidade isotérmica. Utilizamos o formato
homogéneo e simétrico do método para, ao invés de
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extrapolarmos os resultados para diferentes tamanhos
dos aproximantes, calcularmos uma média a partir dos
maiores aproximantes. Dessa maneira, determinamos a
posicdo do ponto tricritico com resultado bastante sa-
tisfatério e compardavel aos obtidos por outras técnicas.
Estd em andamento a anélise dos expoentes criticos e
das curvas caracteristicas associadas aos aproximantes.

O GRUPO DE RENORMALIZAGCAO POR
ESCALA DE TAMANHOS FINITOS
APLICADO AO ANTIFERROMAGNETO
DILUIDO COM CAMPO E AO
FERROMAGNETO EM CAMPO
ALEATORIO
FicueirEDO NETO, J. M. DE; OLIVEIRA, S. M. DE;
OLiVEIRA, P. M. C. DE
Urr

Desde o trabalho de Fishman e Aharony em 1979 (J.
Phys. C 12, L729) que o antiferromagneto diluido na
presenga de campo magnético uniforme é considerado
como uma realiza¢io experimental do ferromagneto em
campo aleatério. Contudo, alguns trabalhos [1] indicam
que estes dois problemas podem néo ser equivalentes em
D = 2, que é a dimenséo critica inferior do problema
do campo aleatério. Uma vez que a conjectura de Fis-
hman e Aharony envolve argumentos de campo médio
que costumam ser falhos na dimens8o critica inferior,
é possivel que a equivaléncia entre estes dois proble-
mas de fato ndo seja vilida em D = 2. Pretendemos
utilizar o Grupo de Renormalizacdo por Escala de Ta-
manhos Finitos para estudar e comparar estes dois pro-
blemas. Esie Grupo de Renormalizagio tem como uma
das vantagens sobre os outros grupos o fato de utili-
zar grandezas que comprovadamente se preservam por
transformacio de escala [2], e que tem como tinica apro-
ximagdo o tamanho finito das redes utilizadas, pois o
grupo se baseia unicamente na hipdtese de escala de
Fisher para tamanhos finitos. Ele foi utilizado com su-
cesso nos ferromagnetos {3], e agora foi adaptado para
tratar também os antiferromagnetos.

1 S. Moss de Oliveira, M.A. Continentino and P.M.C.
de Oliveira, Physica A 152, 477 (1988).

S.L.A. de Queiroz and R.R. dos Santos, J. Phys. C
21, 1995 (1988).

P.M.C. de Oliveira, S. Moss de Oliveira and S.L.A.
de Queiroz, Physica A 175, 345 (1991).

2 P.M.C. de Oliveira, Europhys. Lett. 20, 621 (1992).

3 IJ. Monteiro de F. Neto, S. Moss de Oliveira and
P.M.C. de Oliveira, Physica A (1994).
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Modelo de seis vértices com desordem
congelada
TAMASHIRO, M.; SALINAS, S.
Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo

Utilizando a técnica da matriz de transferéncia, obte-
mos expressoes exatas para as fungdes termodin@micas
de um anilogo unidimensional do modelo de seis
vértices com elementos aleatérios. A desordem introdu-
zida ¢ de cardter quenched (congelado} e estd associada
as energias dos estados excitados, que sdo definidas por
um conjunto de probabilidades independentes e identi-
camente distribuidas,

ples) = pble — €) + (1 = p) 6(es — re),

parai=12,..- N —1,N. Nesse modelo as energias
das configuracdes excitadas para uma dada coluna i tém
uma probabilidade p de assumir o valor ¢ > 0 e uma
probabilidade {(1—p) de assumir o valor re > 0. Consta-
tamos que nao ha alteragdes qualitativas em relagio ao
caso puro!, com a natureza da transigio permanecendo
de primeira ordem.

1J. A. Plascak ¢ 5. R. A. Salinas, Rev. Bras. Fis. 10,
173 (1980).

DIAGRAMA DE FASES DO MODELO DE
ISING ANTIFERROMAGNETICO DILUIDO.

REINEHR, E. E.; FIGUEIREDO, W,
Departamento de Fisica, UFSC

Através da técnica do grupo de renormalizagio de
campo médio, determinamos o diagrama de fases do
modelo de Ising antiferromagnético diluido, na presenca
de um campo magnético uniforme. Utilizamos blocos
com um, dois e quatro spins. Quando néo temos di-
lui¢do, a transicdo € sempre de segunda ordem. En-
tretanto, quando comegamos a diluir os sitios do sis-
tema a transi¢do continua termina num determinado
ponto do diagrama. A partir desse ponto, ndo é possi-
vel, com esse método, determinar novas solugges. Como
esse ponto estd no extremo de uma linha de transigdes
continuas, acreditamos que possa ser a indicagdo de um
ponto tricritico. Essa conjectura estd baseada no fato
de que um antiferromagneto diluido na presenga de um
campo magnético uniforme é equivalente a um modelo
de Ising ferromagnético num campo aleatério.
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Modelo Citbico Discreto e um novo tipo de
Percolagao.
MacaLHAES, A. C. N. DE
CBPF
MaRri1Z, A, M.
UFRN

Kasteleyn e Fortuin estabeleceram em 1969 uma cor-
respondéncia entre as grandezas fisicas do modelo de
Potts (problema térmico) e as da percolagao de ligagdes
{problema geométrico probabilistico). Neste trabalho
generalizamos, para um modelo cibico discreto com ¥
componentes, o procedimento por eles utilizados na ge-
ometrizagao do modelo de Potts. O referido modelo
ctibico tem sido aplicado na descrigio de {ransi¢des de
fase magnéticas e estruturais que ocorrem em alguns
compostos cubicos de terra rara. Além disso, contém
como casos particulares varios modelos estatisticos im-
portantes tais como os de Ising, Potts, Z(4), "self-
avoiding walk”. Ao geometrizarmos o modelo cibico
discreto, verificamos que a energia livre e a fungao de
correlagao deste estao respectivamente relacionadas ao
ntiimero médio de ”clusters” e a conectividade entre pa-
res num novo tipo de percola¢éo de ligagdes onde certos
tipos de ”clusters” sao proibidos. Nossos resultados re-
produzem nos casos limites apropriados os resultados
conhecidos na literatura.

DIAGRAMA DE FASES DO MODELO DE
BLUME CAPEL COM UM CAMPO
CRISTALINO ALEATORIO E UM CAMPO
MAGNETICO
BoreLLl, M. E. S.; CArRNEIRO, C. E. 1.
uspP

O modelo de Blume-Capel com um campo ctistalino
aleatdrio A;, na presenga de um campo magnético H,
é descrito pela Hamiltoniana

H=—J3 S5 +EA.—5§—HZS,- ,

G7) i

onde S; = 0, +1, a primeira somatdria € sobre ptimeiros
vizinhos e os A; sdo variaveis aleatdrias independentes
que obedecem a distribui¢ao de probabilidades

P(A:) = po(As — A) + (1 — p)6(A:)

Para p = 1 obtemos o modelo de Blume-Capel usual.
Neste caso, quando H = 0, as fases paramagnética e fer-
romagnética sdo separadas por linhas de primeira e se-
gunda ordem que se encontram em um ponto tricritico.
Na presenga de um campo H aparecem duas “asas”, que
sao superficies de transigdes de primeira ordem, limita-
das por linhas criticas que se unem no ponto tricritico.
A introdugio de aleatoriedade muda drasticamente o
diagrama de fases deste modelo. Aparecem trés tipos
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de diagramas dependendo do valor de p. Neste tra-
balho estudamos, na aproximacgio de campo médio, as
superficies de primeira ordem para H#£0 e 0 <p < 1.

QUENCHED BOND DISORDERED POTTS
MODEL ON PDIAMOND-TYPE
HIERARCHICAL LATTICES
BoecuaT, B.; MELLo, E. V. L. DE

UFF

An extensive study of the bond diluted g-state Potts
model on a family of diamond-type hierarchical lattices
was presented very recently ®. The phase diagram sho-
wing new random critical behavior and tricritical point
lines was obtained using the approximation of a fixed
bimodal probability distribution. It is well known that
such treatment is not appropriate to deal with quen-
ched disorder, and in particular does not satisfy the
Harris criterion ®. Insteady of fixing the distribution,
we study this model by monitorizing the effect of the
renormalization group transformation on the bond pro-
bability distribution. In this case, all critical properties,
including new randorn critical behaviors are determined
from the fixed point probability distribution. We cal-
culate the random critical fixed points and show that
they satisfy the Harris criterion.

%You-Zhi Wu, Yung Qin and Z R Yang, Phys. Rev. B
48, 3171 (1993)

®Heber R da Cruz and R B Stinchcombe, J. Phys, C
19, 3555 (1986)

GRUPO DE RENORMALIZAQAO E
SIMULAGAO MONTE CARLO DE
SISTEMAS ISING DILUIDO
Aratio FiLuo, P. F. DE
Departamento de Fisica - UFPE
Sousa, A. J. F. DE
Departamento de Fisica - UFPE e Departamento de Fisica
e Matemdtica - UFRPE
Moreira, F. G. B.

Departamento de Fisica - UFPE

Recentemente [1] propomos um método de simulagio
numérica para estudar as propriedades criticas de sis-
temas de spin. Nesta comunicagido aplicamos esse novo
esquema MCRG para estudar o comportamento critico
do modelo de Ising diluido em trés dimensdes. Para ge-
rar configuragdes no ensemble candnico empregamos a
dinamica de Wolfl. A cada configuragao de spin do sis-
tema original, aplicamos uma transformagao de grupo
de renormalizagdo que consiste em dividir a rede em
blocos de tamanho & = 2 e atribuir a cada bloco uma
variavel de spin —1 ou +1, de acérdo com a regra da
maioria. Esta transformagao de blocos é repetida até
um tamanho de rede L. = 2. Nossos resuliados para
a temperatura e os expoentes criticos foram obtidos de
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simulagdes em redes ciibicas de até 10 mithoes de sitios,
com condigdes de contorno periédicas e concentragdes
de sitios magnéticos no intervalo 0.4 < p < 1. Os efeitos
da diluigao nos expoentes eriticos sdo discutidos tendo
em mente o critério de Harris para sistemas desorde-
nados, tendo o expoente do calor especifico & > 0 no
caso sem diluicio. Nossas simulagdes em redes bastante
grandes e em um amplo intervalo de concentragdes, con-
tribuem na elucidagio da importante questao da de-
pendéncia ou nao dos expoentes criticos com a diluigao.
[1] A. J. F. de Souza and F. G. Brady Moreira, Europ-
hys. Lett. 17, 491 (1992).

Polimero numa Rede Unidimensional
MarTins, J. A.; STiLek, J. F.
UFSC

Consideramos um modelo para um polimero dirigido
numa rede unidimensional de largura 2, com interaghes
atrativag entre mondmeros que ocupam sitios primei-
ros vizinhos na rede sem serem consecutivos ao longo
da cadeta. Mostramos que este modelo pode ser mape-
ade no modelo de Ising unidimensional com interacges
de primeiros e segundos vizinhos. Analisamos o com-
pertamento cinético do modelo na regido do diagrama
de fases em que o estado fundamental nio apresenta
frustraciio, a partir de uma hipdtese do tipo Glauber
para a evolugdo temporal das configuragdes do mo-
delo.Para desacoplar as equagdes de evolugdo temporal
do modelo, recorremos & aproximagao de pares. Nesta
aproximagao mostramos que o valor do expoente critico
dinamico apresenta uma dependéncia da razio das in-
tenstdades das interagdes entre spins segundos e primei-
ros vizinhos.

Diluigao Correlacionada de Sitio-Ligacgio
(SBC) para o Modelo D- Vetorial
ALBUQUERQUE, D. F. DE; Sousa, J. R. DE,
FrrrieaLoi, I P.

UFPE

0O método de grupo de renormalizagio de campo médio
(MFRG)[1] ¢ aqui aplicado para estudar o comporta-
mento critico do modelo com diluigao correlacionada de
sitio-ligagdo para o modelo D-vetorial. Recentemente,
os autores da Ref.2 estudaram a universalidade para a
declividade inicial e o diagrama de fase no SBC com
diluigao, para o modele de Ising no sistema magnético
aleatoriamente diluide K Ni,Mg;_pF3 como também
ao sistema isoestrutural K Mn, Mgl — pF3. A abor-
dagem é baseada em dois modelos (A ou B) para as
interacdes, onde a ocupagdo dos sitios vizinhos-mais-
préximos sdo medidos por meio de um pardmetro de
correlagio. Os diagramas de fase para Z=6 sio ana-
Hzadog e a linhas criticas ferro-paramagnética e vidro
de spin-paramagnética sio obtidas explicitamente para
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qualquer nimero de coordenagio Z, para alguns valores
do parametro de correlagio. Os casos em que D=1, 3 ¢
00 sao estudados, e a declividade quando p = p, apre-
senta comportamentos distintos em cada situagio.Por
outro lado, a declividade A(e), em p=1, é obtida e veri-
ficamos que a relagio A(£1}/A(0) depende do modelo
em questdo (A ou B) e ndo depende da dimensionali-
dade do spin D.

[1]J. O. Indekeu, A. Maritan and A. L. Stella, J. Phys.
C15, L2901 (1992).

[2] D. F. de Albuquerque and J. R. de Sousa, Phys.
Lett. Al4, 421 (1992), ibid. Phys. Rev. B48, 16484
(1993).

Propriedades Termodinamicas no Modelo de
Ising com Diluigao Correlacionada de
Sitip-Ligagao (SBC)
ALBUQUERQUE, D. F. DE; Sousa, ]. R. DE;
FrrTipalpy, 1. P.

UFPE

O modelo de diluigho correlacionada de sitio-
ligagao, foi recentemente estudada pelos autores da
Ref.l1 abordando os compostos KNi,Mg,_,F3 e
K MnpMgl — pf3, onde especial atengdo prestou-se ao
diagrama de fase no plano T-p e a relagio de recorréncia
obtida para a declividade inicial quando p=1. O pre-
sente trabalho pretende estudar, agora, as propriedades
termodinimicas do modelo de Ising quando tomamos a
dilui¢do ac modelo SBC, desta feita fazendo aplicagao
do método variacional para a energia livre[2]. Sendo
assim, propriedades tais como magnetizagio, suscepti-
bilidade, energia interna e calor especifico, sio aborda-
das. O comportamento destas grandezas serfo anali-
sadas mediante a variagao do pardmetro de correlagao
dentre dos limites entre zero e a unidade, nos respecti-
vos diagramas de fase. Em particular, ateng ac especial
¢ dada arelagio de recorréncia obtida recentemente na
Ref.1 usando o método de grupo de renormalizagéo de
campo médio.

[1] D. F. de Albuquerque and J. R. de Sousa, Phys.
Lett. Al4, 421 (1992), ibid. Phys. Rev. B48, 16484
(1993).

[2] L. G. Ferreira, S. R. Satinas and M. J. de Oliveira,
Phys. St. Sol.(b)83, 229 (1977).

RANDOMLY DECORATED ISING MODEL
ON THE SQUARE LATTICE t
CosTa, M. A.

UfFPI
GoNgALVES, L. L.

UFCE

The 2D Ising model decorated with spins of magnitu-
des s=1 and 1/2 is considered. The bonds are decorated
with n spins so that the energy associated to the bond
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ij is given by[1]:

n n
Hij = ~Jojo; —1;; Z J (e + O'j) — ZJ’T;T’(.}.l,
=1 £=1

where ¢ = %1, 7 = £1/2 and £1, 0, ¢;; = 0,1 is
the random variable with an annealed distribution, and
Ta41 = 1. The model is exactly solved by mapping it
onto an effective 2D Ising model. The phase diagram
is determined and a discussion is presented for n — 0.
{1] R. J. V. dos Santos, F. C. S4 Barreto ans S. Couti-
nho, J. Phys. A23, 2563(1990)

1 Work partially financed by the Brazilian Agencies
CNPq and Finep.

MIXED SPINS ISING MODEL IN
ANNELEAD RANDOM FIELDSt
PeErEIRA, C. A.; GoNgAaLVES, L. L.
UFCE

The ferromagnetic Ising model with spins of magnitu-
des 1/2 and 1 on the honeycomb lattice is considered.
Each set of spins occupies one of the two equivalent sub-
lattices, and the random field is generated by using the
procedure developed by Gongalves and Horiguchi[1].
the phase diagram is obtained exactly for symmetric
field distributions by mapping the system onto the spin
1/2 Ising model on the triangular lattice. Explicit re-
sults are presented for the discrete case field distribu-
tion P(h') = eb(h') + (1/2 — ¢)(8(h' — h) + 6(A" + R)).
The constrained and unconstrained cases[1] are consi-
dered and the effect of the uniaxal anisotropy is also
discussed.

{1] L. L. Gongalves and T. Horiguchi, Int. J. Mod.
Phys.B4, 1693(1990)

1 Work partially financed by the Brazilian Agencies
CNPq, Finep and FADEP.

SPINS SYSTEMS IN STRONGLY
CORRELATED RANDOM FIELDS{
GONGALVES, L. L.

UFCE

An arbitrary spin system on a n-dimensional lattice in
a strongly correlated random field is considered[1]. The
random field is assumed to take the same value at all
lattice sites. 1t is shown that in this limit the quen-
ched and annealed distributions of the random field are
equivalent. This equivalence is in accordance with the
result obtained by Falk[2] for classical systems. Expli-
cit results are presented for the one-dimensional XY-
model[3] in a transverse random field.

[1] T. Horiguchi and L. L. Gongalves, Mod. Phys. Lett.
B2, 1137(1988)

[2] H. Falk, J. Phys. C9, L.213(1976)

[3] H. E. Lieb, T. Schultz and D. C. Mattis, Ann. Phys.
16, 407(1961)
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i Work partially financed by the Brazilian Agencies
CNPq and Finep.

COMPORTAMENTO TERMODINAMICO
DE POLIMEROS INTERAGENTES NA
REDE DE HUSIMI.

Macnapo, K. D.; STILCK, J. F.

UFS¢

Constderamos um modelo para polimeriza¢do em
condi¢oes de equilibrio quitnico numa rede de Husimt
de coordenagdo igual a quatro, com interagdes atrativas
entre monomeros que ocupam sitios primeiros vizinhos
narede e que nao sio monomeros consecutivos ao longo
da cadeta polimérica. Este modelo tem sido usado para
estudar a transi¢ao de colapso em polimeros, provo-
cada pela competicdo entre as interagdes de volume ex-
cluido e as interagoes atrativas. As propriedades termo-
dindmicas do modelo podem ser obtidas a partir de um
mapeamento bidirnensional, cujos pontos fixos estdveis
representam fases termodinamicas estaveis. Notamos a
ocorréncia de duas fases polimerizadas distintas no dia-
grama de fases, quando esperdvamos encontrar apenas
uma. Este resultado é consistente com alguns resulta-
dos exatos na rede quadrada (1) que colocam em divida
a natureza tricrica do ponto O nessa rede. (1) B. Nie-
nhuis, Physica A 163, 152 (1990).

Sistemas

08/06/94

(EST) -

Complexos

GENERALIZAGAO EM REDE NEURAL
COM MULTIESTADOS.
DominguEz, D, R. C.; THEUMANN, W. K.
UFRGS

Um aspecto interessante de sistemas neurais, além de
sua capacidade de recuperagio de padroes, é a gene-
ralizagio!) a partir de exemplos (9%, @ = 1,..., ), cri-
ando conceitos n#. Por outro lado, o armazenamento
de sinais com multiestados?) é mais realista que o de
bindrios. Propomos um modelo onde exemplos com
nivel de ruido de fundo u = 1 — b sao aprendidos, cor-
relactonados a um conceito de acordo a distribuigdo de
probabilidades

p() = b8(nG — n*) + ud(nf). (1)
A dindmica € introduzida por uma fun¢do de trans-
feréncia: oit! = Fg(ht), onde @ é o pardmetro de ganho
e o campo local é dado por A = Z-‘:V Jijo}. Oestado do
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neuronio assume valores (o = —1,0,+1) e a interacao
sindptica é dada por uma regra Hebbiana:

s P
Jij = ZZ’?:;,:'?:,- (2)
o u

Estudamos os pontos fixos da dindmica e analisamos as
fronteiras entre as fases de recuperacio, generalizagio
e desordenadas permitidas.

1) Fontanari, Meir. Phys.Rev.A 40/5(89)2806.

2) Bouten, Engel. Phys.Rev.E,46/8(92)1397.

UM MODELO DE VIDRO DE SPIN COM
TRANSICAO DE PRIMEIRA ORDEM NA
PRESENCGA DE UM CAMPO.
UraHAaTA, S. M.; Yokol, C. 8. O,

Instituto de Fisica - Universidade de Sdo Paule

Estudamos o modelo de vidros de spin proposto por
Ghatak e Sherrington (J.Phys.C, 10 3149, 1977), dado
pelo seguinte hamiltoniano :

H=1 JySiS;+DY SE—HY S

(.d) :

onde [ é o campo de anisotropia, H é o campo
magnético e as variaveis de spin podem assumir os va-
lores §; = -5,-5+1,...,5-1,85.

Em geral, os estudos desse modelo limitaram-se ao
caso H = 0 [Mottishaw e Sherrington (J.Phys.C, 18
5201, 1985), da Costa (Tese de doutoramento, IFUSP,
1989)]. Na aproximagfo de réplica simétrica obtemos os
parametros de ordem e demais fun¢des termodinamicas
sob regime de campo externo nao nulo. Através de
calculos numéricos, obtemos as superficies de transi¢io
de primeira ordem, bem como as superficies de Al-
meida - Thouless no espago Temperatura - Anisotropia
- Campo para S = 1.

GENERALIZAQAO NUMA REDE DE
NEURONIOS DILUIDA
Siva, C. R. DA
Universidade Federal de Alagoas e Centro Brasileiro de
Pesquisas Fisicas
TamariT, F. A,

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
LEMKE, N.; ARENZON, J. J.
Universidade Federal do Rio Grande do Sul
Curapo, E. M. F.

Universidade de Brasilia

Estudamos a capacidade de generaliza¢io numa versio
assimetricamente diluida do modelo de Hopfield. Por
capacidade de generalizagdo entende-se a abilidade do
sistema para criar um novo atrator que representa as
propriedades comuns de um conjunto de exemplos de
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um dado coneceito. Resolvemos exatamenie a dinimica
da rede e encontramos uma equagio de recorréncia para
a superposi¢do entre o estado do sistema e as memorias
armazenadas. A partir desta equagio podemos calcular
o erro de generaliza¢io nos atratores, definido como a
distincia de Hamming entre o estado do sistema e um
dado conceito. Provamos que ao introduzir dilui¢io as-
simétrica nas sinapses melhora a capacidade de genera-
lizagdo e que o ruido afeta a abilidade da rede necessi-
tando de um nimerc maior de exemplos para generali-
zar. Dois casos sdo analizados: limite de conectividade
infinita e conectividade finita. Finalmente os resultados
analitico sdo comparados com simulagdes numéricas do
modelo.

EFEITO DO PERIODO REFRATARIO
NUMA REDE DE NEURONIOS
Siva, C. R. pa
Universidade Federal de Alagoas e Centro Brasileiro de
Pesquisas Fisicas
TAMARIT, F. A.

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
Curapo, E. M. F.

Universidade de Brasilia

Apds emitir um sinal elétrico o neurénio requer de um
periodo da ordem de mili-segundos, chamado periedo
refratirio absoluto, para se recuperar. Durante este
periodo ele ndo pode emitir um novo sinal independen-
temente do valor do seu potencial pds-sinaptico. De-
pois deste breve tempo o neurdnio recupera a capaci-
dade de disparar um pulso elétrico, mas com um alto
limiar de ativag¢do, e durante um periodo da ordem
de mili-segundos chamado periodo refratario relativo,
este limiar decai até atingir novamente o valor de re-
pouso. Nés estudamos como ¢ alterada a dinamicae a
capacidade de reconhecimento do modelo de Hopfield
ao introduzir os periodos refratdrios na modelagem dos
neurdnios. Eles sao introduzidos como um limiar de
ativagio que depende do estado do neurdnio em um ou
varios tempos anteriores. Encontramos que o sistema
apresenta além de pontos fixos, atratores com ciclo dois
e atratores caodticos e analisamos as propriedades de re-
conhecimento do modelo.

SIMULATED ANNEALING
GENERALIZADO
Tsaruis, C.; STArRIOLO, D. A,
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

Propomos um algoritmo estocastico novo (“simulated
annealing generalizado”) para obter o minimo global
de uma fungdo energia/custo (ndc necesariamente con-
vexa) definida num espago continuo D-dimensional. Es-
tas funcoes geralmente apresentam uma complexa es-
trutura de minimos locais e enti o algoritmo estocastico
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permete “tunelar” entre barreiras de energia gragas ao
efeito da temperatura finita, ausente em algoritmos tipo
“gradient descent”. Nos algoritmos conhecidos como
“simulated annealing” s&o introduzidas uma ou mais
temperaturas artificiais e gradativamente decrescidas
em completa analogia com a conhecida técnica de es-
friamento de metais até eles atingir o minimo global de
energi termodinamica. Nosso algoritmo, baseado numa
generalizagio da estatistica de Boltzmann-Gibbs, recu-
pera como casos particulares o “simulated annealing
clasico” {baseado na distribui¢ao de Boltzmann) e o
“simulated annealing rapido” (baseado na distribuigao
de Cauchy), e pode ser mais rdpido que ambos.

SIMULAGCAO DE SISTEMAS
IMUNOLOGICOS COM TECNICAS DE
DINAMICA MOLECULAR
Papra, A. R. R.

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

Foram realizadas simulag¢des para um sistema imu-
noldgico em um espago real de dimensao dois. As po-
pulagdes de clones sio caraterizadas pela sua posigio
em um espago de configuragdes, cuja dimensao foi va-
riada para estudar a influéncia de diferentes tipos de
ligagoes no estado final do sistema estudado. Nas si-
mulagdes foram variados diferentes pardmetros como
por exemplo o tempo de vida de uma certa célula de
um clone. No caso em que o tempo de vida das células
foi finito, o sistema, em praticamente qualquer faixa de
valor para os outros parimetros, apresenta um tempo
vida finito; o contrdrio do que ocorre no caso em que a
morte de células foi implementado com uma certa pro-
babilidade, no qual, dependendo dos valores dos demais
parimetros que governam o comportamento do sistema,
sio obtidas as mais diferentes sititagées. Finalmente se
faz uma comparagio com outros métodos de simulagio
para este tipo de sistema (autématas celulares e siste-
mas de equagdes diferenciais), alguns dos quais podem
ser obtidos como casos particulares do presente estudo.

Dinimica Caética de Redes de Neurdnios com
Multi-interacoes
LEMKE, N.; ARENZON, J. J.
IF-UFRGS - Porto Alegre - RS
TaMmarIT, F. A.
CBPF - Rio de Janeiro — RJ

A dinamica de uma rede neural altamente diluida
com multi-interagdes entre as sinapses agindo como
corregdes ao modelo de Hopfield é investigada. Como
no caso nao diluido, os termos de ordem mais alta au-
mentam a capacidade de armazenamento do sistema. A
dindmica apresenta um comportamento extremamente
Tico, e em particular, uma fase cadtica emerge depen-
dendo do peso das conexdes de ordem mais alta ¢, o
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ruido 7' e a capacidade da rede definida como a razio
entre o namero de padroes armazenados e a conectivi-
dade média por neurénio o = P/C. Em T = 0, o sis-
tema apresenta pontos fixos para ¢ < 1 e a capacidade
maxima de armazenamento diverge para £ — 1. Acima
deste valor, o sistema apresenta comportamento ciclico
atingindo o regime cadtico através de uma cascata de
bifurca¢des. Sdo apresentados diagramas de fase mos-
trando as varias fases do sistema bem como o expoente
de Lyapunov.

Simulagao de Redes de Neurdnios Altamente
Diluidas
ARENZON, J. J.; LEMKE, N.
IF-UFRGS - Porto Alegre - RS

O modelo de Hopfield assimetricamente diluido é estu-
dado através de simulagdes numéricas mostrando que
resultados confidveis podem ser obtidos mesmo sem
o uso de redes exponencialmente grandes. A super-
posicio média final, o tempo médio de convergéncia e
uma quantidade que fornece informagdes sobre a im-
porténcia relativa dos estados espirios é medida como
uma fungdo da capacidade . O valor critico da capaci-
dade, ¢, encontrado na simulagio concorda com o va-
lor tedrico oy = 2/m. Asbacias de atragao sdo grandese
o sistemna recupera uma memdoria se a superposigao ini-
cial € ndo nula. O tempo de convergéncia calculado ana-
liticamente e o medido na simulagdo estdao em acordo
para ¢ < «.. Para tamanhos finitos da rede, o sistema
apresenta estados espurios simétricos para valores nio
muito pequenos de w. Entretanto, a importincia rela-
tiva destes estados diminui com o tamanho do sistema.

PROPAGACAO DE DANOS NO MODELO
DE ISING NA ARVORE DE CAYLEY
X. JUntor, M. M.; CosTa, F. A. Da; MaRiz, A.
M.; NoBRE, F. D.

UFRN

O estudo de modelos estatisticos na drvore de Ca-
vley tem desempenhado um importante papel na co-
nexio entre sistermas com interagdes de alcance infinito
(solugdes tipo campo médio) e de curto alcance. Em
particular, o tratamento da regido central da drvore
de Cayley (denominada rede de Bethe), permite a ob-
ten¢io de resultados exatos de grande relevincia. No
presente trabalho, investigamos a propagacio de da-
nos no modelo de Ising ferromagnético definido nesta
arvore. Esta técnica envolve a comparagio da evolugio
simultinea de duas configuragdes do sistema, e uma
questdo relevante é o exame da possivel conexdo entre
os diferentes regimes de propagagio (cadtico e conge-
lado) com as fases de equilibrio do modelo. A evolugao
das configuragdes é observada por meio de simulagoes
de Monte Carlo, motivo pelo qual estudamos também
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como as propriedades topoldgicas da arvore de Cayley
podem exigir precaucdes adicionais no processo de si-
mulagio. Em particular, a escolha da forma de atu-
aliza¢do dos spins e da regido de criagido do dano ini-
cial nao é necessariamente irrelevante como em redes
de Bravais.

VIDRO DE SPINS MISTO COM DUAS

COMPONENTES
VIEIRA, S. R.; NoBRE, . D.; CosTa, F. A. DA
UFRN

Os modelos de vidros de spins com interagdes de al-
cance infinito tém se destacado na literatura recente
por suas aplicagoes nas mais diversas dreas da ciéncia,
como por exemplo, biologia ¢ otimizagio. Embora a
sua aplicabilidade para a desericio de sistemas reais
seja a grande divida do momento, acredita-se que al-
gumas das propriedades previstas pela solugdo de tals
modelos estejam presentes em investigagoes experimen-
tais. A teoria do vidro de spins de Ising com interacdes
de alcance infinito (modelo Sherrington-Kirkpatrick)
€ considerada hoje como satisfatoriamente compreen-
dida; entretanto, modelos mais complexos, apresentam
intimeras questdes em aberto. No presente trabalho,
consideramos um modela de vidro de spins niisto de-
finido em termos de dois grupos constituidos respecti-
vamente, por varidveis do tipo XY e planares discre-
tas (relégio com p estados); somente interacdes inter-
grupos sao permitidas. Um termo de anisotropia que
privilegia p dire¢des em um plano é introduzido para
as varidveis XY de tal forma a permitir flutuacées em
torno do limite relégio. Analisamos o procedimento de
quebra da simetria entre réplicas, onde diferentes tipos
de fungdes pardmetro de ordem sio estudadas.

Optimal Generalization in Linear Perceptrons
KimnoucHl, O.; CaTicHa, N.
USP

The spherical perceptron with linear ontput does not
present optimal generalization if trained by minimiza-
tion of the conventional quadratic cost function £ =
%Zﬁ‘v(b“ — hy)?, where b, and h, are the outputs of
the rule (teacher) and hypothesis (student) networks.
We derive an optimal algorithm for on-line learning and
show by a replica calculation that it is also optimal for
exhaustive learning. The optimfs,l !eaming energy has
the form B,y = —T'Y 5" InP(bulhy) — T'In Z, where
Z is a normalization constant, P(b}4) is the conditional
probability of the normalized data b given the normali-
zed hypothesis output 4 and T'(«) is a learning parame-
ter which decreases during learning following a simple
shedule function.
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Aprendizagem no Perceptron Bindrio por
Algoritmo Genético nao local
SiMONETTI, R.; CaTicia, N.

UspP

No estudo das Redes Neurais Artificiais, uma das areas
mais ativas € a da busca de algoritmos de aprendiza-
gem mais eficientes. Dentre esses algoritmos, existe
uma classe que tem despertado grande interesse ul-
timamente: as Redes Neurais Artificiais Evolutivas
(RNAE).

Essa busca pode ser entendida sob dois aspectos prin-
cipais: o interesse em melhorar a compreensao dos pro-
cessos adaptativos que ocorrem na natureza e a possi-
bilidade de se desenvolver sistemas artificiais mais efi-
ctentes.

Um representante deste tipo de algoritmo é conhecido
como Algoritmo Genético (AG), que recebe este nome
pois seu mecanisimo se inspira em algumas idéias natu-
rais de reprodugdo e evolugio genética.

Neste trabalho estudamos um novo AG para treina-
mento do perceptron bindrio inspirado em métodos de
Monte Carlo com varidveis nio loeais. Os resulta-
dos, embora preliminares, mostram que nio sé existe
a possibilidade de encontrar AG muais rapidos, ou seja
que convergem em un niinero menor de geragdes, mas
também mais eficientes, no sentido que maiores proba-
bilidades de generalizagao sao obtidas para conjuntos
de treinamento semelhantes.

TRANSIENT TIMES AND PERIODS IN
THE HIGH-DIMENSIONAL SHAPE-SPACE
MODEL FOR IMMUNE SYSTEMS
SanTos, R. M. Z. nos
Universidade Federal Fluminense

A simplified version of the cellular automata introdu-
ced by De Boer, Segel and Perelson in the shape-space
model, to describe the interaction of different types of
B cells in the immune system, indicates the existence
of a threshold separating the periodic regime from the
chaotic one, on the high-dimensional finite lattices. We
study the behavior of the periods of the limit cycles
nearby the transition threshold as well as the behavior
of the transient times necessary to attain the attrac-
tors in the periodic regime. We find that both become
large close to the threshold. The very large but finite
periods may be related to large but finite clusters of ac-
tivated sites, which could be interpreted as a long chain
of activation. In other words, even hefore the chaotic
regime is reached, the system is already trapped in a
sort of non-healthy state, Nevertheless the system will
never attain it, because the transient times tn this re-
gion are much larger than the usual average lifetime of
the system.
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PROPAGACAO DE DANQOS NO ENSEMBLE
MICROCANOGNICO
Sousa, A. J. F. nE
Departamento de Fisica - UFPE e Departamento de Fisica
e Matemdtica - UFRPE
MOREIRA, F. G. B.
Departamento de Fisica - UFPE
MaRIzZ, A. M.
Departamento de Fisica - UFRN

A quase totalidade dos trabalhos sobre propagagao de
danos utilizam dinamicas estocasticas (e. g. Heat-
Bath, Glauber, Metropolis) para estudar a evolugfo
dindmica de duas configuracdes do sistema no ensem-
hle canonico. Na presente comunica¢fo consideramos a
propagacio de danos no modelo de Ising, usando uma
dinimica deterministica proposta por Creutz [1] para
gerar configuraades de equilibrio no ensemble micro-
candnico. Através da simulagido do sistema em redes
quadradas de varios tamanlos, observamos a evolugio
temporal de duas configuragdes que apresentam, inici-
almente, diferentes tipos de danos. Nossos resultados
para a distdncia Hamming sdo comparados com os re-
sultados de estudos anteriores no mesmo modelo e que
utilizam dindmicas estocasticas.

[1] M. Creutz, Phys. Rev. Lett. 50, 1141 (1983).

MODELO COMPUTACIONAL DO
ESPALHAMENTO DO VIRUS DO HERPES
SIMPLES.

CAMELO NEeTO, G.; COUTINHO, S.
Universidade Federal de Pernambuco, Recife.

Um modelo simples, tipo automata cetular, para simu-
lar a proliferagao do virus do Herpes simples (HSV si-
gla em inglés), proposto criginalmente por Landini et
al [1] é estudado. Neste modelo, duas populagGes de
células com diferentes graus de resisténcia a infec¢io
sio inicialmente distribuidadas aleatortamente em uma
rede quadrada contendo uma célula infectada na regiao
central. Varias regras de propagac8o sdo consideradas
de acordo com o numero de vizinhos infectados para
cada populagio reproduzindo resuitados prévios [1]. O
espalhamento do HSV apresenta algumas singularida-
des que permitem sua reprodugiio por um algoritmo
simples. Simulagdes computacionais foram realizadas
introduzindo-se novos ingredientes as regras visando si-
mular efeitos temporals de retardo ao processo de in-
feccdo. Os resultados s@o analisados e comparados com
aqueles obtidos por Landini et af [1).

[1] Gabriel Landini, Gary P. Misson e Philip I. Murray, Proc.
of the IFIP International Working Conference on Fractals in the
Natural and Applied Sciences - FRACTAL 93, ed. M. M. Novak,
(Elsevier, Amsterdan, (1993)
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PROPRIEDADES ESTRUTURAIS DE
MACROMOLECULAS DENDRITICAS COM
CURVATURA NEGATIVA
Papnua, A. DE; MORAES, F.

Deplo. de Fisica - UFPE
XAvIER Jr, [. M.; PorTELA, C. F.

Depto. de Quimica Fundamental - UFPE

Dendrimeros de hidrocarbonetos macromoleculares tém
sido objeto de grande interesse na literatura recente
(para uma revisdo veja D.A. Tomalia, A.M. Naylor and
W.A. Goddard III, Angew. Chem. Int. Ed. Engl. 29,
138 (1990)). Dendrimeros sdo estruturas altamente ra-
mificadas apresentando uma conformacao globular que
contém grandes vazios, reentrancias e ondulagdes no
seu interior, uma caracteristica de superficies de curva-
tura negativa. Por sua simplicidade, a macromolécula
mais favoravel a ser explorada no momento é talvez
a de férmula €134 H 1145, um dos maiores hidrocarbo-
netos ja sintetizado (Z. Xu and J.S. Moore, Angew.
Chem. Int. Ed. Engl. 32, 246 (1993). Lste hidrocar-
boneto tem uma estrutura dentritica que consiste de 94
mondmeros de fenilacetileno dispostos em um esqueleto
que € isoformo & rede de Bethe. Neste trabalho adapta-
mos o modelo geométrico da rede Bethe embebida em
uma superficie de curvatura negativa constante (J.A.
de Miranda-Neto and F. Moraes, J. Phys. I (France)
2 1657 (1992), ibid 3, 29 (1993)) ao 61134}11146 e fa-
zemos uso de suas simetrias para inferir propriedades
estruturais como comportamento de escala, o perfil da
densidade e a distribuicfio radial de seus mondmeros.
Os resultados sdo consistentes com as simulagbes em
computador de Lascanec e Muthukumar (R.L. Lascanec
and M. Muthukumar, Macromolecules 23, 2280 (1990)).

CAPACIDADE DE ARMAZENAMENTO DE
PADROES DE UM MODELC DE REDE
NEURAL HIERARQUICA
MiraNDA, L. C. B.; RIERA, RR.

Ponlificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro

E estudado um modelo de rede neural onde as memdrias
s80 nao correlacionadas e estdo armazenadas segundo
uma arquitetura na qual blocos de espins ativos e nao
ativos est@o dispostos de forma hierarquica. A ca-
pacidade de armazenamento da rede é medida pela
razdo a=p/N (p-mimero de memorias e N-nimero de
neurdnios). Resul- tados preliminares para o valor .,
a partir do qual nio é observada a propriedade de
memdoria associativa, fornecem o valor a.=0.3., Este
fato indica que este modelo de rede neural possui ca-
pacidade de armazenamento de padrdes maior do que
o modelo de Hopfield usual.
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ESTADOS META-ESTAVEIS NA
APRENDIZAGEM POR EXEMPLOS
KrEBS, P. R.

UFPEL - UFRGS
THEUMANN, W. K,

UFRGS

A existéncia de estados meta-estaveis que nao aparecem
nos cdlculos termodinidmicos tem sido objeto de estudo
em vidros de spin e em redes de neurdnios. Estes es-
tados, de fundamental importincia no comportametito
dindmico destes sistemas, explicam as grandes mag-
netizagbes remanentes obtidas através das simulagdes
numéricas. O nimero de tais estados cresce exponenci-
almente com o tamanho do sistema (N). A contagem
do niimero de estados meta-estavels permitiu-nos esta-
belecer um limite inferior para a capacidade critica (o)
e para o nimero critico de exemplos (s.) necessdrios
para que a rede atinja a fase de generalizagao. Obser-
vamos a existéncia de trés bandas distintas de estados
meta-estaveis em fun¢io da correlagio entre exemplos e
conceitos (b), da capacidade da rede (&) e do nimero de
exemplos (s). As bandas estdo associadas aos concei-
tos, aos exemplos e a um conjunto de estados descorre-
lacionados dos exemplos e conceitos. Para tornar clara
as regides de existéncia de estados meta-estaveis, cons-
truimos diagramas para os “overlaps” assimétricos dos
exemplos (m112m,_, ) identificando as regides de gene-
ralizagdo, recuperagao e de estados descorrelacionados.
Os resultados obtidos a partir do calculo do nimero
de estados meta-estaveis permitemn uma melhor com-
preensido dos resultados obtidos a partir da teoria de
campo médio (P. R. Krebs and W. K. Theumann, J.
Phys. A: Math. Gen. 26 (1993) 3983-3993).

MODELQ ESTOCASTICCO DE GAS DE
REDE PARA UM SISTEMA

PREDADOR-PRESA.
SaTuLovsky, J. E.; TomE, T.
Usp

Propomos um modelo estocastico de gas de rede para
descrever a dindmica de duas espécies animais, Uma
sendo a presa e a outra o predador. Nosso modelo com-
preende os mecanismos do modelo de Lotka- Vollerra.
Tanto as presas como os predadores tém taxas de re-
produgao autocatalitica: os primeiros as custas de sitios
vazlos e 0s segundos as custas dos primeiros. Os pre-
dadores tém uma taxa de morte espontanea. Nosso
analise foi feita usando uma aproximagdo de campo
médio dindmico e simulag¢des computacionais. Os resul-
tados mostram que o sistema apresenta um comporta-
mento oscilatdrio nas densidades das populagdes de pre-
sas e predadores. Para o conjunto de parametros utili-
zados nas simulagoes, as oscilagdes sdo de carater local.
Os resultados de campo médio predizem a existéncia de
estados coletivos oscilatdrios.

Fisica Estatistica e Fenémenos Criticos - XVII ENFMC

FLUXO0S PROPULSORES DA FORMAGAO
DE MULTIPLAS BANDAS COLORIDAS EM
CELULAS DE DIALISE
Sousa, K. M. O. pE; Prazeres, G. M. P.
UFMA
CosTtAa, M. C. P.
Pesquisadora/CNPq

A formagao de miltiplas bandas coloridas em células de
didlise estd incluida no novo campo do conhecimento
denominade “A Génese da Ordem a partir da Desor-
dem” - um novo campo de pesquisa em morfogénese
e em biogénese. O objetivo deste trabalho é deter-
minar os fluxos propulsores da formacgio de estrutu-
ras temporais e espaciais em células de dialise. A me-
todologia inclui as seguintes etapas: 1- montagem de
células de dialise; 2- formacio de gradientes de den-
sidade usando como solugdo Ficoll-Sacarose ¢ como
solvente Sacarose-Tampao Tris-HCI; 3- experimentos
de osmocentrifuga¢do zonal de amostra de hemoglo-
bina humana, seguido de experimento de osmossedi-
mentagao. Qs resultados experimentais indicam: 1-
o acoplamento osmdtico, na osmossedimentagao (forga
osmética e forga gravitacional) e na osmocentrifugacgao
(forga osmética e forga centrifuga) é o responsavel pelo
rapido deslocamento das particulas de proteina; 2- o
fluxo intenso por ultrafiltragio centrifuga na base da
zona principal de hemoglobina e a combinagao dos flu-
XOS por 0smose € osimnose-reversa sio propulsores da for-
maccao das multiplas bandas; 3- O depésito de proteina
observado no fundo da célula pode ser originado pela
desorganizagdo das estruturas ao atravessarem o ponto
de fluxo zero na célula de didlise; 4- Este depdsito de
proteina pode ser a zona de alimentagao das estrutu-
ras observadas na regido inferior da célula. Conclusao:
dependendo da regido da célula tem-se um fluxo pro-
pulsor da formagao de multiplas bandas coloridas por
toda célula de dialise.

FROM DISORDERED TO OCRDERED
MOVEMENT: ATTRACTOR
CONFIGURATION AND DEVELOPMENT
CARVALHO, A. M. DE A.

Instituto de Psicologia - USP
HAMBURGER, A. L
Instituto de Fisica - USP
PeEDROSA, M. 1. P. DE C.
Departamento de Psicologia, Universidade Federal de
Pernambuco

Self-organized, collectivelly ordered states of a system
will be discussed as resulting from the interactive co-
regulating actions of its component individuals. Our
framework of thought considers the dynamics between
a deterministic law of correlations - a causal principle
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which leads to the collective whole - and the spontane-
ous, indeterministic decisions at the “free” individual
level (as in Epicuro’s “clinamen” in his early version
of Brown’s molecular motion). An observed episode,
where 30-36 months children self-organize themselves
in a circular attractor configuration, will be described
and analysed. Changes in the order-disorder pattern of
organization were observed following certain communi-
cabtion actions which are taken as potential organizatio-
nal poles and as indicators of correlations in the system.
The concepts of development {evolution and time) and
the novelty (change) will be related to the concept of
transformations (reorganizations), including the emer-
gency of qualitatively different states (origins), in an ef-
fort to delimit the “space of significations” being dealt
with. The analysis referes to reciprocally constitutive
interactions: individual - self and individual - external
factors, physical and social. The attractor situation, in
the sense of an equilibrium or stable configuration fo-
llowing a collective action, is discussed as a regulating
factor of affective and rational development.

NAO UNIVERSALIDADE NUM MODELO
DE CRESCIMENTO CINETICO
GoMes JUNIOR, S. R.; LuceENa, L. D0s S.; SiLva,
L. R. pa
Departamento de Fisica da UFRN, Campus Universitdrio,
Natal RN 59072-370
TsaLLis, C.

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, Rio de Janeiro

Num trabalho recente! propusemos uma generalizagdo
do Modelo de Crescimento Cinético acrescentando dois
novos ingredientes: a possibilidade de ramificagdo e
uma desordem congelada do meio. Este modelo ge-
neralizado revelou uma fenomenologia bastante rica in-
cluindo efeitos ndo lineares e comportamento critico.
No espago dos pardmetros definido pela probabilidade
de ramificagdo b e pela concentragio de impurezas
¢,localizamos uma linha critica caracterizada por um
parametro de ordem nulo e por um comprimento de
correlagao divergente. Qutra caracteristica desta linha
é apreseniar uma distribuicdo tipo lei de poténcia para
a polidispersdo, em contraste com os outros pontos do
plano {#,¢) nos quais esta distribui¢ao é do tipo ex-
ponencial negativa, Os primeiros resultados pareciam
indicar uma unica classe de universalidade para os pon-
tos desta linha criica, embora nio se pudesse descartar
a outra hipétese. Neste trabalho, através de simulag¢des
mals extensas e precisas, investigamos a variacao dos
expoentes e da dimensdo fractal dos aglomerados ao
longo da linha critica. Os resultados sdo consistentes
com a ndo universalidade. Especial atencdo foi dada
ao ponto (b = 1,¢c = 0.4072) que corresponde ao cresci-
mento de macromoléculas dentro de um fractal. * L.S.

Lucena et al., Phys. Rev. Lefters, 72, 230 (1994)
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Estudo da estrutura de mimimos do
Perceptron Binario
MatTos, C. R. DE; CATICHA, N.
USP

O perceptron bindrio , sem camadas escondidas , que
aprende por por exemplos gerados por uma rede profes-
sor é um dos sistemas complexos mais simples para ser
estudado e por tanto , bastante interessante . Os varios
algoritmos de aprendizagem , que hoje existem , podem
ser entendidos como processos de minimizagao de uma
fungao energia . Existe evidéncia de que , em outras re-
des , os algoritmos do tipo Estabilidade Esperada levam
a maxima generalizagao possivel . Usando o perceptron
binario estudamos a estatistica de minimos da fungao
energia para esta classe de algoritmos , onde a energia
é fungao da probabilidade condicional P(c, | k) , com
o objetivo de controlar a complexidade do problema de
aprendizado .

ALMEIDA-THOULESS INSTABILITY IN
THE QUADRUPOLAR GLASS
DoMincugs, D. N.; KOKSHENEV, V. B.
Universtidade Federal de Ouro Preto

The important question in the theory of spin glass, is
whether a sharp transition can occur at finite tempera-
ture. The hypothesis [1] that orientational quadrupo-
lar glass in ortho-para hydrogen mixture is an analog
of spin glass in magnetically dilute systems has stimu-
lated numerous attempts to detect, by means of NMR,
the glass boundary. The Sherrington-Kirkpatrick Ising-
type model with infinite-range interaction which inclu-
des an external magnetic field is exceptiona- lly im-
portant in the understanding of real spin glasses. In
parti- cular, stability analysis of this model in replica
representation allowed the spin glass boundary[2] which
proved to be applicable not only to the real metallic
systems, but also for dielectric compounds with short-
range interaction. In the framework of pseudo-spin
approach [3] the orientational quadrupolar glass can
be treated as the two-component pseudo-spin short-
range model with internal (intrinsic) erystalline-type
temperature-concentration-dependent field .  Within
the scope of this model we estimated the thermodyna-
mical instability of orientational glass to build its phase
diagram in the temperature-concentration plane. The
comparison with static and dynamic NMR data is car-
ried out. Financial support: FAPEMIG.

[1] N.S.Sullivan, M.Devoret, B.P.Cowan and C.Urbina,
Phys.Rev.B17,56016 (1987)

[2] J.R.L. de Almeida and D.J.Thouless, J.Phys. All,
983 (1978)

[3] V.B.Kokshenev, Phys.Stat.Solidi(b), 164, 83 (1991)
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INTRINSIC FIELDS IN THE
ORIENTATIONAL QUADRUPOLATR GLASS
PROBLEM
KoxsHENEV, V. B.

Universidade Federal de Ouro Preto

The existence of intrinsic fields, specific to molecular cr-
ystals with quadrupolar-quadrupolar intermolecular in-
teractions, has been evidenced from NMR. experiments,
Monte Carlo simulations and high temperature theore-
tical estimations. The presence of these fields is the
main difference between quadrupolar and dipolar spin
glasses. The emergence of presumably large intrinsic fi-
elds conjugate to the local parameter order prevents
sharp transition to spin glass-like states of the qua-
drupolar glass. The first explicit estimations of the
intrinsic fields for cases of ortho-para-Hydrogen mix-
tures are presented. This analysis, when given beyond
the scope of virtual crystal approximation, leads to sta-
tistical independeunce of intrinsic fields to the random
bond interactions. It is also shown that these fields
have a fluctuation nature, related to the Onsager re-
action fields and can be described effectively in terms
of Zeeman-type fields. Our estimations show that un-
der certain temperature-concentration conditions, it is
possible to reach a collective freezing regime when the
competing molecular field excesses the intrinsic field.
Therefore, the orientation motion of quadrupoles can
be frozen into nonergodic metastable quadrupolar glass
states even in presence of smearing intrinsic fields. Fi-
nancial support: FAPEMIG

REDES NEURA;S COM ESTRUTURA NO
ESPAcO DE SITIOS E PADROES COM

TENDENCIA
CosTta, R. A. L.; THEUMANN, A. G. R. DE
UFRGS

Analisamos, neste trabalho, as propriedades de recu-
peragao de uma rede neural, onde os neurdnios estao
organizados em blocos, ‘clusters’, através de uma cs-
trutura hierarquica. Estudamos o comportamento das
solugbes de campo médio para redes neurais com duas
diferentes regras de aprendizado. Para a primeira regra
de aprendizado local determinamos as propriedades dos
estados de recuperagao: m, = (ml,m2,0,0,...,0),
onde m! e m? estio associados a padrdes armazenados
com tendéncia, ‘hias’. Mostramos que o estado misto
do ancestral possui ordenamento continuo e é o minimo
global da densidade de energia livre, enquanto o orde-
namento dos descendentes é descontinuo. Para uma
rede que possua uma regra de aprendizado modificada
ndo local, analisamos o comportamento, nao apenas dos
estados de descritos acima, mas também do estado de
Mattis. Encontramos que, para o estado de Mattis, o
ancestral com & = (0 possul ordenamento continuo e o
ancestral com & # 0 e os descendentes, para todos os
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valores de x, possuem ordenamento descontinuo. O es-
tado simétrico, diferentemente da situagio anterior, é
estavel a T'= 0 e possul ordenamento continuo apenas
para o ancestral com o valor do parametro k = 0. A
7' = ( encontramos que a solugao com m} # m? existe
apenas quando |x| = ®, onde definimos kK = /s — 1.
Concluimos este trabalho com uma discussao da relacao
sinal-ruide, na rede com regra de aprendizado modifi-
cada, com um nmimero extensivo, p = alN, de padroes
armazenados e todos possuindo tendéncia, o que nos
permite obter a fragdo de armazenamento critica: o,
a qual depende do indice 5 o qual indica o nivel na
hierarquia.

Sistemas Qudanticos e Sistemas Desor-

denados (EST) - 09/06/94

CONDENSACAO DE BOSE.EINSTEIN
PARA ALCALINOS
Bagnaro, V. S.
IFQSC/USP

O recente desenvolviniento de técnicas que permitem
a obtengdo de vapores atémicos 4 temperaturas da or-
dem de 1078K, abre possibilidades para estudos de ga-
ses quanticos num regime de baixas densidades. En-
tre varios estudos possiveis de serem realizados, a Con-
densagao de Bose-Einstein {CBE) aparece como impor-
tante efeito quantico coletivo ainda pouco explorado,
principalmente devido as dificuldades em se obter sis-
temas gasosos a tao baixas temperaturas.

Gases de Na, Cs ¢ Rb tém sido obtidos & temperatu-
ras de alguns uK e densidades entre 1010 - 1012 / cm3,
Nestas densidades a ocorréncia de colisdes binarias é
bastante importante e a forte interagao existente en-
tre alcalinos altera as propriedades € a temperatura de
ocorréncia da CBE.

Neste trabalho estamos estudando teoricamente o efeito
da interacao para gases confinados em potenciais e res-
friados via pressdo de radiagao, Correcoes na tempera-
tura critica sao estimadas através de corre¢ao em pri-
meira ordem no parametro (a/A) (comprimento de es-
palhamento / comprimento de onda de De Broglie). Si-
tuag¢des possiveis de serem obtidas em laboratorio sao
analisadas. Varia¢io nas propriedades causadas pela
presenca da interagéo sao analisadas.
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UM SISTEMA UNIDIMENSIONAL DE
FERMI NAO MASSIVO QUE EXIBE
COMPORTAMENTO DO TIPO ISING
Hurp, T.
McMaster Univ. - Canada
MarcHeETTI, D. H. U.
IFUSP
VEIGA, P. IF. DA
USP-SC

Examinamos as propriedades de uma medida de pro-
babilidade em R* que surge da aplicagio da for-
mula de Matthews-Salan a um sistema unidimensio-
nal fermionico nao massivo. Mostramos que esta me-
dida, no limite termodindmico (L — 00), comporta-se
como a medida de equilibrio do modelo unidimensional
de Ising. A demonstragdo deste resultado ¢é baseada
na representagao do determinante de Fredholm comoa
funcio geratriz de um problema de monomero-dimero.
Varias estimativas assintdticas sdo necessarias para a
obtengao da contribuigdo maxinta desta medida. Discu-
timos ainda a rela¢ido dos resultados obtidos com o pro-
blema de geragdo espontanea de massa, fenomeno este
que ocorre nos estados BCS resultantes da formagao de
pares de Cooper.

ESTADOS ASSINTOTICOS NA DINAMICA
DA DIFUSAO ASSIMETRICA E NA
REACAO A+ B — § A PARTIR DE
MODELOS DE HEISENBERG QUANTICOS
Aicaraz, F. C.

Dept. Fisica - UFSCar

Calculamos exatamente a distribuicio de probabili-
dades no estado de equilibrioc em alguns modelos
dindmicos em d-dimenstes {(d > 1). Consideramos
dois tipos de modelos. No primeiro deles consideramos
apenas os processos de difusdo assimétrica, em que as
particulas se movem preferencialmente em dada diregao
(o processo nao tem simetria quiral). No segundo mo-
delo temos duas espécies de moléculas que além de di-
fundirem também estao sujeitas a reagdo de aniquilagdo
A+ B — . Este segundo modelo foi também es-
tudado na sua versdo assimétrica. Nossos resultados
sao obtidos considerando a equagao mestra que rege os
modelos acima como uma equagdo de Schrodinger com
tempo imaginario. Os Hamiltonianos assim obtidos po-
dem ser interpretados como Hamiltonianos quinticos
de modelos de spin. Os modelos dindmicos que estuda-
mos relacionam-se com o Hamiltoniano de Heisenberg
anisotrépico de spin S = 4, no caso de difusdo simple
assimétrica e § = 1, no caso em que a reagao de ani-
quilagao é incluida. Em ambos os modelos dinamicos a
assimetria dos processos relaciona-se com a anisotropia
do modelo quantico de spin assoctado.
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DENSIDADE DE ESTADOS E EXPOENTE
DE LIAPUNOYV DE CADEIAS
DESORDENADAS
OLIVEIRA, M. ]. DE
Uuse
PETRI, A.

USP e Istituto de Acustica (CNR), Roma, ltdlia

A densidade de estados e o expoente de Liapunov
de cadeias desordenadas sdo calculadas através de um
método numerico tipo Monte Carlo. Usamos uma re-
presenta¢io do problema como um passelo aleatorio
(markoviano), de tempo discreto n, ao longo do eixo z.
A posi¢ao z,, do passeante no n-ésimo instante se iden-
tifica com a razdo entre os deslocamentos dos atomos
n—1en. A fragio do tempo de permanéncia do pas-
seante na parte negativa de z se identifica com a den-
sidade de estados integrada. Aplicamos o método para
os ¢asos de desordem diagonal e nac diagonal. Em par-
ticular estudamos o caso de desordem nao diagonal com
distribui¢do de probabilidades proporcional a K—2.

MAGNETIZATION JUMPS IN THE
HYSTERESIS CURVES OF THE DILUTED
ANTIFERROMAGNET KoFepIn,_,ClsHO

PapuaN FiLHo, A.; BECERRA, C. C.; BARBETA, V.
Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo
SHAPIRA, Y.

Tufts University, USA
Pavacio, F.

Universidade de Zaragoza, Espanha

Single crystals of the dilute easy-axis antiferromagnet
KoFezIn .. Cls HoO exhibit a remanent magnetiza-
tion below the Neel temperature Tn [1] if the samples
are cooled in a finite magnetic field. The remanent mo-
ment as a function of the cooling field saturates in fields
as low as | Qe. Isothermal hysteresis loops, M versus
H, were measured on a sample with x=0.04 at several
temperatures below Tn=13.2 K. The hysteresis loops
were obtained after cooling from above Tn in a field
of 1 Oe , applied alomg the easy axis. The loops were
measured in fields up to 10 kQe. The hysteresis lo-
ops were not symetric, but the most striking effect was
the existence of a series of well defined magnetization
jumps in the M versus H curves . This behavior sug-
gests that a domain structure is present below Tn, and
that the jumps are due to abrupt changes in this struc-
ture,e.g., abrupt domain-wall motion. The origin of the
remanent magnetization in this and other dilute antifer-
romagnets has not yet been established . Domain-wall
magnetization ( for antiferromagnet domains ) , and
piezomagnetic effect, have been suggested as possible
causes. [1].J.Phys.:Condens.Matter 5 L107(1993)
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ORIENTATIONAL GLASS. ANALOGY
WITH SPIN GLASS
KoxsHENEV, V. B.

Universidade Federal de Quro Preto

The glassy behavior has been observed in solids some of
whose regular sites was occupied by constituents con-
taining a quadrupolar moment. Molecular mixtures of
Nitrogen-Argon type (classical case) and ortho- para
Hydrogen (quantum case) exemplify such solids. As a
result of dilution by spherically symmetric molecules a
gradual slowing down of rotational motion of quadrupo-
les takes place and a freezing into a configuration of ori-
entational glass occurs with avoiding of the long- range
orientational order [1]. Asin the case of spin glasses this
configuration is due to the highly frustrated competing
intermolecular interactions. The essential diffe- rence
between both types of glasses comes from the presence
of additi- onal internal random fields characteristic to
orientational glasses. These caused by the latiice dis-
tortion (strain fields) and pseudo-spin nature of dyna-
mic quadrupolar variables (intrinsic fields). We review
NMR, Monte Carlo simulation and thermodynamical
evidences for the freezing into orientational glass. We
emphasize the analogy between orientational and spin
glasses which can be shown in the framework of the two-
component isotropic model suggested for orientational
glass [2]. Financial support: FAPEMIG.

{1] U.T.Hochli, K.Knorr and A.Loidl, Adv. in Phys.
39, 405 (1990)

[2] V.B.Kokshenev, Phys.Rev.B., to be published

PROPAGA(;AO DE DANOS EM UM FILME
FINO FERROMAGNETICO DE ISING
Costa, U. M. DE S.

Departamento de Fisica - Universidade Federal de Alagoas

' - Maceid - AL
ROZKDESTVENSKY, [. V.
Department of Physics - University of Western Ontario -
London -Ontario-Canada

Aplicamos a técnica de propagagdo de danos a um
filme fino ferromagnético de Ising spin 1/2. Usamos
a dindmica de Metropolis para calcular a dependéncia
da distancia de Hamming bem como sua distribuigdo
com a temperatura. Sugerimos uma modifica¢do do al-
goritmo de cdlculo da distdncia de Hamming no caso
da dindmica de Metropolis e discutimos os resultados
para o sistema bi-dimensional. Para um filme com trés
camadas obtemos a dependéncia térmica da distdncia
de Hamming ¢ de sua distribui¢do bem como sugeri-
mos uma hova maneira de se irtroduzir o dano através
de condigdes de contorno discutindo o resultado desse
novo método.

Fisica Estatistica e Fenémenos Criticos - XVII ENFMC

UNIVERSALITY, THRESHOLDS AND
CRITICAL EXPONENTS IN CORRELATED
PERCOLATION
CHavEs, C. M.; KOILLER, B.
Departamento de Fisica, PUC-Rio

Correlated percolation models are systems where sites
in a lattice are occupied randomly and then sites are re-
moved (bootstrap percolation) or added (diffusion per-
colation) according to their environment. Results for
critical concentrations and exponents of bootstrap and
diffusion site-percolation models are presented for fairly
large square and honeycomb lattices. Calculations are
based on numerical simulations, which are consistent
with an universal v exponent. For the range of boots-
trap and diffusion problems considered in this work, g
remains the same as for the usual random percolation.
Evidences from the numerical simulations and renor-
malization group methods lead to the present unders-
tanding that v is universal for all models, depending
only a the space dimension, while 8 may depend on ¢,
the number of occupied neighbors. Qur work suggest
that this understanding may not be correct and 8 could
also be universal.

Caos, Dinamica e Instabilidades

(EST) ~ 09/06/94

Ordem de longo alcance com caos local em
redes de equagoes diferenciais acopladas.
BrUNNET, L. G.

UFRGS
CHATE, H.; MANNEVILLE, P.
SPEC/CEA-Saclay.

Investigamos a existéncia de comportamento coletivo
ndo trivial em redes de equacdes diferenciais difusi-
vamente acopladas. Observamos ordem de longo al-
cance para uma rede quadrada bidimensional de siste-
mas Rossler. Mostramos que este caso é bem descrito
através de uma equagdo de Ginzburg-Landau complexa
(GLQC) sujeita 4 ruido local produzido pelas unidades
cadticas de Rassler. Devido & estabilidade e coeréncia
espacial encontradas em solu¢des numéricas bidimen-
sionais (espirais ou aglomerados destas), estimou-se,
atraves de estudos unidimensionais, que os parametros
desta equagdo de GLC estejam na regido ”Benjamin-
Feir estdvel”. Assim as oscilagBes coletivas encontradas
nas simula¢oes correspondem as solugdes linearmente
estiveis e espacialmente homogéneas da equagao GLC

* equivalente.
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ANALISE R/S DO ATRATOR CAOTICO DO
MAPEAMENTO 1—a & |°
Sitva, L. R. pa; NasciMenTO, H. A. D, no
Departamento de Fisica da UFRN, Natal RN 59072-970
BEER, R.; TsaLLis, C.
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, Rio de Janeiro

Séries temporais irregulares aparecem em muitas areas
da Fisica tals como Caos, turbuléncia, fluidos, preci-
pitacdo de chuvas e outros fendmenos metereologicos,
manchas solares, nivel de lagos e rios, Economia, des-
cargas elétricas, roletas e outros jogos de azar, ete. O
desafio basico em todos estes problemas é estimar o
préximo passo, isto ¢, usando a informagéao contida na
série temporal disponivel, predizer o que val acontecer
na préxima etapa. Ao longo do tempo muitos métodos
tém sido propostos para abordar este problema. Nos
tratamos aqui da conhecida analise R/S, proposta por
Hurst cem anos atrds e formalmente desenvolvida por
B. B. Mandelbrot ¢ J-R. Wallis, que tem mostrado,
mals ¢ mais, ser um poderoso instrumento para este
fim. Neste trabalho, fazemos a andlise R/S (expoente
H(z,a) de Hurst e amplitude A(z,a)) do mapeamento
numérico dado pela equagio

Gri=1—al|& [

onde 0 < a < 2. Também estudamos em detalhe as
densidades de visitas D,£. Formas analiticas sio pro-
postas para z = 1/2ez =1.

INSTABILIDADES MORFOLOGICAS EM
INTERFACES FORA DO EQUILIBRIO
MEesquita, O. N. DE; FIGUEIREDO, J. M. A.

Departamento de Fisica - ICEz - UFMG

Quando um sistema € tirado do equilibrio, podem ocor-
rer instabilidades com consequente formagdo de estru-
turas espaciais, que chamamos de padroes. Em geral,
as equagoes dinamicas que descrevemn este fendmeno sao
nao lineares, permitindo varias bifurcagdes das solugGes
estaciondrias e eventualmente levando o sistema a um
estado cadtico. .

Apresentaremos resultados experimentais sobre a ins-
tabilidade celular na interface nematico-isotrépica em
movimento, do cristal liquido 8CB. Competigio entre
modos espaciais da interface é observada, sendo pos-
sivelmente causada por uma instabilidade de Eckhaus
(difusdo de fase). Estamos propondo esta instabilidade
como um dos mecanismos possiveis de selegio de veto-
res de onda nestes padrdes.

Comparagdes entre nossos dados experimentais e teo-
rias sobre a instabilidade celular durante solidificagao
direcional de ligas binarias serdo apresentadas.

J.M.A Figueiredo, M.B.L.Santos, L.O.Ladeira and
O.N.Mesquita, Phys. Rev. Letters 71, 4397 (1993).
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CAOS, FRACTAIS, SONS E IMAGENS
Quivelra, L. J. P, DE
Universidade Estadual do Ceard
Rocua, E.; FREIRE, V. N.

Universidade Federal do Ceard.

A teoria de sistemas cadticos e fractais é utilizada para
geragdo de sons e imagens em tempo real. A repre-
sentagao visual de fractals e a misica a ela associ-
ada sdo produzidas através de mapas de Hénon, caos
no torus, sistema de Lorenz, sistema de Hénon-Heiles,
etc. Os quadros fractais tém suas cores selecionadas
a partir de certas regras estabelecidas e associadas aos
processos iterativos dos modelos, da mesma forma que
as freqéncias, intensidades, duragBes, timbres, etc que
constituem a muisica. Os resultados, i. e. caos, frac-
tais, sons e imagens sao apresentados em tempo real
com utilizagdo de tecnologia MIDI(Musical Interface
for Digital Instruments). A partir da textura do si-
nal produzido pelos sistemas cadticos, filtros e regras
composicionais sdo empregados com o objetivo de pro-
duzir partituras em notagdo tradicional para execugdo
em instrumentos acusticos. Uma apresenta¢io ao vivo
de caos, fractais, sons e imagens serd realizada.

AVALANCHES NUM PLANO INCLINADO
BriTo, V. P.
Departamento de Fisica - UFPI, 64049-550 Teresina-FlI,
Brasil
GoMES, M. A. F.
Departamento de Fisica - UFPE

A estatistica de avalanches em materiais granulares tem
sido objeto de grande interesse nos iltimos anos, sobre-
tudo em conexdo com sistemas de nao-equilibrio e o
conceito de criticalidade auto-organizada. No presente
trabalho reportamos e analisamos resultados de ex-
tensivas medidas no deslizamento de diferentes corpos
solidos em um plano inclinado, para dngulos préximos
ao angulo critico controlado pelo coeficiente de atrito
estdtico. Neste problema, os deslizamentos sao ini-
ciados por uma pequena perturbagao externa contro-
lada ¢ as condigoes macroscépicas iniciais sdo rigoro-
samente as mesmas, mas na interface corpo deslizante-
plano inclinado existe ruido microscdpico que interfere
nas condi¢gdes iniciais ¢ acarreta uma distribuigdo es-
tatistica complexa de avalanches ou deslizamentos.

TRANSI(}()ES DE FASE ESTRUTURAIS DE
UMA LIGA BINARIA BIDIMENSIONAL.
ESTUDO POR DINAMICA MOLECULAR.
GONGALVES, S.; IGLESIAS, J. R.; MARTINEZ, G.
Instituto de Fisica, UFRGS

Usando um modelo de potencial simples estudamos, por
meio de dindmica molecular a temperatura constante,
o diagrama de fases de uma liga bindria bidimensional
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em funcio do parimetro definido como a razao dos ta-
manhos dos atomos componentes (A}. Comegando com
uma liga sélida perfeitamente ordenada a baixa tempe-
ratura, que € estavel para A = 0.3, ¢ mudando lenta-
mente esse parametro, aclhtamos uma transicio de fase
de primeira ordem para A = 0.5 a uma estrutura or-
denada caracterizada por ter pares de atomos em duas
orientacdes a 90° uma da outra, e mais uma transigio
para um A = 0.85 a uma fase amorfa. A transigdo in-
versa (do estado amorfo ao estado ordenado) é pouco
provavel - ela mostra histereses - para nossos modes-
tos tempos de simulagdo e tamanhos do sistema. Por
outro lado, fazendo tratamentos térmicos surgem confi-
guragoes metaestaveis contendo dominios com alto grau
de ordem. As estruturas obtidas tem uma grande ri-
queza estrutural para o pequenho tamanho do sistema
estudado (100 dtomos).

Fisica  Matemdtica e Sistemas

Quanticos (EST) - 09/06/9

ORDEM DE LONGO ALCANCE EM
CADEIAS ANTIFERROMAGNETICAS DE

HEISENBERG.
PARREIRA, J. R.; BoLiNa, O.; PEREZ, J. F.
Usp

Neste trabalho sd3o estudadas cadeias antiflerro-
magnéticas de Heisenberg. As intera¢odes sdo admitidas
como sendo de longo alcance ¢ ndo competitivas. A in-
teragdo possut decaimento polinomial com a distancia
relativa entre os pontos da rede. Utilizando a propri-
edade de positividade por reflexido, conforme utilizada
por Frohlich, Israel, Lieb e Simon, estabelecem-se limi-
tes infravermelhos para a funcio de correlagio de dois
pontos. Com isso demonstra-se a existéncia de ordem
de longo alcance para o modelo em temperatura nula
se o spin considerado for suficientemente grande. Este
resultado é vilido mesmo para o caso de spin meio,
contanto que o decaimento das intera¢oes seja suficien-
temente lento,

DO GAP DE ENERGIA NO ESTADO
FUNDAMENTAL DE CADEIAS
ACOPLADAS ANTIFERROMAGNETICAS
DE HEISENBERG.

ParREIRA, J. R.; BoLiNa, O.; PErez, J. F.
USP

Nesta comunicagio, apresentamos um estudo sobre
cadeias antiferromagnéticas de spins quinticos semi-
inteiros acopladas antiferromagneticamente com in-
teracoes de longo alcance. Mostramos a auséncia de
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gap entre o estado fundamental e os primeiros esta-
dos excitados, no caso dec ser suficientemente rapido o
decaimento das interagdes. A seguir, analisamos um
antigo resultado de Lieb, Schuitz e Maltis acerca da
auséncia de gap em um sistema de varias cadelas aco-
pladas com interagfo de vizinhos mais proximos. Dis-
cutiimos a dependéncia desse resultado para com a pa-
ridade do niimero de cadeias envolvidas e comentamos
um cilculo numérico recente de Barnes et al. que pa-
rece confirmar tal comportamento. Por fim, citaremos
alguns resultados relacionados com a conjectura de Hal-
dane.

LOCALIZATION AND DELOCALIZATION
IN FUSE MODEL
Zuang, 5. 7.
CIFMC, UnB
HansEN, A.
Inst. for Fysikk, NTH N-7034, Trondheim, Norway

Using the roughuess W = (< ° > — < y >3)1/2,
we investigate the relations between the configure the
cracks in the system and the distribution function
t4P(—00 < D < 00) of the threshold in the fuse mo-
del. Where y is the coordinate of the cracks. It is found
that the system can be separated into three categories:
weak fuse systems, hard fuse systems and the ones bet-
ween these two corresponding to 2 > 0, D < —2.5 and
—2.5 < D < 0 respectively. The cracks are localized in
the last category systems, but, delocalized in the other
systems. The localized and delocalized here means in-
tuitively that all of the microcracks are near the final
crack, which separates the system into two parts, or are
scattered over everywhere in the system. The critical
values of D separating these categories were estimated
with the hard and weal fuse concept at D = 0 and
D =23, these values are very close to the simulation
results. 1t is also found that the scaling behavior of
the characteristic of the systemns belonging to different
category is quite different.

UNIVERSALITY AND NON
UNIVERSALITY IN FUSE MODEL
ZiaNG, 8. Z.

CIFMC, UnB
HaNsEN, A.

Inst. for Fysikk, NTH, N-703, Trondheim, Norway

By means of the fuse model and the distribution fun-
ction t%9 (1 < t <€ oo) of the threshold, we inves-
tigated the relations between a«, 8 and ¥, the sca-
ling exponents of the current I., voltage V. and the
number of the burned fuses n during the whole bre-
akdown process, which are defined by the relations
G(1./L*) = F(V./LP) = H(n/LY). It is found that
the o, # are very unsensitive to the choice of g and
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$,,, ie. nearly a constant, in a very large range of the
®y, D, space. This is consistent with the universality
conjecture. However, when @y < 0.2 or &, < 05, both
e and # become very sensitive and it can’t be expec-
ted that there is a universal behavior in these ranges.
The value of ¥ decreases with the increase of @, but
almost independent of &, except that when ®, gets
very little, say 0.25. An approximate relation between
v and ®; was obtained on the basis of the dilute anal-
ysis, and a phase diagram of ¢, 8 and v on the space
g, b is also given, which is consistent with the recent
theoretical analyses using the concept of scale-invariant
disorder in the ranges A B, and C, but not in D defined
by one of the authors {Alex, Hansen).

COMPORTAMENTO CRITICO DA
MAGNETIZAGAO DE SUPERFICIE DO
MODELO DE HEISENBERG
ANISOTROPICO.

Morags, J. N. B. pE; FIGUEIREDO, W.
UFSC

Através do metodo das fungdes de Green determina-
mos o diagrama de fases do modelo de Heisenberg ani-
sotrépico em uma rede semi-infinita. Na superficie
do modelo consideramos um modelo de Heisenberg
isotrépico, enquanto que no volume do sistema toma-
mos um modelo de Heisenberg anisotrépico, cujo pa-
rametro de anisotropia permite considerarmos desde
um modelo de Ising até um modelo de Heisenberg
isotrépico. Mostramos que o diagrama de fases no plano
acoplamento de superficie versus parametro de aniso-
{ropia apresenta um ponto de minimo. Esse compor-
tamento também ja foi observado em calculos através
do grupo de renormalizagfio no espago real. Calcula-
mos também a derivada da magnetizacao de superficie
na temperatura critica de volume do sistema e mostra-
maos que na aproximagao das fases aleatérias ela apre-
senta uma descontinuidade. Q grafico dessa derivada
em fungdo do parametro de anisotropia também apre-
senta um ponto de minimo e diverge na linha critica.

ESTUDO DE CADEIAS QUANTICAS COM
INTERACOES COMPETITIVAS ATRAVES
DE UMA TECNICA DE MONTE CARLO
VARIACIONAL.

CARNEIRO, C. E. I.; OLIVEIRA, M. J. DE;
WRESZINSKI, W. F.
uspP

Estudamos as propriedades, a temperatura zero, de
uma cadeia de spins 1/2, com interages competitivas,
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descrita pela hamiltoniana

N
H=-7 Z[Sf T+ + A(SYSEL + 87 S

i=1

+J?Z [5F 5Fhe + A(SySf"+2 + 57 542l )

onde os S% sdo proporcionais as matrizes de Pauli.
Tomando J, e J2 > 0 o modelo apresenta interagdes
ferromagnéticas entre primeiros vizinhos e antiferro-
magnéticas entre segundos vizinhos. A competigio en-
tre as duas interagoes é controlada pelo parametro p =
J2/J1. A anisotropia estd associada ac parametro A.
Apesar de unidimensional o modelo nao é exatamente
soliivel. Adaptamos para este sistema uma técnica de
Monte Carlo, desenvolvida por Huse e Elser, que per-
mite obter uma aproximagao variacional para a fungao
de onda do estado fundamental. Esta técnica foi primei-
ramente empregada no estudo do estado fundamental
de antiferromagnetos em redes bipartidas. Neste caso
existe um resultado rigoroso, devido a Marshall e Pei-
erls, sobre a fase da fungdo de onda que serve como guia
na construgdo da fungio variacional. Mostramos neste
trabalho que uma fase andloga parece ser o ingrediente
fundamental da fun¢ao de onda do estado fundamental
da cadeia quéantica. Os resultados que obtivemos per-
mitem eshogar um diagrama de fases consistente com
resultados obtidos por outros métodos.

TRANSICAO DE FASE NO MODELO
SPIN-BOSON COM CAOS A
TEMPERATURA FINITA.
CamMarGo, F.; Furuya, K.
IFGW-UNICAMP
NEMES, M. C.

Depto. de Fisica - UFMG

O modelo de interagao spin-béson do Maser de Dicke
generalizado (sem ser na ”rotating wave approxima-
tion”) , descreve a interagdo de atomos de dois niveis em
uma cavidade com um campo de radiagdo monomeodo.
Um tratamento variacional na aproximacio de campo
médio ralizado por A. H. Blin, B. Hiller, M. C. Ne-
mes e J. da Providéncia (J. Phys. A, 25, (1992) 2243
) permitiu obter a fungdo de partigao e propriedades
termodinamicas do sistema e também como dar uma
interpretagao simples da transi¢do de fase (superradi-
ante) em termos das estatisticas dos fétons e dtomos.
Analisarmos o comportamento do calor especifico com
a transigdo de fase neste modelo. Também a Hamilto-
niana classica (com Caos) pode ser escrita de forma a
permitir o estudo do efeito da temperatura na dindmica
classica. Realizamos entdo a andlise da estabilidade
dos pontos fixos das equagdes dindmicas com a tempe-
ratura, obtendo assim o comportamento das solugoes
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estaticas das equagbes de movimento com a tempera-
tura.

TEORIA DE ESCALA DA TRANSICAO
VIDRO DE SPIN QUANTICA
CONTINENTINO, M. A.

UFF
BokcHaT, B.; SanTo0s, R. R. pos
PUC-Rio

Apresentamos recentemente, o primeiro estudo do vidro
de spin de Ising em campo transverso usando grupo de
renormalizacio no espago real ¢, O diagrama de fases
obtido mostra o deslocamento da temperatura critica
(T¢) do sistema com o campo magnético transverso (I').
O fluxo ac longo da fronteira critica, em temperatura
finita, é em dire¢do ao ponto fixo do vidro de spin
classico, demonstrando que o campo transverso nao
causa uma mudang¢a de comportamento critico neste
sistema. Mostramos ainda, que existe uma corres-
pondéncia interessante com os dados experimentais ob-
tidos recentemente para o sistema LiHog 167Y ¢ 533F4 °.
Entretanto, o valor encontrado experimentalmente para
o expoente v da susceptibilidade nao linear, é muito pe-
queno quando comparado com o valor conhecido para
o sistema classico. Foi sugerido que esta discrepancia
deve-se a possibilidade da transigio em T = ( ser de
primeira ordem °. Para elucidar esta questio deriva-
mos a teoria de escala para esta transigio. Calculamos
os expoentes criticos associados com o ponto fixo de
temperatura zero em (I'/J) = (I'/J).. Nossos resul-
tados indicam que a transi¢do permanece de segunda
ordem mesmo em T = 0.

%Beatriz Boechat R R do Santos ¢ M A Continentino,
Phys. Rev. B a ser publicado como Rap. Comm.

bW Wu, D Bitko, T F Rosenbaum, and G Aeppli,
Phys. Rev. Lett. 71, 1919 (1993)

¢W Wu, D Bitko, T F Rosenbaum, and G Aeppli,
Phys. Rev. Lett. 71, 1919 (1993)

CALCULO NUMERICO SIMPLES DAS

FUNGOES ELIPTICAS JACOBIANAS

VasconceLos, D. S. DE; RiBEIRO FiLHO, A.
UFBA

Com o grande avancgo apresentado pelos estudos em
torno da Fisica Nio Linear, o que se denota é a pre-
sencga de Inumeras e complexas expressdes envolvendo
as Funcgoes E]fpticas Jacobianas, em diferentes areas.
O objetivo do presente trabalho é apresentar algumas
" rotinas em FORTRAN, que, baseadas no algorftmo de
Bulirsch, calculam eficientemente as doze fungdes jaco-
bianas Sn, Cn, Dn, Se¢, 8d, Cd, Cs, Ds, D¢, Ns, Ne,
Nd. Consegue-se calcula-las para diferentes valores do
médulok, e do parametro u, comparando-os com os das
tabelas internacionais padrao. Um levantamento bibli-
ogrifico em torno dos cdlculos numeéricos dessas funcoes

[N
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foi realizado. Ref. A .Ribeiro Filho e 1D.S. de Vasconce-
los, in: Matemadtica Univ. vol. 15 (1993), 20-32.

Diagrama de Fase no Modelo Heisenberg de
Spin-1/2 Anisotrépico na Rede Quadrada
Antiferromagnética
Sousa, 1. R. pE; Firrriearpi, 1. P.

UFPE
PrLascak, J. A,

UFMG

Virias sio as técnicas utilizadas para estudar o anti-
ferromagnetismo do modelo de Heisenberg de spin-1/2 -
numa rede quadrada. Isto se deve, porque este modelo
tem sido usado para explicar o antiferromagnetismo do
cristal La;CuQ4. Recentemente, este modelo tem sido
tratado em redes duais|[1] na presenga de anisotropia no
exchange, onde o diagrama de fase no plano (I, A)
foi analisado na rede quadrada(A é o parametro de
anisotropia) A curva Tn(A) apresenta um comporta-
mento reentrante em torno de um dado valor critico de
A, na qual Ty(A.) = 0. Este comportamento reen-
trante é bem distinto do caso ferromagnético[2], onde
Tn(A) tende a zero de forma logaritmica. Neste traba-
lho, estudaremos o modelo descrito acima pelo método
de grupo de renormalizagio na aproximacdo de campo
médio(MFRG) com clusters de dois (N=2) e quatro
(N’ = 4) spins. O MFRG foi aplicado no caso ferro-
magnético por Plascak[3], e o comportamento da curva
Tn(A) é similar ao resultado da Ref.2. O objetivo
deste trabalho, é investigar a existéncia do comporta-
mento reentrante no diagrama de fase (T, A) obser-
vado por de Souza[l], e também comparar com o caso
ferromagnético(3].

(1] A. M. C. de Souza, Phys. Rev. B48, 3744 (1993).
[2} A. O. Caride et al., Phys. Rev. Lett. 51, 145 (1983).
(3} J. A. Plascak, J. Phys. A17, L597 (1984).

SPECIFIC HEAT OF A SINGLE QUANTUM
ANHARMONIC ONE-DIMENSIONAL
OSCILLATOR j
GoNgaLves, L. L.; MaTtos, J. M. O.

UFCE

The internal energy and the specific heat of a one-
dimensional quantum anharmonic oscillator associated
to the potential V(z) = ax? + bz? for p=2,34 is
considered. The low temperature results are obtained
numerically by using the low quantum number eigen-
values determined, in high precision, by Matos and
Gongalves[1]. In the high temperature region the re-
sults are determined, also in high precision, by applying
a higher order WKBJ method developed by Bender et
al.[2], and Kersawani and Varshni[3], for p=2. A nu-
merical match is made between the solutions obtained
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by the two different methods so that the results can
be extended to the entire range of temperature. The
explicit results are compared to the ones obtained by
Mariz and Tsallis[4] by using an approximate analytic
method.

(1] 3.M.O.Matos and L. L. Gongalves, Braz. J. Phys.
24, {...)(1994)

[2] C. M. Bender, K. Olaussen and P. S. Wang, Phys.
Rev. D16, 1740(1977)

[3] R. N. Kesarwani and Y. P. Varshni, J. Math. Phys.
23,803(1982)

[4] A. M. Mariz, Phys. Rev. A29, 2871(1984)

tWork partially financed by the Brazilian Agencies
CNPq and Finep.

Propriedades Criticas de Modelos Integraveis
de Spin Misto,
ArvaniMm, 8. R.; MARTINS, M. J.
Dep. Fisica, Universidade Federal de Sdo Carlos

Estamos estudando as propriedades criticas de cadeias
de spin misto. Este sistema ¢ uma generalizacao dos
modelos homogeneos de spin ja conhecidos como X X X
e XXZ. Sio construidos alternado-se sitios que se
transformam de acordo com representagdes diferentes
do grupo SU(2) ( ou outro grupo de Lie semi-simples).
Este modelo é integravel no sentido de possuir numero
infinito de cargas conservadas. Usando-se o mé todo de
espalhamento inverso (Bethe Ansatz Algébrico) pode-
mos diagonalizar tais sistemas. Determinamos a classe
de universalidade das cadeias de spin misto com sime-
tria SU(2)[1]. A carga central da generalizagdo destes
modelos mistos para sitios com simetria interna GL(N)
(2] também foi calculada. Usando uma relagdo entre as
matrizes R em um dado valor de ”rapidity” determina-
mos de forma fechada a expressdo destes hamiltonianos
de spins misto.

f1] Critical Behaviour of Mized
Spin Chains S.R.Aladim, M.J.Martins J. Phys. A 26,
(1993) L529 [2] Class of universality of integrable and
isotropic GL(N) mized magnets.

S.R.Aladim, M.J.Martins, J Phys. A 26, Math. Gen.
(1993) 7287.

ESTUDO DO ESTADO FUNDAMENTAL DE
CADEIAS ANTIFERROMAGNETICAS DE
HEISENBERG, COM SPIN-1
NEerRoTTI, J. P.; OLIVEIRA, M. J. DE
Instituto de Fisica, Universidade de Sdo Paulo

Estudam-se os niveis fundamental e o primeiro exci-
tado de cadeias de Heisenberg de spins 1 usando uma
generalizagao do método de Monte Carlo desenvolvido
por M. J. de Oliveira. Calculando o valor do gap de
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energia no limite termodinamico, constréem-se diagra-
mas de fases unidimensionais, variando o pardmetro do
campo cristalino e o pardmetro de anisotropia na com-
ponente z. Tratam-se de reproduzir os resultados obti-
dos por S. T. Chui (Phys. Rev. B 3 29(1984)1287 —
1291)eV.GlauseT.Schmeider(Phys. Rev. B130(1984)
215-225) a modo de testes do programa. Espera-se,
deste modo, dar uma prova numérica mais completa da
conjectura de Haldane (Phys. Lett. A9 93(1983)464 —
468ePhys. Rev. Lett.15650(1983) 1153-1156). As cadeias
com as quais se trabalha tém de quatro a cinquenta
spins obtendo-se o valor do gap no limite por métodos
de extrapolagao.

CALCULO DE MONTE CARLO PARA O
ANTIFERROMAGNETO DE HEISENBERG
QUANTICO ESPACIALMENTE
ANISOTROPICO.

SAUERWEIN, R. A.; OLIVEIRA, M. ]. DE
Instituto de Fisica da Untv. de Sdo Paulo

As propriedades do estado fundamental do modelo de
Heisenberg quantico de spin—1/2 espacialmente ani-
sotrépico sdo investigadas através de um método de
Monte Carlo. A anisotropia deste modelo é introduzida
no modelo de Heisenberg usual através de acoplamentos
antiferromagnéticos de troca dependentes da diregao
em que se situam os pares de vizinhos mais préoximos.
O comportamento da magnetizagdo "staggered” e da
energia do estado fundamental sdo obtidas em fungio
do parametro de acoplamento interdimensional em si-
mulagdes em redes quadradas de L? spins (L = 4,6,8
e 10) e redes cibicas de L® spins (L = 4,6 e 8) para
os trés casos possiveis. (a) No acoplamento bidimensi-
onal entre cadeias de spin , observamos uma transigéo
ordem-desordem para uma anisotropia Jy /J; < 0.2, re-
sultado este que esta de acordo com valores disponiveis
na literatura. (b) No acoplamento tridimensional entre
cadeias spins, entretanto, nossos resultados nao indi-
cam esta transicdo, o que contraria outros resultados da
literatura. (c) Finalmente no acoplamento tridimensi-
onal entre planos de spins, observamos um crescimento
acentuado da magnetizacdo "staggered” para parame-
tros de acoplamento interplanar J,/Jry < 0.1, seguido
de um crescimento suave até os valores obtidos para o
caso do modelo de Heisenberg tridimensional isotrépico,
também calculados.
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EFEITOS DE CAMPOS MAGNETICOS
SOBRE O DIAGRAMA DE FASE DA
CADEIA QUANTICA XXZ SPIN 1/2

MaLvezzl, A. L.; ALCARAZ, F. C.
Dept. Fisica - UFSCar

Estudamos o diagrama de fase da Hamiltoniana

M
1
H = —-2-2 [ oiol, —}-U?U?H
i=1
+ Acioi, +2 (h4 (=1 hyg )o? ]
onde %, 0} e o? sio matrizes de Pauli atuando no sitio

¢ da cadela de tamanho M sob condi¢des periddicas
de contorno. A anisotropia A e os campos h e hyqy
s&o parametros reais. Se o campo magnético alternado
("staggered”) hyy, € nulo, temos H integravel e seu
diagrama de fase é conhecido. Se A = 0 entdo H é
fermionizavel numa forma quadratica, possuindo assiin
solugdo analitica. Vemos entao uma competigao entre h
e hyyy com o surgimento de fases massivas ferro e anti-
ferromagnéticas separadas por uma regido nao-massiva.
Se & = h = hyy = 0 entao H ¢é critico, mas qual-
quer A,y ndo nulo produz uma fase massiva. A forma
analitica obtida para as excita¢des de massa neste caso
nos indica o operador primario de dimensdo z = 5(73’;7)
( onde A = —cosy ) como o perturbador da criticali-
dade. Na presenca de todos os parimetros perdemos a
forma quadréatica em férmions . No entanto o Finite-
Size-Scaling nos permite estudar o diagrarma de fase.
Em espectal, se b = 0 temos novamente regides massi-
vas separadas por uma fase critica . Esta fase critica
surge para y > 3, regido onde o operador z torna-se
irrelevante. O espectro fol obtido computacionalmente
para redes de até 20 sitios via algoritmo de Lanczos.
Todas as fases criticas encontradas sio invariantes con-
formes e quantidades relevantes associadas a esta sime-
tria tals como carga central e algumas dimensées de
operadores primarios da teoria foram calculadas seja
analiticamente em A = 0 ou numericamente em geral.
Combinando os diagramas de fase obtidos para os casos
particulares acima descritos, obtivemos a superficie de
fase nos trés parametros de H.

COMPORTAMENTO TETRACRITICO
NUMA CADEIA QUANTICA DE SPIN 3/2
MaLvEZZ1, A. L.

Dept. Fisica - UFS5Car

Recentemente foi proposta na literatura wina familia de
Hamiltonianas e conjecturon-se que, em certos pontos
multicriticos especiais, esses modelos seriam realizagGes
da série minimal da Invariincia Conforme. No caso de
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spin § = 3/2 a Hamiltontana proposta ¢
H==3 |88 —(L+a) (8 —v87 |

onde S} e ST sao geradores SU(2) atuando no sitio i
de uma cadeia de M sitios sob condicoes periddicas de
contorno e espera-se Um ponto tetracritico com carga
central ¢ = 4/5 localizado no encontro de duas linhas
de transicio de fase de segunda ordem com uma linha
de primeira ordem no espago dos parametros as e 7.
Em nosso trabalho estudamos H através de Finite-Size-
Scaling e das previsGes da Invaridncia Conforme para
sistemas finitos ¢ confirmamos parte do diagrama de
fase e a classe de universalidade do ponto tetracritico
previstos acima. Utilizando o algoritmo de Lanczos
combinado com as simetrias de translagio ¢ paridade
de I, obtivemos o espectro para redes de até 11 sitios.
A partir dessas energias cstimamos as linhas de segunda
ordem e o ponto tetracritico, assim como a carga cen-
tral ¢ a dimensio de dois operadores primarios da teoria
nesse ponto.

QUANTUM FLUCTUATIONS IN THE
ISING MODEL IN THE TRANSVERSE
FIELD
KOKSHENEY, V. B.

Universidade Federal de Quro Preto
NEMEs, M. C.; KiMm, J. L

Universidade Federal de Minas Gerais

The recent investigations of the low frequency dynamics
of KDP and TGS crystals [1] stimulated a new interest
to the intrinsic and thermal difusion mechanisms of the
central peak in the systems undergoing the soft-mode-
type fase transitions. The mean-field dynamic analysis
of the pseudo-spin model for order- disorder systems
(Ising model in the transverse field) within the impro-
ved MFA is presented. By the method of equations of
motion it is shown that the soft mode transition { con-
densation of the transverse pseudo-spin waves) can be
driven by the fluctuations of the local molecular fields.
These are produced by the guantum tunneling effect.
The conditions of the central peak apearence and the
effects of non- Debye relaxation caused by the quantum
fluctuations are discussed. Financial support: FAPE-
MIG, CNPq

[1] A.S.Chaves, F.V.Letelier, J.F.Sampaio and
R.Gazzinelli, Phys. Rev.B, 47, 4880 (1993)
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CALCULO DA ENERGIA LIVRE DE
HELMHOLTZ USANDO FUNCOES DE
GREEN APROXIMADAS.
F1GUEIRA, M. S,

Universidade Federal Fluminense
FocgLio, M. E.

Universidade Estadual de Caompinas

Usamos fungdes de Green aproximadas (FG) no ensem-
ble gran candnico para obter a energia livre de Helm-
hottz F por dois métodos diferentes . Este estudo foi
motivado pelo calculo, a partir de FG aproximadas de
um elétron, do nimero total de eletrons Ny como fungdo
do potencial quimico g no modelo da rede de Ander-
son. A baixa T e para certos intervalos dos parametros
do modelo, obtivemos trés valores de p para cada va-
lor de N; num pequeno intervalo de N;. Um destes
trés estados & termodinamicamente instavel pois N; de-
cresce quando y cresce, porem o calculo de I por um dos
métodos usados, baseado numa relagao termodindmica,
indica que o correspondente F é o menor para os trés
estados. O propdsito deste trabalho é explicar este pa-
radoxo, e sugerir uma modifica¢do do cdlculo que evite
este problema. Do ponto de vista geométrico resulta
evidente que teremos o paradoxo sempre que o grafico
de N; vs. ¢ tenha a forma que discutimos acima, inde-
pendentemente dos detalhes numéricos do cileulo.

MODELO CINETICO PARA O MODELO DE
INNNI
Barposa, M. C.
UFRGS
ViasiLev, O.; Dawson, K.
Univ. College of Dublin

Introduzimos um modele cinético para modelo Ising
com interacles competitivas isobrépicas. Sistemas com
interagdes competitivas, além de apresentarem fases
ferro e para, possuem uma fase modulada. No mo-
delo INNNI a transigio entre a fase desordenada e orde-
nada é de primeira ordem devido a efeitos de flutuagoes.
Com o objetivo de estudar como uma a fase modulada
emerge da fase para, introduzimos um modelo para a
nucleagdo e crescimento. No estégio inicial de formagao
da fase modulada, os efeitos devidos a presenca de mui-
tas componentes é desprezivel e o crescimento da fase
assemelha-se ao que se obtém em modelos usuais. Apés
esta etapa inicial, a cinética passa a ser determinada por
efeitos devidos a presenca de muitas componentes.
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Transicao de molhamento perto de um ponto
triplo
SanTa-HELENA, E. L. DE; BArRBOSA, M. C.
UFRGS

Estudamos o efeito da presenca de uma parede na vizi-
nhanga de um ponto triplo. Recentemente foi mostrado
que em regides do diagrama de fases onde diferentes fa-
ses se fazem presentes, (regides proximas a transices
de primeira ordem) a presenga de um recipiente ou de
um substrato gera o aparecimento de um fenémeno de-
nominado de "wetting”, ou seja, leva ao aparecimento
de uma fase onde se esperaria se encontrar uma outra
fase. Préximio a pontos triplos, o diagrama torna-se
ainda mais complexo, pois combina¢des de fases po-
dem se fazer presentes. Partindo de um modelo feno-
menolégico, estudamos este fendmeno. Usamos basica-
mente um balango entre a energia da interagao com a
parede e a energia do "bulk”. Diferentemente dos mo-
delos encontrados na literatura, estudamos os efeitos
de uma interacdo de curto alcance. Introduzimos um
modelo continuo. ‘

O NOVO GRUPO DE RENORMALIZAQAO
DE CAMPO MEDIO VIA TEORIA DE
CAMPO EFETIVO
CoELHo, F. O.; PLASCAK, J. A.

UFMG

O novo grupo de renormaliza¢do de campo medio, ba-
seado em idéias de campo medio e escala de tamanho
finito, foi recentemente proposto e¢ aplicado com su-
cesso a0 modelo de Ising e ao problema de percolagao
dirigida, onde os parametros de ordem foram obtidos
via campo medio usual. Estamos estendendo este novo
grupo de renormalizagio para o caso onde os parame-
tros de ordem possam ser calculados segundo a cha-
mada teoria de campeo efetivo através da identidade de
Calien. Este procedimento esta sendo aplicado ao mo-
delo de Ising diluido por ligag@es considerando-se blo-
cos com um e dois spins. Os resultados se mostram
bem melhores que os obtidos anteriormente; mesmo se
comparados com outros grupos de rencrmalizagio do
mesmo calibre.

APROXIMAGCAO DE CADEIA LINEAR NO
MODELO DE BLUME-CAPEL
Lara, D. P.; Pruascaxk, J. A.
UFMG

O modelo de Blume-Capel de spin geral, quando estu-
dado pela aproximacido de campo medio usual, apre-
senta. pontos tricriticos somente para spins inteiros,
sendo que para spins semi-inteiros a transi¢io € sem-
pre de segunda ordem em altas temperaturas, Em am-
bos os casos, porém, para baixas temperaturas existemn
transi¢des de primera ordem e vérios pontos criticos
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terminais dependendo do valor do spin. Estamos es-
tudando este modelo na aproximagio de cadeia linear
onde as interagdes ao longo de linhas sdo tratadas exa-
tamente e as interagdes entre as linhas sdo levadas em
conta segundo campo medio. Diagramas de fase qua-
litativamente identicos aos anteriores sao obtidos para
spin 1, 3/2 e 2. Porém, os resultados quantitativos sio
melhores que os de campo medio usual, além de repro-
duzir o resultado exato em uma dimensao.

MAGNETIZAGAO SITIO A SITIO PARA
UM MODELO DE ISING DE SPINS MISTOS
EM UMA REDE HIERARQUICA
QuaDros, S. G. bE A.; SaLiNas, S. R. DE A.
IFUSP

Efetuamos o calculo exato das magnetizagbes sitio a
sitio para um modelo de Ising de spins mistos em uma
rede hierarquica tipo diamante. O modelo é descrito
pela hamiltoniana

H=-J) aSj+D> &,
(3.4} i

onde o; = £1, 5; = £1,0, a primeira soma envolve to-
dos os pares de primeiros vizinhos ¢ a segunda percorre
apenas os sitios contendo spins do tipo S. Estamos
interessados no caso J > 0, que fornece um estado fun-
damental ferromagnético. Resultados obtidos anterior-
mente para uma rede de Bravais fornecem um diagrama
de fases contendo uma fase ordenada, ferromagnéiica,
e outra paramagnética. A transi¢io entre estas duas
fases é de primeira ordem para temperaturas abaixo
da temperatura tricritica .. Acima desta temperatura
a transigdo é de segunda ordem. Estes resultados fo-
ram obtidos através da técnica de grupo de renorma-
lizagao de Migdal-Kadanoff, que equivale & solugao em
uma rede hierarquica tipo diamante. Q calculo exato da
magnetizagao em cada sitio, apresentado aqui para uma
rede hierarquica, evidencia a existéncia de um ponto
tricritico, confirmando o diagrama de fases obtido an-
teriormente. A técnica funciona como mais um critério
para decidir a ordem das transi¢des de fase em calculos
de grupo de renormalizag¢do no espago real.

O GRUPO DE RENORMALIZAGCAO POR
ESCALA DE TAMANHOS FINITOS
APLICADO AO MODELO DE POTTS COM
q ESTADOS
CorbpEIRO, C. E.; OLIVEIRA, P. M. C. DE;
OLIVEIRA, S. M. DE
UFF

O Grupo de Renormalizagio por Escala de Tamanhos
Finitos fot introduzido em 1992 (Europhys. Lett. 20,
621) por P.M.C. de Oliveira, e vem sendo utilizado com
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sucesso desde entdo, tendo sido o dnico Grupo de Re-
normalizagdo capaz de verificar a mudanga de classe de
universalidade no problema da dilui¢do quando se passa
de duas para tres dimensdes (Physica A, 1994), inclu-
sive sem violar o critério de Harris. Uma das principais
caracteristicas deste Grupo estda no fato do mesmo ser
capaz de descrever todo o espaco de fases, e ndo apenas
as vizinhangas de um ponto critico. E por isto que re-
solvemos utiliza-lo para estudar a transi¢ao de primeira
ordem que ocorre no modelo de Potts para q = 4 em
d = 2. Tal transi¢do, por ser de primeira ordem, apre-
senta um expoente critico magnético cujo valor é igual
a dimensao do sistema, resultado este que ndo pode
ser verificado pelos Grupos de Renormalizacao usuais.
Um dos tGnicos resultados de GR sobre esta transigao
¢ o trabalho de Nienhuis, Berker e colaboradores de
1979 {Phys. Rev. Lett. 43, 737}, onde se inclui uma
dilui¢ao artificial considerando ¢élulas de spins desor-
denados como vacancias.

UM MODELO UNIDIMENSIONAL DE
SPINS COM FASES MODULADAS
BarBosa FiLHo, F, F.

Dep. de Fisica -Univ. Federal do Piaui, CAPES-PICD
Yokol, C. S. Q.

Instituto de Fisica - USP

Estudamos o estado fundamental de um modelo unidi-
mensional de spins § > 1/2 descrito pelo hamiltoniano

N
H= Z (=J15:Si41 ~ J25:Siy2 + DS?),

i=1

onde J; > 0, Jo < 0 e D > 0, através da técnica dos
potenciais efetivos (R. B. Griffiths and W. Chou, Phys.
Rev. B 34, 6219, 1986). Levantamos os diagramas de
fases no plano D-p, p = —Ja/J;1, para diversos valo-
res de S. Da analise destes diagramas verificamos que
o modelo exibe fases moduladas em certas regides do
diagrama de fases, bem como fases que assemelham-
se as fases ferromagnéticas e paramagnéticas do mo-
delo ANNNL. A medida que o valor do spin S au-
menta, os diagramas de fases ganham em complexidade
e assemelham-se aos diagramas do modelo ANNNI na
aproximacao de campo médio { W. Selke ¢ P. M. Dux-
bury, Z. Physik B 57, 49, 1984).

THE FLUCTUATION-DISSIPATION
THEOREM IN THE FRAMEWORK OF THE
TSALLIS STATISTICS.

CHAME, A. M. N.; MELLo, E. V. L. DE

Universidade Federal Fluminense

In the framework of a generalized statistical mechanics
recently introduced %, we derive a generalized form of
the Fluctuation-Dissipation theorem, which expresses
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a relation between extended susceptibilities and equi-
librium fluctuations. To achieve this, we consistently
propose a generalized functional form for the instanta-
neous distribution function, The present theorem su-
cessfully reproduced, as particular cases, the fluctuation
forms of the specific heat and of the magnetic suscep-
tibility, already proved elsewhere ® through completely
different arguments.

9C.Tsallis, J. Stat. Phys. 52,479 (1988)

E.P. da Silva, C.Tsallis and E.M.F. Curado,
Physica A 199,137 (1993}; C. Tsallis, "Extensive Versus
Nonextensive Physics”, in "Magnetism, Magnetic
Materials and Their Applications”, ed. J.L.

Moran- Lopez and J.M. Sanchez {(Plenum, 1993)

CALOR ESPECIFICO GENERALIZADO DO
ROTOR RIGIDO ANISOTROPICO
CURILEF, 8.; TsaLLis, C.

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

O espectro de energia de poucos sistemas quanticos €
conhecido exatamente. Entre estes sistemas esta o rotor
rigido anisotrépico {oblatoe prolato). O calor especifico
dele ja foi estudado numericamente em outro trabalho.
Uma generalizagao da estatistica de Boltzmann-Gibbs
tem sido proposta para sistemas nio extensivos e a co-
nexio dela com a termodindmica foi também estabele-
cida. Esta generaliza¢do esta baseada em uma entropia
Sy = k(1—=32;p7)/ (g - 1), (¢ € R) que recupera, no
limite ¢ — 1, a forma comum —kp >, pilnp;. Estu-
damos, em este trabalho, para ¢ arbitrario, o compor-
tamento classico e quantico do calor especifico de um
rotor rigido anisotrépico. Os resultados sao apresenta-
dos para valores tipicos do momento de inércia e em to-
dos os casos verificamos que os resultados tradicionais,
da estatistica de Boltzmann-Gibbs, sao obtidos como
um caso especial da estatistica generalizada. No caso
q=1 oblato observamos convergéncia nao uniforme, isto
permite-nos resolver um peradozo que perturbou pro-
fundamente a J. W, Gibbs, Finalmente, fazemos uma
extensio da formula de Hilhorst para o conjunto grand-
candnico.

Modelo de spin-S na rede de Bethe
TAMASHIRO, M.; SALINAS, 5.
Institute de Fisica, Universidade de Séo Paulo

Apresentamos uma formulagao exata, na forma de um
mapa discreto nao-linear de dimensio 25, de um mo-
delo definido pelo hamiltoniano

N
H=-J> SiS;—KY SiS}+DY St

(15) (i5) =1

onde 5 =5,5—1,---,—5+41,—5 e as duas primeiras
somas sdo sobre os primeiros vizinhos em uma arvore
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de Cayley de coordenagio 2. Analisamos em detalhe o
caso tipico de spin semi-inteiro S = 3/2, sem a presenga
de interagbes biquadraticas (K = 0). Encontramos um
ponto fixoe paramagneético estavel em altas temperatu-
ras e uma regido de estabilidade, em baixas tempera-
turas, de dois pontos fixos ferromagnéticos distintos.
Além desses atratores usuais, detectamos a presenga de
muitos outros ramos instaveis, que, no entanto, sio ir-
relevantes para o comportamento termodinamico. No
limite de coordenag¢do infinita da Arvore, o problema é
simplificado e recuperamos os resultados de uma apro-
ximagio de campo médio!. Para § = 3/2, sem a
presenga de campo cristalino (D = 0), confirmamos a
existéncia de uma fase ferrimagnética? para valores fini-
tos de coordenagao da Arvore e analisamos a ocorréncia
de fronteiras reentrantes no interior da regifio ordenada.
Para o caso tipico de spin inteiro S = 2, sem interagdes
biquadraticas, mostramos a separagao da fronteira pa-
ramagnética de primeira ordem, em concordancia com
cdleulos de campo médiot. Confirmamos também a
existéncia de uma fase ferrimagnética no caso de spin-1
para intera¢des biquadraticas negativas®.

1 J. A. Plascak, J. G. Moreira e F. C. S84 Barreto,

Phys. Lett. A 173, 360 (1993).

2 F. C. Sa Barreto e O. F. de Alcantara Bonfim, Phy-

sica A 172, 378 (1991). '

3 W. Hoston ¢ A. N. Berker, Phys. Rev. Lett. 67, 1027

(1991). '

MAGNETIZACAO DE SUPERFICIE PARA
O FERROMAGNETO DE HEISENBERG
ANISOTROPICO SEMI-INFINITO.
Branco, N. pa S.

Universidade Federal de Santa Catarina
CHAME, A. M. N.

Untversidade Federal Fluminense

Obtem-se o pardmetro de ordem de volume e de su-
perficie (em fun¢do da temperatura) do ferromagneto
de Heisenberg (spin 1/2) anisotrépico, dado pela Ha-
miltoniana

—BH = Lcij>K((1 - A)(o7 0] + o] 0}) + oi 0}

em uma rede semi-infinita. A constante de acoplamento
K e a anisotropia A podem ter valores diferentes na su-
perficie e no volume. Para este cilculo usamos técnicas
de Grupo de Renormaliza¢io no Espago Real. Estamos
observando a mudanga de comportamento da magne-
tizagao (de Heisenberg isotrépico para o de Ising), com
maior énfase na anilise da transi¢io extraordinaria, que
jé foi bastante estudada no caso de Ising, devido a uma
controvérsia sobre a continuidade da primeira derivada
da magnetizagao de superficie neste ponto °.

%A.Chame e C. Tsallis, J. Phys.:Cond. Matt. 1, 10129 (1989);
D.P. Landau € K. Binder , Phys.Rev.B 41,4786 (1990);
Diehl e Smock, Phys.Rev. B 47, 5841 (1993)
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FRONTEIRA DE FASE PARAMAGNETICA
DE UM ANTIFERROMAGNETO
ANISOTROPICO EM BAIXAS
TEMPERATURAS
ARRUDA, A. S. DE
Dep.de Matemdtica - UFMT
FIGURIREDO, W,

Dep.de Fisica - UFSC
ARRUDA, A. 5. DE; MaJjuis, N.; SELZER, S.
Inst. de Fisica - UFF

Estudamos a fronteira de fases de um antiferromagneto
entre as fases Paramagnética e Spin-Flop, através de
expansoes em baixas temperaturas. Obtemos as ex-
pressoes para o campo critico (H,) e para a magne-
tizagio ({5*}) em fungdo da temperatura. Conside-
ramos um antiferromagneto com spins S = 1 em um
campo magnético uniforme e em baixas temperaturas.
Para grandes valores do campo magnético, o antiferro-
magneto se encontra na fase paramagnética e pode ser
representado pela hamiltoniana de Ileisenberg acres-
cida dos termos de Zeeman e da anisotropia de {on
linico, sendo a constante de troca negativa (J < 0). Na
solucdo deste problema, utilizamos o formalismo das
funcoes de Green. O desacoplamento das funcoes de
Green de ordenm superior é feita através da aproximacao
das fases aleatdria (RPA), para as interagdes de troca
(J). Para o termo de anisotropia de fon Unico utiliza-
mos o método de Devlin que consiste em escrever uma
outra equagao de movimento para este termo e resol-
ver exatamente o sistema de equagdes. A dependéncia
do campo critico com a temperatura difere da obtida
por Anderson e Callen relativamente ao termo de ani-
sotropia. Comparamos os diferentes desacoplamentos
existentes e aplicamos os resultados obtidos para o an-
tiferromagneto uniaxial NiClo6H,0.

Simulag¢bes de Monte Carlo para o Modelo de
Blume-Capel
Tsar, S. H.; SALINAS, S. R. A.
Universidade de Sdo Paulo

Realizamos um conjunto de simulagdes de Monte Carlo
para o modelo de Blume-Capel, definido pelo hamilto-
niano de spin

N
H=—J) SiS;+DY St
(.) i=1

onde 5; = +1,0,—1, J > 0, D > 0, e a primeira
soma € sobre os vizinhos mais préximos de uma rede
ciibica simples. O nosso principal objetivo consiste em
desenvolver algoritmos confidveis para distinguir entre
transi¢oes de primeira e segunda ordem, tendo em vista
a considera¢do de modelos mais complexos. Utilizamos
o método dos cumulantes (K.Binder, Phys. Rev.Lett.
47, 693(1981)) para caracterizar a ordem das transicoes
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no modelo de Blume-Capel. Para calcular os cu-
mulantes empregamos o método de histogramas pro-
posto por Ferrenberg ¢ Swendsen {A.M.Ferrenberg e
R.IL.Swendsen, Phys.Rev.Lett. 61, 2635(1988)). Estc
método consiste em construir histogramas da energia
do sistema. Estes histogramas sio proporcionals as
distribuicdes de probabilidade da energia e podem ser
utilizados para determinar médias de grandezas termo-
dindmicas. I} interessante utilizar este método uma vez
que ele nos permite calcular grandezas termodindmicas
como lungdes continuas dos parametros do sistema.

ESTUDO DA LINHA CRITICA DO
MODELO DE BLUME-CAPEL ATRAVES DE
ALGORITMOS DE CLUSTER.
Bouagct, M. B.; Carneiro, C. E. L.

Usp

O Modelo de Blume-Capel, descrito pela Hamiltoniana

H=-JY SS+A> 5

<ig> H

onde §; = +1,0,—1 e a primeira somaléria é sobre pri-
meiros vizinhos, é estudado através de simulacdes de
Monte Carlo. Para realizarmos as simulacdes utiliza-
mos algoritmos de cluster, inicialmente formulados por
Swendsen-Wang para o Modelo de Potts, e aqui gene-
ralizados para o estudo deste modelo. A abordagem
através de algoritmos de cluster oferece diversas vanta-
gens. Uma delas diz respeito ao estudo de transi¢oes
de 22 ordem, onde a divergéncia do comprimento de
correlacdo espacial £ provoca um aumento do tempo
de descorrelagio T entre as configuracdes geradas pelo
algoritmo. O tempo de descorrelacio obedece a lei de
escala 7 ~ L* onde L é a dimensdo linear da rede e
z é o chamado expoente critico dindmico. Quando uti-
lizamos o algoritmo de Metropolis, as mudangas que
ocorrein na rede propagam-se por difusdo, e z ~ 2.1.
Algoritimos de cluster efetuam mudangas nao locais na
rede, ocasionando expoentes criticos dindmicos meno-
res. Para o algoritmo de cluster proposto encontramos
z ~ 0.43. A diminuigdo do tempo de descorrelagio
torna possivel a obten¢ao de dados bastante precisos, o
que nos possibilitou nm estudo detalhado dos expoen-
tes criticos ao longo de toda a linha critica. Particular
atengio é dada a tentativa de caracterizarmos a linha
de transicao de 22 ordem através de propriedades dos
clusters gerados pelo algoritmo.
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ESTUDO DE UM MODELO
METAMAGNETICO COMPRESSIVEL NA
APROXIMAGAO DE CAMPO MEDIO.
MoOREIRA, A, F. Da 8., Hennriques, V. B.
Universidade de Sdo Paulo

Compostos como Ni(Noz)z.H20 apresentam um dia-
grama de fases que sugere um comportamento antifer-
romagnético com forte anisotropia uniaxial. Medidas
de calor especifico e susceptibilidade indicam que o ma-
terial se constitui de planos ferromagnéticos acoplados
antiferromagneticamente. Estes compostos tem stdo es-
tudados experimentalmente sob aplicacio de pressao
hidrostatica. Buscando compreender os comportamen-
tos critico e multicritico deste tipo de material, estu-
damos um modelo de Ising antiferromagnético com-
pressivel. A compressibilidade é introduzida no modelo
através das constantes de troca dependentes do volume,
J = Jo & jla — ag), onde a é a distancia média entre
spins. Desta forma, o modelo deve verificar o efeito
de cisalhamento, despresado em tratamentos anterio-
res. No ensemble das pressdes, obtem-se o hamiltoni-
ano efetivo de spins. Num tratamento tipo Curte-Weiss
calcula-se a energia livre, tanto no ensemble canénico,
quanto no ensemble das pressoes. Faz-se uma expanséio
de Landau que fornece a linha critica de segunda or-
dem e o ponto tricritico, em fun¢do da pressio. O com-
portantento analitico do modelo é confrontado com o
comportamento do modelo sem cisalhamento e com os
dados experimentais.

MODELO DE SPINS PARA 0 ESTUDO DAS
FASES NEMATICAS DE UM CRISTAL
LiQUIDO MICELAR. - EFEITO DA
POLIDISPERSIVIDADE
HENRIQUES, F. F.; HENRIQUES, V. B.
IFUSP

Estudamos o estado fundamental de um modelo de spin
1 que representa uma solugao de micelas uniaxiais inte-
ragentes com uma distribui¢do de tamanhos . Usamos
acoplamentos dados por uma distribui¢ao gaussiana de
tamanhos dessas micelas em uma abordagem de campo
médio. Comparamos nossos resultados com os obtidos
por Vera B. Henriques, L.Q. Amaral e Mdrio J. Oli-
veira (resultados ndo publicados) ,que utilizaram uma
distribui¢cdo do tipo delta, representando micelas em
forma de discos ou bastoes. O estudo completo do pro-
blema usando esta distribuicao delta prevé a presenca
de uma fase nemdtica biaxial separando ,por duas linhas
criticas, duas fases uniaxiais (caracterizadas por sinais
opostos na parte anisotrdpica da susceptibilidade dia-
magnética), além da linha de coexisténcia separando a
regido com as fases nematicas da regido isotrdpica, so-
bre a qual ha um ponto de Landau onde terminam as
linhas criticas acima citadas.
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TRANSICAO SOLIDO-LIQUIDO EM
SISTEMAS DE LINHAS
Siwva, 1. P. C. E; MoRraEks, F.
Depto. de Fisica - UFPE

Em nosso trabalho, apresentamos umla andlise da
transigdo tipo s6lido liquido em sistemas compostos por
objetos lineares extensos (linhas). Mostramos que essa
transigdo pode ser compreendida como uma passagem
para um espago de curvatura escalar negativa e cons-
tante k, e que esta ¢ associada com o pardmetro de
desordem do sistema( k=0 na fase sélida, ou ordenada,
e k# 0 na fase liquida). Obtemos a temperatura de
transi¢do Ty, como wma fun¢io do potencial entre li-
nhas e das energias de curvatura e torgio intrinsecas das
linhas, e analisamos ¢ sisterna na transi¢ao.Resultados
preliminares indicam uma nao dependéncia da métrica
nos parametros da transtgio.

TRANSIGOES DE FASE EM
MONOCAMADAS ANFIFILICAS:
ISOTERMAS NO METODO VARIACIONAL
SOBRE "CLUSTERS®”.

Buzano, C.

Politecnico di Torino
EvaNGELISTA, L. R.

DFI-UEM

A transigio de fase liquido-expandido(LI:)-liquido-
condensado(LC) é uma das muitas transi¢des de fase
que ocorrem em monocamadas de moléculas anfifilicas
simples na interface ar-dgua. A origem dessas cama-
das monomoleculares pode ser entendida considerando-
se que essas moléculas apresentam, geralmente, uma
extremidade hidrofébica (uma cadeia hidrocarbénica) e
outra extremidade hidrofilica. A técnica experimental
mais comumente utilizada para investigar essas fases é o
estudo das isotermas no plano pressao superfictal-area
molecular. Neste trabalho investigamos a transigao de
fase LE-LC na aproximagao de par do Método Variaci-
onal sobre ” Clusters”. O modelo analisado (J. L. Firpo,
J. P. Legré, A. G. Bois ¢ J. F. Baret, J. Chim. Phys.
81, 113, 1984) pode ser mapeado no modelo de Blume-
Emery-Griffiths. Os indicios da transi¢io sao busca-
dos nos picos das isotermas. Os resultados obtidos na
aproximacdo de par mostram um melhor acordo com
os dados experimentais que aqueles obtidos na apro-
ximacgao de Bragg-Williams, para um conjunto de valo-
res tipicos dos pardmetros energéticos e entropicos, no
caso do acido pentadecanocico. FEsses resultados indi-
cam que a transi¢io LE-LC ¢ fracamente de primeira
ordem, concordando com experimentos realizados re-
centemente em sistemas anfifilicos cuidadosamente pu-
rificados.
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DIAGRAMA DE FASES DO MODELO DE
FRENKEL-KONTOROVA "DISCRETO”.
ALves Junior, N.; Yokol, C. 8. O.
Instituto de Fisica - Untversidade de Sdo Paulo

Estudamos um modelo unidimensional de particulas li-
gadas por molas e submetidas a um potencial sencidal,
conhecido como modelo de Frenkel-Kontorova. A ener-
gia potencial do sistema ¢ dada por:

&€= Z{%(Un —tp — )¢+ %(1 — cos 2y )],

onde u, indica a posicio da particula, v é o fator de
desajuste e K é a amplitude do potencial.
Consideramos a situagao em que as particulas sé6 podem
ocupar posi¢des discretas numa rede. Levantamos di-
versos diagramas de fases para diferentes discretizacoes
utilizando o método do potencial efetivo.

O modelo de Ashkin-Teller anisotrdpico em
uma rede hierarquica
BEzERRA, C. G.; MaARIZ, A. M.
UFRN

As propriedades criticas (diagrama de fases e classes
de universalidade} do modelo de Ashkin-Teller ani-
sotrépico ferromagnético em uma rede hierdrquica, séo
analisadas por meio do método do grupo de renorma-
lizagdo no espaco real. Este modelo é caracterizado pelo
Hamiltoniano

H=- Z(Jm',-oj + JQT,'TJ’ + J4Ui0'jT;’Tj)
(3.9)

comJ1+J2a >0,/ +J4>0,J0+ Js > Qeo;, i = 1.
Obtemos o diagrama de fases completo, o qual apre-
senta as fases: ferromagnética ('), ferromagnética-
sigma (F,), ferromagnética-tan (F;), intermediaria (1)
e paramagnética (P). Os pontos fixos encontrados in-
dicam a presen¢a de somente duas classes de univer-
salidade (Ising e Potts), exibindo a ndo existéncia da
linha critica de Baxter, presente na rede quadrada. Qs
resultados sdo exatos na rede hierdrquica e podem ser
interpretados como aproximagdes para redes de Bravais.

O modelo de Ashkin-Teller na arvore de
Cayley.
ARAUJO, J. M. DE; CosTa, F. A. DA
UFRN

Estudamos as propiedades criticas do modelo de
Ashkin-Teller na afvore de Cayley de coordenagio fi-
nita z; utilizamos o mapeamento tri-dimensional ob-
tido através de uma formulag¢do anteriormente empre-
gada para o caso de coordenagéo infinita [1]. O referido
modelo consiste de dois sistemas tipo Ising (constante
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J1) acoplados por uma interacdo de quatro spins (cons-
tante J4). Por meio de argumentos de estabilidade, de-
terminamos a forma completa do diagrama de fases em
funcao da variaveis p = %versusT (temperatura). Ob-
servamos que o crescimento do mimero de coordenagao
z provoca um aumento na quantidade de fases do mo-
delo, de modo que para z > 8 o diagrama possui todas
as fases do caso limite z = oo.

{1] F. A. da Costa, M. J. de Oliveira and S. R. Salinas,
Phys. Rev. B, 36,13(1987)

THE XY-MODEL ON THE
ONE-DIMENSIONAL SUPERLATTICE{
GoNgaLvES, L. L.

UFCE
LiMa, J. P. pE; Lima, J. P. DE

UFPI

The isotropic XY-model in a transverse field (s=1/2)[1]
on the one-dimensional superlattice (closed chain), con-
sisting of alternating layers of two different materials is
considered. The exact solution of the model is obtained
by using a generalized Jordan-Wigner transformation|[2]
and the Green function technique. The Green func-
tions are determined by the equation of motion met-
hod, which leads to a fintte set of linear equations that
can be solved analytically. Special attention is given
to the study of the excitation spectrum, and the exact
results are compared to the approximate ones obtai-
ned by using the transfer matrix method introduced by
Albuquerque et al.[3}, for the study of the phonon spec-
trum in an identical one-dimensional superlattice. The
thermodynamic properties are also studied and somme
numerical results presented for different width of the
layers.

f1] H. E. Lieb, T. Schultz and D. C. Mattis, Ann. Phys.
16, 407(1961)

[2] P. Jordan and E. Wigner, Physik 47, 631(1928)

(3] E. L. Albuquerque, P. Fulco and D. R. Tilley, Rev.
Bras. Fis. 16, 315(1986)

tWork partially financed by the Brazilian Agencies
CNPq and Finep.

CADEIA LINEAR ALTERNADA DE SPINS
D-VETORIAIS E SPINS DE ISING COM
INTERACOES DIPOLAR E DE
ANISOTROPIA DE ION SIMPLES.
Arves, C. A. P,; SanTos, R. J. V. pos
UFAL

Estudamos a fung¢do de parti¢do de uma cadeia linear
alternada de spins de Ising ¢ = %1 e de spins D-
Vetoriais , acoplados por uma interagdo de exchange
entre a componente 1 do spin D-Vetorial e o spin de
Ising e com uma anisotropia local de fon simples so-
bre os spins D-Vetoriais. Dois casos sao analizados: a)
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Campo de anisotropia acoplado com a componente S
do spin D-Vetorial e b) Campo de anisotropia acoplado
com a componente S (com k diferente) de 1 do spin
D-Vetorial. A termodinamica do modelo é analizada
em funcao dos diversos parametros. A Partir dos re-
sultados obtidos pretendemos extender o estudo para o
caso de uma rede quadrada de spins de Ising Antiferro-
magnética , decorada com cadeias de spins alternados
como acima descrito.

EXPOENTE CRITICO DINAMICO DO O
MODELO DE ISING.
Granpi, B. C. S,; FIGUEIREDO, W.
UFSC

Utilizamos o grupo de renormalizagio de campo medio
para determinar o expoente critico dinamico do modelo
de Ising em duas e trés dimensées. Esse metodo per-
mite a determinagao simultianea do acoplamento critico
proxima & transigdo de fases e do expoente critico
dindmico associado. Consideramos blocos de um, dois,
quatro e nove spins para a rede bidimensional e blo-
cos de um, dois, quatro e oito spins na rede cibica.
Mostramos que o expoente critico dinamico obtido por
este metodo quando comparamos blocos de tamanhos
finitos, apresenta valores que se aproximam daqueles
determinados por ouiros metodos. Entretanto, quando
consideramos blocos na rede quadrada que nio apre-
sentam a simetria da rede os resultados obtidos para o
acoplamento critico n&o s3o iguais aqueles que espera-
mos para o equilibrio. Esse problema aparece porque
nido € possivel escrever uma expressao para a equagao
de movimento que contenha apenas termos diagonais
na magnetizacio do bloco. Os diferentes spins do bloco
finito tém pesos diferentes e devemos encontrar uma
forma adequada para obter os modos normais.

Fenomenos Criticos e Transigcoes Fs-

truturais (EST, POL) - 10/06/94

DEPENDENCIA DA TEMPERATURA
CRITICA DE ISING SOBRE 0OS SITIOS
PERIFERICOS
CHao, N. C.

UFREN

Calculamos as temperaturas criiticas 1. para algumas
redes tals como as de 3-4 e 4-6 e investigamos a de-
pendéncia destas, bem como outras conhecidas, sobre
os nimeros de s"1tios periféricos por ligagiao S. Paraisto,
introduzimos um pardmetro u, que ¢ uma fun¢ao de ¢,
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de modo que a seguinte relagao de dualidade seja ver-
dadeira:

utu* =1

A dependéncia de u sobre S é eshogada num grafico de
zu em funcao de zs, onde z € o nimero de coordenagao.
O nosso gréfico mostra um comportamento aproximado
de estados correspondentes. Este comportamento esta
de acordo com o de percolagdo de ligagdo que verifica-
mos anteriormente.

Diagrama de fases do Potts antiferromagnético
com g = 3 e 4 estados em redes quadradas
bidimensionais
FeERREIRA NETO, S. J.

UFMG
SokaL, A. D.

New York Univerasity

Utilizamos o algoritmo de Wang, Swendsen e Kotecky
para estudar as transi¢Ges de fase e os expoentes criticos
em modelos de Potts antiferromagnéticoscomg=3e 4
estados. Para a rede quadrada com 3 estados o mo-
delo apresenta um ponto critico em T' = 0 enquanto
com ¢ = 4 o modelo ja é desordenado com decai-
mento exponencial das correlagoes em 7' = 0. No mo-
delo com g = 3 estados foram feitas simulagdes em
redes com dimensao linear até L = 1536 e com com-
primento de correlagio ¢ ~ 10, utilizando uma nova
técnica de finite size scaling. Nossos resultados suge-
rem que o comprimento de correlagio se comporta como
& ~ P exp28 onde p = 1. Mostramos rigorosamente
que para ¢ > 2 x (mimero de vizinhos préximos) o
modelo estid desordenado em qualquer temperatura.,

UM NOVO ALGORITMO DE CLUSTER
PARA ESTUDAR TRANSICOES DE
PRIMEIRA ORDEM EM SISTEMAS DE
SPINS 1.

Bouasci, M. B.; Carnelro, C. E. L
usp

Neste trabalho propomos um novo algoritmo de cluster
do tipo de Wolff para estudar transi¢des de primeira or-
dem no modelo de Blume Capel. Neste modelo, a tem-
peraturas suficientemente baixas, a fase ferromagnética
¢ separada da fase paramagnética por uma linha de pri-
meira ordem que termina em um ponto tricritico. Na
transigdo entre estas duas fases o numero de spins com
projecao S*=0 muda drasticamente. Devido a este fato,
os algoritmos de cluster do tipo de embedding usuais,
que apenas mudam o sinal dos spins, nao sdo adequados
para descrever a dinamica desta transi¢ao. Mostramos
que nossa prescricao para crescer clusters acelera o de-
caimento dos estados metaestaveis eliminando comple-
tamente efeitos de histerese. Desta forma, utilizando
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teoria de escala de tamanho finito, obtemos uma loca-
lizagdo precisa da linha de primeira ordem do modelo
de Blume Capel em uma rede quadrada.

MODELO DE BLUME CAPEL: GRUPO DE
RENORMALIZACAO POR ESCALA DE
TAMANHOS FINITOS
OLIVEIRA, S. M. DE; OLIVEIRA, P. M. C. DE
UFF
BarrETO, F. C. DE S,

UFMG

0O modelo de Blume Capel fot introduzido em 1966
para descrever alguns magnetos com propriedades in-
teressantes. Em particular, hd um ponto tricritico divi-
dindo a fronteira critica em dois pedagos. Num deles a
transi¢ao de fase € de primeira ordem, enquanto no ou-
tro é de segunda, caindo na classe de universalidade do
modelo de Ising ordindrio. O cruzamento de comporta-
mentos criticos que ocorre neste ponto é um fendmeno
hastante interessante, que ocorre em virios sistemas re-
ais.

Do ponto de vista teérico, o Grupo de Renormalizagio é
a teoria adequada para descrever este fenémeno de cru-
zamento. Num espago de parametros bidimensional,
correspondendo ao campo de anisotropia I e & cons-
tante de acoplamento J, o ponto tricritico deve corres-
pounder a um ponto fixo instivel da transformacio de
escala. O fluxo de renormalizagio em torno deste ponto
deve apresentar dois autovalores maiores do que a uni-
dade, a razdo entre seus logaritmos sendo o expoente
de cruzamento correspondente. Apesar de decorridos
quase 30 anos desde a sua introdugdo, ndo se conhece
tratamento de grupo de renormalizagio que descreva
corretamente o diagrama de fase deste modelo. E jus-
tamente um tal tratamento que serd introduzido neste
trabalho.

MODELO PARA MICROEMULSOES NA
PRESENCA DE CAMPO EXTERNO
Barposa, M. C.; FRICHEMBRUDER, M.
UFRGS

Estudamos o modelo de Widom para microemulsdes na
presenca de um campo externo. Este modelo apresenta
para b # 0 uma fase desordénada, uma fase da orde-
nada (que pode ser estruturada ou nio), uma fase or-
denada (dgua ou dleo) e uma fase ordenada modulada.
Demonstramos recentemente que a transi¢do entre a
fase para e modulada é de primeira ordem para regioes
longe do ponto onde as trés fases se encontram, um
ponto que, em campo médio, apresenta caracteristicas
de um ponto de Lifshitz. Com o objetivo de entender
methor o diagrama de fases deste sistema, introduzimos
um campo externo que quebra simetria da fase modu-
lada. Como consequéncia disto, aparece, como seria
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de se esperar, uma dire¢do preferencial de modulagao,
fase lamelar. Além desta fase, fases hexagonais sur-
gem. Obtemos o diagrama de fases primeiro em campo
médio e, apds incluindo flutuag¢des para regides longe
do ponto de Lifshitz. Usando este diagrama, extrapo-
lamos nossos resultados de forma consistente e obtemos
o comportamento no ponto de Lifshitz.

INCOMMENSURATE MODULATION AND
PHASE TRANSITION IN A TRIANGULAR
LATTICE WITH "ANTI-FERRO”
INTERACTION BETWEEN
NEXT-NEAREST NEIGHBOURS
LiciNio, P.; KonzEN, F.; Sitva, J. K. L. pa;
PiMENTA, M. A.

Departamento de Fisica - UFMG Caiza Postal 702 - Belo
Horizonte

The study of a system of continuous spins on a tri-
angular lattice evolving as a Cellular Automaton will
be presented. Interactions between next-nearest neigh-
bours are "antiferromagnetic” and therefore the system
is frustrated. Initially disordered lattices are seen to or-
ganize into modulated patterns. We considered situa-
tions where the CA algorithm is isotropic in the lattice
directions as well as where it is anisotropic. It is shown
that frustration on the triangular lattice is not a suffici-
ent condition for the appearance of an incommensurate
modulation; anisotropy, which breaks the hexagonal sy-
mmetry of the lattice, must also be introduced. There
is a commensurate-incommensurate phase transition as
the parameter describing the magnitude of the aniso-
tropy is increased,

TEORIA DAS CORRELACOES
INTERATOMICAS PARA CRISTAIS
ANARMONICOS.

Zupov, V. 1.; Pascuarn, M. F.; RaBgLo, J. N. T.
Universidade Federal de Goids

Em caso de haver efeitos anarmonicos, especialmente
se estes forem fortes, torna-se conveniente descrever
um cristal por meio de excitagbes undrias (vibragdes
nédo-lineares dos dtomos ao redor dos seus sitios) in-
cluindo as correlagbes entre os atomos. Suas princi-
pais caracteristicas sdo os momentos quadrdticos de
correlagio (1], neste casofinq;a, onde ¢; e ¢; sdo os de-
slocamentos dos atomos de numero i e j de seus sitios
na rede,ov e # sdao indices cartesianos. Para o cilculo
destes momentos emprega-se o método correlativo do
campo autoconsistente ndo-simetrizado [1,2]. Ele per-
mite levar em conta a contribui¢do dos principais ter-
mos anarmonicos as fungdes termodinamicas do cristal
jé na aproximacio zero. Com a primeira e segunda or-
dem da teoria de perturbagdes sao obtidas as férmulas
gerails para os momentos de correlagdo interatdmicos
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numa rede de dimensdo e estrutura arbitraria com ter-
mos anarmonicos de terceira e quarta ordens. Estas
formulas sao aplicdveis para cristais tanto com anarmo-
nicidade fraca como forte. Sdo construidos diagramas
que representam graficamente as contribuigdes de dife-
rentes termos nas correlagbes. No caso de anarmonici-
dade fraca a primeira ordem da teoria de perturbagdo
dd a seguinte relagdo entre a correlagdo de primeiros
vizinhos e o deslocamento médio quadritico do atomo
em um cristal perfeito de alta simetria com forgas de
curto alcance

GirQjz — ﬂq_g/Z
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Apresentamos um modelo de “feixe de fibras” que busca
descrever a morfologia de fraturas em materiais fibro-
SOS (1). O material a ser estudado é simulada por um
numero N de tiras paralelas. Este “feixe de fibras” é
tractonado em uma. diregao paralela as fibras por meio
de passos discretos, sendo que uma tira pode romper-se
com uma probabilidade proporcional a energia eldstica
E = Kz?/2, bem como & quantidade de tiras vizinhas
inteiras. A constante /& é igual para todas as fibras.
A ruptura de uma das tiras ird aumentar a probabili-
dade de ruptura das tiras vizinhas, podendo provocar
o aparecimento de trincas no intertor do material.

Estudamos o modelo para o caso em (2+ 1) dimensoes.
Obtivemnos varios diagramas de tensao vs elongamento
e diagramas de tenacidade »s temperatura, buscando
caracterizar os varios tipos de fraturas (frageis ou
diicteis). Finalmente, calculamos os histogramas do ta-
manho das trincas que se propagam no interior do ma-
terial, a fim de ter condigdes de definir se neste processo
hd criticalidade auto-organtzada.

(1) Bernardes and Moreira, aceito para publicagdo em
Phys. Rev. B

onde n a dimensao do espago e Z o nimero de coor-
denagio. Para alguns tipos de rede sdo obtidos resulta-
dos na segunda ordem da teoria também. Parte destes
sa0 mostrados em posters.

1. Ia.P. Terletsky, Statistical Physics, Vysshaya shkola,
Moskva, 1967, in Russian, North Holland Publ. Co.,
Amsterdam, 1971.

2. V.1. Zubov, M.F. Pascual, Izvestia Vuzov, Fizika,
27, nB, 67(1984), em russo.

3. V.I. Zubov, M.F. Pascual and J.N. Teixeira Rabelo,
Phys. Stat. Sol. (b), 175, 331(1993).

MODELO PARA FRATURAS EM
MATERIAIS FIBROSOS.
BERNARDES, A. T.

UFQP
MOoOREIRA, J. G.

UFMG

Sisternas Complexos III, Polimeros

(EST, POL) - 10/06/9/

POLYMER. DESCRIBED AS A CRITICAL CLUSTER
ALEXANDROWICZ, Z.
Depto. de Fisica - UFRN

The average radius and critical number of configurations of a linear polymer of length ! (number of segments),
scale as r = [ and W, = I7~!, respectively. Exponents v and 7 have been estimated, in general dimension d,
with the help of a novel method. Lets imagine a random stepwise construction of a polymer configuration. It
will terminate whenever its pathway crosses itsell (excluded volume). Hence we must adopt a construction that
bifurcates on its way, so that, at criticality, one surviving pathway describes a polymer of indefinite length. Due
to fluctuation however, such a critical construction bifurcates into b’ alternative pathways. The reduced number
of these, w' = /1, constitutes the proper microscopic weighting function for given polymer configuration. In fact
w' constitutes the microscopic counterpart of W,, that no one ever bothered to define (despite obvious theoretical
importance!). Just the defininition of w', without need to actually evaluate it, carries a long way. Assuming
a universality of correlation, we relate w' to radius # and derive a first equation, v = ¥(»). The second is a
Flory-like equation. It is reformulated however as an average of configurations of given microscopic 1, weighted
by corresponding w'. Again without having to actually evaluate the average, but just assuming the existence of a
correlation between 7' and w’', leads to v = v(d) different from Flory’s. The two equations reproduce the exact »
and v at d=2, are very accurate at d=3, and at d = 4 — ¢ agree with the exact expansion to O(e*). The approach
seems to suggest a new way to study criticality.
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DIAGRAMA DE FASES DO AUTOMATO
CELULAR DE DOMANY E KINZEL
ZEBENDE, G.; PENNa, T. J. P.

UFF

O autémato celular probabilistico de Domany e Kin-
zel é um dos mais interessantes ji estudados. Na sua
versio unidimensional, este autémato apresenta duas
transigoes de fases: em uma delas o pardmetro de or-
dem é a magnetizagio enquanto na outra transi¢do o
parimetro de ordem é o dano. O diagrama de fa-
ses ja havia sido obtido anteriormente por Martins
et al. (Phys.Rev.Leit. 66 2045 (1991)), utilizando
técnicas de Monte Carlo tradicionais. Neste trabalho,
utilizamos tanto o método do gradiente como o dano
no gradiente para extrair o novo diagrama de fases,
onde os fortes efeitos de tamanho finito foram mini-
mizados (J.Stat.Phys. T4 1273 (1994)). Efeitos de
tamanho e tempo finitos sdo sugeridos como os Tes-
ponsaveis para as discrepancias entre nosso diagrama
e aquele encontrado por Martins et al, para ambas as
transigdes. Vale a pena citar que além da maior pre-
cisdo obtida, pois o método do gradiente mede direta-
mente a posi¢do do ponto critico enquanto o método
tradicional de Monte Carlo vai “cercando” a fronteira,
o esfor¢o computacional foi extremamente reduzido. O
nosso codigo foi implementado utilizando a técnica de
“multispin coding”, embora a necessidade constante de
gerar numeros aleatérios minimizam as vantagens de
utilizar-se de tal técnica. A maioria dos nossos resul-
tados foram obtidos a partir de redes com 640 sitios,
enquanto Martins et al. utilizaram-se de redes com até
10000 sitios. Os expoentes de cada transi¢do foram ob-
tidos com maior precisao que os jd citados na literatura
e mesmo esta precisio pode ser ainda melhorada se uti-
lizarmos tempos maiores de computagio.

MODELO PARA POLIMERIZAGAO EM
CONDICOES DE EQUILIBRIO QUIMICO
NA REDE QUADRADA ANISOTROPICA.

Stick, J. F,
UFSC

Estudamos o comportamento termodindmico de um
modelo para polimerizagio em condi¢des de equilibrio
quimico numa rede quadrada com fugacidades diferen-
tes nas duas direcdes da rede. Resultados anteriores
para este mesmo modelo na rede de Bethe ! indicam
a existencia de duas fases polimerizadas distintas no
diagrama de fases do modelo. Calculos de grupo de
renormalizagio fenomenoldgico indicam a existéncia de
duas transigoes de fases no modelo, a primeira entre a
fase ndo polimerizada e a fase polimerizada usual e a
segunda entre a fase polimerizada usual e a fase em que
as cadeias poliméricas ocupam todos os sitios da rede.
O estudo foi realizado a partir da resolugao do modelo
em tiras de largura finita, usando a técnica da matriz
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de transferéncia de tal forma que a dire¢io de transfe-
rencia seja ao longo de uma das diagonais da rede. 1)

E. Botelho e J. F. Stilck, Phys. Rev. E 48, 723 (1993).

FASES DENSAS DE COPOLIMEROS
Izzo, D.
Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo
MARQUES, C. M.,
Institut Charles Sadron, Strasbourg

Os sistemas densos de copolimeros dibloco apresen-
tam uma fascinante variedade de estruturas cristalinas,
desde esméticos unidimensionais, passando por fases
hexagonais a duas dimensdes ou cibicos-centrados tri-
dimensionais, até ds mais exdticas fases bicontinuas. A
estabilidade termodinamica destas estruturas depende
essencialmente de dois parimetros: a compatibilidade
entre as espécies quimicas (mondmeros) que constituem
os dois blocos e a massa relativa dos blocos (assime-
tria). No entanto a cinética de cristalizagdo pode ser
extremamente lenta devido ao alto peso molecular dos
copolimeros por um lado e, por vezes, 4 proximidade da
transi¢do vitrea. Assim, experimentalmente e industri-
almente, as vias de preparagdo recorrem as fases in-
termedidrias menos concentradas, onde pelo menos um
solvente de baixo peso molecular permite a aceleragao
do processo cristalizador. Nesse trabalho tedrico es-
tudamos extensivamente a formag¢io de fases diluidas
de copolimeros dibloco e tribloco num solvente sele-
tivo e mostramos que para valores superiores 4 uma
assimetria critica, as fases diluidas coexistem com fases
de matrizes copoliméricas densas, no interior das quais
organizam-se regioes de polimeros dissolvidos.

Caos, Instabilidades,
e Sistemas Dinamicos

10/06/94

Simulagoes

(EST) -

RECEITA PARA UNIVERSO
DIVERSIFICADO
GoMmEs, M, A. F.
DEPARTAMENTO DE FISICA, UNIVERSIDADE
FEDERAL DE PERNAMBUCQO

Dois ingredientes tedricos sao aparentemente ne-
cessirios para o entendimento de um universo capaz
de evoluir para um estado complexo caracterizado pela
produgao de estruturas diversificadas e de todas as esca-
las de tamanho. Primeiramente, é preciso um principio
estatistico global que indique as condigdes nas quais se
torna mais favordve! a obteng¢ac de uma maior produgio
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de diversidade de estruturas por unidade de massa, in-
dependentemente de detalhes da dindmica do universo.
Em segundo lugar, precisa-se de outro ingrediente, lo-
cal, assegurando que as estruturas formadas possam
existir com um minimo de estabilidade por certo tempo.
Neste tltimo aspecto entram detalhes sobre a natu-
reza da dinamica ao nivel de cada estrutura formada
(em nosso universo, por exemplo, envolve consideragdes
quéanticas e relativisticas). Este trabalho discute os
dois aspectos de um modo geral e o primeiro deles, o
principio estatistico para produgao de diversidade, em
grande detalhe, baseando-se nos resultados de extensi-
vas simula¢Ges numéricas de processos de ndo-equilibrio
publicados ao longo dos iltimos anos. A utilizagdo des-
ses dois-ingredientes parece apontar, entre outras coi-
sas, para uma explicagao satisfatoria acerca da tridi-
mensionalidade de nosso (diversificado) mundo fisico.

COMPARACAO DE ALGORITMOS PARA
0 CALCULO DE ESPECTROS DE
EXPOENTES DE LYAPUNOV DE SERIES

TEMPORAIS.
Orwa, N. N.; FIEDLER-FERRARA, N.
IF/USP

Quatro diferentes algoritmos (Wolf et «f.[Phys.16D,
285, 1985], Eckmann-Ruelle [Phys.Rev.A34, 4971,
1986], Sano-Sawada [Phys.Rev.Lett. 55, 1082, 1985]
e Brown et afl. [Phys.Rev.A 43, 2787, 1991]) para
o calculo de expoentes de Lyapunov de sistemas
dindmicos sao comparados relativamente 4 eficiéncia e
precisdo. Os métodos sdo avaliados utilizando-se os
mapas quadratico e de Hénon e os fluxos de Lorenz,
Rossler e Mackey-Glass. Os pardmetros envolvidos sao
exaustivamente variados de maneira a testar a robustez.
Em particular, seus desempenhos relativamente a pre-
cisdo numerica e sob contaminagao ruidosa sao compa-
rados. Os resultados obtidos mostram que o método de
Brown é ligeiramente superior aqueles de Sano-Sawada
e de Eckmann-Ruelle, sendo que nesse uiltimo a escolha
dos parametros adequados para a obtengao de resulta-
dos corretos ¢ critica. O método de Wolf apresentou
invariavelmente estimativas muito acima do esperado.
A convergéncia para o valor esperado nos métodos de
Sano-Sawada e Brown € mais rapida do que nos de-
mais métodos. Embora os resultados obtidos na mai-
oria dos algoritmos sejam comprometidos pela conta-
mina¢ao com ruido de 1%, a andlise adotada no caso
do método de Eckmann-Ruelle permite obter bons re-
sultados para niveis de ruido até 5%. Apresentam-
se também resultados conclusivos para os expoentes
de Lyapunov, obtidos pela utilizagao dos quatro al-
goritmos, que mostram evidéncias de comportamento
cadtico em sinais experimentais associados com flu-
tuagoes de densidade eletrénica medidas por sondas ele-
trostaticas colocadas na beirada do tokamak TBR-1.
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Signal To Noise Ratio In Stochastic Resonance
CHaATTAH, A. K.; Briozzo, C. B.; OsEnDA, O.
Facultad de Matemdtica, Astronomia y Fisica Universidad
Nacional de Cérdoba. Argentina
CACERES, M. O.

Centro Atdmico Bariloche - C.N.E.A. Argenlina

Stochastic Resonance is a cooperative phenomenon bet-
ween nhoise and periodic forcing in a bistable system.
The process can be modeled by an overdamped Brow-
nian particle in a quartic potential whose stable an uns-
table minima are periodically exchanged due to an ex-
ternal forcing.

In this work the Fokker-Planck equation (FPE) for the
problem is solved by Path Integral methods. The short-
time propagators are calculated in the WKB (small
noise) approximation. From them the one time asy-
mptotic probability distribution P,g(x,t) and the cor-
relation functions are computed numerically through
an iterative procedure using the Chapman-Kolmogorov
equation. The signal-to-noise ratio R is calculated as
a function of the noise intensity for parameter values
showing stochastic resonance,

MODELOS DE AUTOMATA CELULAR
PARA CONDICOES GERAIS DE TRAFEGO
LINEAR
VILAR, L. C. Q.; Souza, A. M. C. DE

Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas

O tratamento do problema de fluxo de trafego sem-
pre esteve fundamentalmente baseado na analise de da-
dos experimentais. No entanto, a pobreza de dados em
regides criticas levou a uma série de diferentes inter-
pretagOes acerca do comportamento da relagdo entre os
parametros fundamentais: densidade e fluxo. Estas in-
terpretagGes incluiam propostas tao divergentes quanto
as formas “lambda reversa”, descontinua, e continua
para a relacao fluxo-densidade. Em parte, isto foi cau-
sado pela auséncia de critério nos métodos experimen-
tals usados, o que indica a necessidade de uma abor-
dagem tedrica correta ao problema para guiar esta pes-
quisa. Esta questdo permanece em aberto até hoje. Os
primeiros modelos tedricos eram modelos de fluidos e
equagoes nao lineares, Eles eram adequados para tratar
transito a altas ou baixas densidades, mas ndo tinham
como ser trivialmente estendidos a todo o intervalo de
densidades observdveis. Entao, eles nao poderiam ser
de muita ajuda no esclarecimento da forma precisa da
relagio fundamental. Por esta razdo, e pelo fato de
pretendermos examinar o problema de vias sinalizadas,
nés baseamos nosso trabalho nos modelos de automata
celular para trafego recentemente introduzidos na lite-
ratura . Com esse método, acreditamos ter obtido
uma descri¢ao razoavel para a relagao fluxo-densidade
em auto-estradas. Também propomos uma explicagao
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para a relagio nao-funcional entre fluxo e densidade no
caso de transito em rodovias sinalizadas, o que também
nao havia sido tratado por nenhum modelo tedrico até
agora. Assim, nossos resultados parecem estar qua-
litativamente em acordo com os dados experimentais,
esclarecendo alguns pontos intrigantes na pesquisa de
trafego.

2K. Nagel e M. Schreckenberg, J. Physique I, vol. 2 (1992) 2221

CALCULOS DA DEPENDENCIA DAS
PROPRIEDADES TERMODINAMICAS DO
FULERENO SOLIDO COM RESPEITO A
TEMPERATURA.

1, V. I; TrETIAKOV, N. P.; TEIXEIRA RARBRELO, J.
N.

Universidade Federal de Goidg
OrrIZ, J. F. S.

Universidade Russa da Amizade dos Povos

A descoberta das enormes moléculas de carbono Cio,
C70, C7g,..., denominadas fulerenos, nas quais os
atomos estao dispostos na superficie de uma esfera do
tipo de uma bola de futebol ou uma esferdide, e a ob-
tengao de solidos compostos destas moléculas incomuns
[1], despertaram um interesse crescente pelos estudos
tedricos e experimentais de suas propriedades. Usando
o método correlativo do campo autoconsistente nac-
simetrizado para cristais fortemente anarmonicos [2)
nds calculamos a distancia interatomica, a densidade,
a energia de ligagao, a compressibilidade isotérmica e
o coeficiente de dilatagio térmica da fase solida do Clgg
com rede cubica de faces centradas, que ocorre quando
T=260K, em funcio da temperatura. Os resultados,
obtidos com os potenciats intermoleculares de Girifalco
(3] e Yakub [4], sdo comparados entre si, com resul-
tados existentes de calculos de outros autores e com
dados experimentais. Discutimos o papel dos efeitos
anarmonicos e quanticos. A anarmonicidade exerce
uma influéncia essencial sobre as diferentes proprieda-
des do fulereno sdlido, especialmente a temperaturas
elevadas. Os efeitos quanticos resultam ser desprezivel-
mente pequenos em toda a regiao de existéncia da fase
considerada em face da grande massa da molécula Csg
e da grande profundidade do pogo do potencial inter-
molecular.

1. H.W. Kroto, A.W. Allaf and S.P. Balm. Chem.
Rev., 91, 1213(1991). 2. V.I. Zubov. Phys. stat. sol.
87, 385, 88,43(1978). 3. L.A. Girtfalco. J. Phys. Chem.
96, 958(1992). 4. L.N. Yakub. Fizika Nizkih Tempera-
tur, 19, N6, p.726-727(1993).
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DESLOCAMENTOS RELATIVOS MEDIOS
QUADRATICOS EM UMA REDE
QUADRADA ANARMONICA.
PascuaL, M. F.; Zusov, V. I,
Universidade Federal de Goids

O método correlativo nao-simetrizado do Campo Au-
toconsistente € utilizado para estudar os deslocamentos
relativos médios quadraticos dos atomos em modelos bi-
dimensionais considerando a anarmonicidade e as cor-
relagoes interatomicas [1,2]. Obtemos expressoes para
estas grandezas com a ajuda da primeira e segunda
ordens da teoria de perturbagdes, levando em conta
termos anarmonicos até quarta ordem. Construimos
os diagramas correspandentes. Concretamente, calcu-
lamos os deslocamentos relativos médios quadraticos
dos atomos entre os primeiros, segundos, terceiros e
mais distantes vizinhos ao longo dos eixos x e y para
uma rede quadrada anarmonica e aplicamos um poten-
cial de curto alcance. Para todos os casos, o eixo x
esta dirigido ao longo da linha que une o par de vi-
zinhos considerados. Investigamos o comportamento
destes deslocamentos relativos médios quadraticos em
relagdo a temperatura, observando efeitos anarmonicos
em consequéncia das vibragbes dos atomos. Os mo-
mentos de correlagdo dos deslocamentos ao longo do
eixo y sao completamente determinados pela anarmoni-
cidade. Comparamos os deslocamentos relativos médios
quadraticos de uma rede quadrada com os resulta-
dos recentemente obtidos para uma cadeia linear mo-
noatomica [2].

1. V.I. Zubov, M.F. Pascual and J.N. Teixeira Rabelo,
Phys. Stat. Sol.(b), 175,331(1993).

2. V.I. Zubov, M.F. Pascual, J.N.Teixeira and A.C. de
Faria, Phys. Stat. Sol.(b), 182, N2(1994).

MOMENTOS DE CORRELAGAO
INTERATOMICA PARA UMA REDE
HEXAGONAL ANARMONICA
Pascual, M. F.; Ropricues, C. G.; Zusov, M. F.
Universidade Federal de Goids

O presente trabalho tem em vista o calculo dos mo-
mentos de correlagdo interatdmica para uma rede he-
xagonal anarmonica. Aplicamos o método correlativo
nao-simetrizado do campo autoconsistente (cusf) [1,2] e
utilizamos a teoria de perturbagoes até segunda ordem.
Consideramos potenciais de curto alcance, por exemplo
o potencial de Morse, obtendo correlagdes quadraticas,
na segunda ordem da teoria de perturbacdo, para os
deslocamentos dos atomos ao longo da linha que os une
como também para os deslocamentos perpendiculares a
esta linha. Estes dltimos sdo totalmente determinados
pela anarmonicidade das vibragdes dos atomos. Inves-
tigamos a dependéncia destes momentos interatdmicos
com a temperatura. Os resultados sao comparados com
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dados conhecidos para uma rede quadrada anarménica.
Uma das conclusdes é que as correlagdes quadraticas de
uma rede hexagonal com G(seis) primeiros vizinhos é
menor que o de uma rede quadrada com 4(quatro) pri-
meiros vizinhos. Também concluimos que os ntomentos
interatomicos para os primeiros, segundos e terceiros
vizinhos sfo diferentes de zero para uma rede hexago-
nal.

[1] V.I. Zubov, M.F.Pascual, lzvestia Vuzov, Fisika,
27, No. 6, 67, (1984), (em russo) [2] V.I. Zubov,
M.F.Pascual and J.N. Teixeira Rabelo, Phys. Stat. Sol.
(b), 175, 331, (1993)

PROPRIEDADES DE CRISTAIS NAS
VIZINHANCAS DO LIMITE DA
ESTABILIDADE TERMODINAMICA.
ZuBov, V. I.; Cararica, A. A.; TrRETIAKOV, N. T.
Universidade Federal de Goias
OrTiZ, J. F. S.

Universidade Russa da Amizade dos Povos

A possibilidade de superaquecer cristals a temperatu-
ras acima de seus pontos de fusfio é um fato ja firme-
mente estabelecido, tanto experimentalmente, come no
dmbito da teoria estatistica e das simulagdes compu-
tacionais (e.g. [1- 4]). Entretanto, as experiéncias en-
volvendo estados metaestdveis apresentam grandes di-
ficuldades. Em nosso trabatho desenvolvemos um es-
tudo tedrico das propriedades termodinéamicas do cris-
tal nas proximidades do limite de estabilidade. Explo-
ramos as particularidades de cristais de Van-der-Walls
de estrutura ctbica de face centrada (nednio, argdnio,
cripténio, xenénio) empregando o método correlativo
do campo autoconsistente nao-simetrizado para cristais
fortemente anarmonicos [2], As forgas interatdmicas fo-
ram descritas pelo potencial de Lennard-Jones, bem
como, pelo potencial de trés particulas de Axilrod-
Teller. Foram também avaliadas as contribuigoes das
primeiras corre¢des quénticas. Calculamos os expo-
entes que regem as peculiaridades do eristal nas vizi-
nhangas do ponto de instabilidade e verificamos que
perto do ponto de perda da estabilidade na isobara
T,za, , as propriedades do cristal se comportam da se-
guinte forma: parametro de rede a —a, ~ (T, —T)" /2,
médulo isotérmico de elasticidade By ~ (T, — T)'/2
coeficiente de expanséo térmica e capacidade calorifica
isobarica alfa, Cp ~ (T, = T)~1/2 . 1. N.M. Plakida
e T. Siklos, Acta. Phys. Hung. 4537 (1978) 2. V.I
Zubov, Phys. Stat. Sol.(b) 87,385,88,43(1978) 3. V.G.
Baidakov, A.E. Galashev e V.P. Skripov, Fiz Tverdogo
Tela (URSS) 22,2681(1980) 4. M.M. Martynyuk, ter-
mochim. acta 206, 55(1992).
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Aproximagao dindmica auto-consistente para o
antiferromagneto de Ising diluido em um
campo magnético uniforme
TAMASHIRO, M.; SALINAS, S.

Ingtituto de Fisica, Universidade de Sao Paulo

Utilizando um procedimento auto-consistente, baseado
em um algoritmo de banho térmico de Monte Carlo apli-
cado a um aglomerado de um spin central cercado por
z primeiros vizinhos, obtemos relagdes de recorréncia
para a dindmica dos spins!. Através da analise de es-
tabilidade dos pontos fixos das relagdes de recorréncia,
obtemos o diagrama de fases (temperatura x diluigéo x
campo magnético) do antiferromagneto de Ising diluido
em um campo maghético uniforme. Observamos uma
estrutura de singularidades para o campo critico a tem-
peratura nula, bem como a ocorréncia de fronteiras
reentrantes a baixas temperaturas. Verificamos que,
mesmo além da concentragio de percolagdo, o sistema
pode se ordenar pela aplicagdo de um campo magnético.

1 R. T. da Silva, M. N, Tamashiro, N. Caticha e
S. R. A. Salinas, a ser publicado.

EXPOENTE CRITICO DINAMICO PARA
CADEIAS DUPLAS DE SPIN.
SanT0s, M.; FIGUEIREDO, W.
Departamento de Fisica, UFSC

Estudaimmos o comportamento dindmico de uma cadeia
dupla de spins onde sdo levadas em consideragio acopla-
mentos entre quatro spins vizinhos mais préximos. Em-
bora esse sistema tenha solugao analitica no equilibrio,
utilizamos a taxa de relaxacdo inicial do parametro de
ordem para determinar um limite inferior para o ex-
poente critico dinadmico z . Mostramos que para as
dindmicas de Glauber e Kawasaki o expoente z depende
dos detalhes microscépicos da hamiltoniana, o que pa-
rece confirmar uma nio universalidade. Esse mesmo
tipo de comportamento jd foi observado para o modelo
de Ising unidimensional com intera¢des de troca néo
homogéneas(J.K. Leal da Silva, Tese de Doutoramento,
Genebra, 1987).

COMPARAGCAO ENTRE AS PRESCRICOES
DE GLAUBER E METROPOGLIS PARA OS
ESTADOS ESTACIONARIOS DO MODELO

DE ISING.
PauLa, G. L. DE S.; FIGUEIREDO, W.
Departamento de Fisica, UFSC

Estudamos os estados estaciondrios do modelo de Ising
através da evolugdo temporal via equagio mestra. Ini-
cialmente consideramos o caso no qual um gradiente
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de temperatura é estabelecido sobre o sistema com
condi¢des de contorno na superficie, Determinamos
os perfis da magnetizagdo em uma e duas dimensdes
para as taxas de transicio de Glanber ¢ Metropo-
lis nos estados estacionarios. Mostramos que os es-
tados estacionarios sdo diferentes quando correlacdes
sa0 desprezadas. Por exemplo, em uma dimensio,
utilizando-se a taxa de Metropolis, mostramos que o
estado ferromagnético é instavel mesmose T = 0. Ao
contrario, com a taxa de Glauber, obtemos a tempera-
tura critica correta do modelo de Ising unidimensional.
Ao contrario, quando correlagbes entre primeiros vizi-
nhos sao consideradas,ambas as taxas levam ao mesmo
estado estacionario.

SUPRESSAO E EXCITACAO DE CAOS
NUM SISTEMA MODELADO POR UM
MAPEAMENTO 1D
Braun, T.; HASENACK, A. C.
Instituto de Fisica da UFRGS

Um sistema dinamico pode muitas vezes ser mode-
lado por uma equagio de movimento a tempo dis-
creto, tomando-se como um exemplo genérico a equagio
2441 = f(zi, t) que representa um mapeamento unidi-
mensional (1D). Neste caso z; é a variavel dinamica e
4 € um parametro de controle. Variando-se u o sistema
pode apresentar bifurcagdes {isto é, mudangas qualita-
tivas no seu comportamento dinadmico) que podem re-
sultar numa evolugio muito complexa e dita ser cadtica.
Um dos paradigmas destes mapeamentos 1D é o mape-
amento logistico z;4; = 4pzi(] — ;) extensivamente
estudado na literatura. Neste trabalho consideramos
como sistema dinamico a descarga elétrica, sendo a cor-
rente elétrica que flul na descarga a variavel dinamica
observada. Sabe-se que em condi¢des adequadas (T.
Braun et al. Phys. Rev. Lett. 59, 613 (1987); T.
Braun et al. Phys. Rev. Lett. 68, 2770 (1992)) esta
corrente apresenta uma oscilagio que pode apresen-
tar bifurcagdes culminando num estado caético. Esta
sequéncia de bifurcagbes pode ser modelada por um
mapeamento 1D como o mapeamento logistico. Neste
trabalho estudamos a dindmica da descarga quando
submetida a uma perturbagio dependente do tempo
(iteragdo) tal que z;4; = fzi, #) lu=cte —€i. Mostra-se
que o estado dindmico do sistema com p = cfe varia
em fungao da amplitude da perturbacao &;. De fato, &;
funciona como novo parametro de controle e variando-
se linearmente a sua amplitude em funcao da iteragao i
obtém-se a mesma seqiiéncia de bifurcagdes que se ob-
serva no sistema nio perturbado variando u. Conclui-se
portanto que com a aplicagao adequada de uma per-
turbagao dependente do tempo pode-se suprimir ou ex-
citar o comportamento cadtico. Mostra-se ainda que
esta sistematica esta de acordo com o que se convencio-
nou chamar de controle do caos (Ott et al. Phys. Rev.
Lett. 64, 1196 (1990)). '
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ESTUDO DA PROPAGA(}AO DE DANOS
NO MODELO DE ISING NA REDE
QUADRADA TOTALMENTE FRUSTRADA
A. JUNIOR, A.; NoBRE, F. D.; Mariz, A. M;
CosTa, F. A. pa
UFRN

A téenica da propagacio de danos tem contribuido re-
centemente para a compreensao do espago de fases de
sistemas fisicos e despertado interesse no que diz res-
peito a uma possivel relagao entre os diferentes re-
gimes de propagagdo do dano ¢ as diversas fases de
equilibrio de modelos estatisticos. No presente traba-
lho, estudamos o modelo de Ising na rede quadrada
totalmente frustrada através da referida técnica. Utili-
zando a dinamica de Glauber encontramos um tnico re-
gime para qualquer temperatura finita (regime cadtico),
para o qual o dano sempre se propaga, 0 que pode
ser identificado com a ndo existéncia de transicio de
fase para o modelo em questao. A dinamica do banho
térmico produz trés regimes distintos, analogos aos ja
encontrados para outros sistemas com multiplicidade
de estados: (a) um regime a baixas temperaturas para
o qual o dano final depende das condicdes iniciais; (b)
um regime intermediario onde o dano final é ainda nao
nulo, embora independente das condigdes iniciais; (c)
um regime de altas temperaturas para o qual o dano
nao se propaga. As interpretagdes e analogias com ou-
tros sistemas sao discutidas.

Efeito de Bombeamento em Sistemas de dois
Niveis
PraTAVIERA, G. A.; Mizuam, S. S.
Departamento de Fisica - UFSCAr

E de grande interesse o estudo da dinamica de siste-
mas quanticos dissipativos. Um dos métodos de ata-
car o problema é utilizando-se do modelo sistema -+
reservatorio térmico. Em geral nesses estudos é feita
a aproximacao Markoviana que consiste em considerar
o tempo de correlagio sistema-reservatério despresivel
em relagdo ao tempo de relaxagio do sistema. Experi-
mentos em processos Opticos ultrarapidos colocam em
divida a aproximagao Markoviana, assim é de interesse
levar em conta efeitos nao-Markovianos no tratamento
tedrico do problema. Estamos estudando nesse con-
texto um sistema de dois niveis bombeado por uma
for¢a externa dependente do tempo. Pretende-se obter
a equagao de evolugao e apartir disso estudar os efeitos
do bombeamento sobre o sistema. Fazendo assim um
estudo da coeréncia e da susceptibilidade levando-se em
conta efeitos ndo Markovianoos e influéncia da tempe-
ratura em processos de decoerencia e absor¢ao Optica.
Suporte financeiro - CNPQ
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REGIMES PERIODICOS E
QUASI-PERIODICOS EM UMA TORNEIRA
GOTEJANTE.

PINnTO, R. D.; SARTORELLI, J. C.; OLIVEIRA, M. J.
DE; GONGALVES, W. M.

IFUSP

Uma sequéncia de dados experimentails, iniciando-
se com f =~ 38.42golas/s e terminando com f =
39.69gotas/s, um pouco antes do regime se tornar la-
minar, estd sendo investigada. Os dados de interva-
los de tempo entre uma gota e a seguinte, sao trata-
dos como sendo uma série pseudo temporal {(n), onde
n = 1,2...1024. Esta sequéncia contém 17 séries com
os dados apresentando uma relagao sinal/ruido decres-
cente com o aumento da vazdo. Qs mapas de pri-
meiro retorno apresentam caracteristicas de comporta-
mento periddico, ( perfodo= 5 gotas ) para as 7 pri-
meiras séries, e quasi-periédicos para as séries restan-
tes, com periodos fundamentais entre 5 e 6. Dentro
da sequéncia quasi-periédica aparentemente existem 2
regimes periédicos, ( periodo=11/2 ¢ 6 gotas 7). A ob-
tencio destes periodos tem sido dificultada pela relagio
sinal/ruido< 1. Para a determinag¢do das frequéncias
fundamentais desta sequéncia com alto ruido varios
métodos estio sendo estudados.

ESTUDOS DE REGIMES PERIODICOS E
QUASI-PERIODICOS NUMA TORNEIRA
GOTEJANTE PELA DIMENSAO DE
CORRELACAO.

SiLva, J. G. M. DA; SARTORELLL, J. C;
GongaLves, W. M.; PinTo, R. D.
IFUSP

Estamos estudando a caracterizagio, através da esti-
mativa do cdlculo da dimensio de correlagio, de uma
sequéncia de dados experimeritais obtidos em uma tor-
neira gotejante. O dados de intervalos de tempo en-
tre uma gota e a seguinte szo tratados como uma
série pseudo-temporal t(n). A sequéncia, composta
por 17 séries, inicia-se com f ~ 38,42gotas/s e ter-
mina com f =~ 39,069gotas/s, um pouco antes do re-
gime se tornar laminar. As 7 primeiras séries tém
comportamento peridédico, e as restantes tém carac-
teristicas quasi-periddicas.A relagao sinal/ruido é de-
crescente com o aumento da vazao.

A caracterizagido ¢ feita através da utiliza¢do do al-
goritmo de Grassberger-Proccacia, implementado por
Prado e Fiedler-Ferrara [1], que fornece uma estima-
tiva para a dimensio do atrator assoctado & dinamica
assintética das séries consideradas. Resultados prelimi-
nares serdo apresentados e discutidos.

[1] Carmen P. Cintra do Prado, Nelson Fiedler-Ferrara
Jr.- IFUSP.
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TEMPOS DE RELAXACAO DE UMA
TORNEIRA PINGANDO
PeEnNa, T. J. P.; OLIVEIRA, P. M. C. DE
UFF

Apresentamos, na reuniio anterior, mapas de retorno
extraidos de simulagdes computacionais de torneiras
pingando, baseadas no modelo de Ising bidimensional
com intera¢des entre primeiros e segundos vizinhos. Nas
nossas simulagoes nao incluimos nenhum termo cinético
e portanto as gotas ndo apresentavam movimento de
vibragao, ingrediente considerado fundamental para a
exibi¢dao de comportamento complexo no iinico modelo
tedrico disponivel. Ainda assim, os mapas de retorno
apresentam boa concordancia com os dados experimen-
tais, principalmente com aqueles obtidos a partir de
torneiras de diametro da ordem (ou menor que) 1 mm.
Intermiténcias foram detetadas para vdrios valores do
fluxo de liquido. Entretanto, torneiras pingando po-
dem apresentar tempos de relaxa¢iao bastante longos e
mesmo crises podem ocorrer, com mudanga siibita de
atratores. A obtencao de resultados experimentais so-
bre estes tempos de relaxagdo pode ser bastante com-
plicada devido & dificuldade em, por exemplo, manter
a estabilidade do fluxo do liquido e devido a outras flu-
tuagoes de natureza diversa.

Neste trabatho medimos, através do mesmo esquemsa
computacional adotado no trabalho anterior, estes tem-
pos de relaxagio para sequéncias temporais com grande
nimero de gotas (> 5000). Nas nossas simulagdes o
controle de fluxo é extremamente preciso e nio sujeito
i flutuagbes, como nos dados experimentais.

Conditions for Oscillatory and/or Chaotic
Behavior in Dissipative Systems
Lacos, R. E.

Departamento de Fisica, IGCE, UNESP, Rio Claro

We study general dissipative systems, in particular che-
mically reacting and hydrodynamical systems, modeled
via kinetic (deterministic) equations. After the several
(non equilibrium) steady states and their linear stabi-
lity are computed, bifurcation conditions are explored
within a multiple time scale analysis context. Equa-
tions for non steady state solutions are obtained, si-
milar (but not equivalent) to the well known Landau-
Ginsburg equations in equilibrium statistical mecha-
nics. Analogies are exploited (order parameters, sy-
mmetry breaking effects and so on) between dissipative
systerns and equilibrium phase transitions. Unfortu-
nately there is no general framework to explain and
probe the new stable “ordered” structures in dissipative
systems, contrary to the equilibrium case. Therefore,
no universal criteria nor a general theory for oscilla-
tory and/or chaotic behavior appear to be at hand, ne-
vertheless, for particular classes of dissipative systems,
some criteria can be obtained, at present in the form of
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necessary conditions. For example, for chemically re-
acting systems, certain “sum rules” involving cross or
auto catalytic stequiometry, thermally activated reac-
tion rates, heat leak coefficents (system-reservoir) and
so on, are to be satisfied if oscillatory and/or chaotic
behavior is to be expected. Furthermore, we attempt to
include fluctuations into our analysis via Fokker-Planck
type equations.

SIMULACAO COMPUTACIONAL DA
PROPAGACAO DE DANOS NAS
DINAMICAS DE GLAUBER E BANHO
TERMICO COM ORIENTACAO DE RUIDO
TERMICO
Bisiano, M. F. pE A.; MoRrglrA, F. G. B.
Departamento de Fisica - UFPE

Muito recenternente de Ahneida [1] demonstrou através
da enumeragio direta das probabilidades de “flip”, que
a esperada equivaléncia entre as dindmicas de Glauber
e de banho térmico em simulagdes de propagacao de da-
nos somente poderia ser obtida se levassemnos em conta
a orientagao do ruido térmico bem como a sua inten-
sidade. Na presente comunicagao, esta equivaléncia é
demonstrada através de simula¢des numéricas da pro-
pagagdo de danos no modelo de Ising em redes qua-
dradas de diversos tamanhos. Nossa analise para a
distancia de Hamming, que expressa a evolugdo tempo-
ral de duas configuragdes inicialmente sujeitas a virios
tipos de danos, corrobora esta observa¢do e levam a
resultados que sao os mesmos nas duas dinamicas inde-
pendentemente das condi¢des iniciais de danos.

(1] Rita M. C. de Alneida, J. Phys. I (France) 3, 951
(1993).

ESTUDO DE FLUIDOS DE MOLECULAS
DIMERICAS HOMONUCLEARES POR
SIMULAGCAO MONTE CARLO
Siva, F. L. B. pa
Departamento de Quimica, Faculdade de Ciéncias,
UNESP, Bauru, SP
DEGREVE, L.

Departamento de Quimics, FFCLRP, USP, Ribeirdo
Preta, SP

O estudo dos fluidos moleculares tem ha rmuito tempo
chamado a atengao de tedricos e experimentalistas, por
permitir o entendimento de diversos fendmenos tais
como: catalise heterogénea, estabilidade de dispersdes
coldidais, solugdes eletroliticas, sistemas bioldgicos, etc.
Assim, varios modelos tém surgido, tentando explicar
como sao os fluidos, revelando sua estrutura e, por es-
tas, suas propriedades termodinamicas. A abordagem
dos estudos estruturais geralmente é baseada na de-
terminacgao das fungdes de distribuicao radial, que sado
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insuficientes para elucidar a estrutura dos fluidos mole-
culares. Neste trabalho, apresentamos estudos estrutu-
rais baseados nas fungoes de distribuigdo angulo-radial
de fluidos de moléculas homonucleares AB e em fungaes
radiais, Foram determinadas, as diversas fungdes de
distribui¢do radial (AA, AB e BB) assim como g{r, )
onde r é a distancia entre os centros de duas moléculas e
8 o angulo entre elas. As fungdes de distribuigao radial
indicam que a estrutura do fluido nao é muito definida
aproximando-se nesta densidade, p = 0.5 (unidades re-
duzidas), de um fluido continuo. Pelo g(r,0), verifi-
camos pouca frequéncia de moléculas perpendiculares
uma ern relagdo a outras, mostrando que elas tém como
orientagao preferencial o paralelismo. A introdu¢do da
varidvel { na fungao de distribuigdo nos permite ter
mais informagdes do sistema em estudo o que é de vital
importincia para aplicagao da técnica de Monte Carlo
Reverso.

CNPq-Fapesp

Equivaléncia entre Monte Carlo Dinamico e
equacoes diferenciais na descrigao da reacao de
A+ A — 0 em uma dimensao
WEINKETZ, S.; CABRERA, G.

Instiluto de Fisica 'Gleb Wataghin’, Universidade Fstadual
de Campinas (UNICAMP)

A reacdo de aniquilamento 4 + A — 0 em uma di-
mensio é analisada como uma média estocdstica sobre
o procedimento de Monte Carlo Dindmico [Fichthorn e
Weinberg, J. Chern. Phys. 95, 1090 (1991)], em que
a evolugdo temporal do sistema é descrita a partir das
taxas temporais dos eventos locais, e do nimero de suas
ocorréncias. Aqui sdo consideradas as taxas de reagao
(r+) e difusio (ryq) entre sitios vizinhos. Desta forma
se obtém que a taxa de reacdo é proporcional a densi-
dade de sitios vizinhos ocupados I(t), i.e. dn{t)/dt =
-2r.I'(t), onde n(t) é a densidade de sitios ocupados.
I' depende de n em fungado da ordem local, Quando a
difusao ¢ rapida em relagiio & reagdo, a ocupagio dos
sitios é aleatdria, e entdo I' = n? (reagao de segunda
ordem). Quando a difusdo é lenta, o sisterna ndo é ale-
atorlamente desordenado e a equivaléncla acima nao é
obtida. Neste caso a ordem local é tratada pela apro-
ximagao de probabilidades de sitios e pares de sitios
de Kikuchi [Phys. Rev. 81, 988 (1951)], com o que
se obtém urn sistema de duas equagdes diferenciais or-
dinarias acopladas, para n(t) e I'(t). Este sistema é
resolvido numericamente ¢ comparado com simulagdes
de Monte Carlo Dinamico, mostrando que o sistema de
equagdes diferenciais obtido é equivalente ao procedi-
mento de Monte Carlo, e permitindo obter as leis de
escala de decaimento para a reagao. O argumento é
facilmente generalizavel para sistema de dimensionali-
dade superior e reagdes mais complexas.
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SIMULACAO NUMERICA DE EQUAGOES
DIFERENCIAIS ESTOCASTICAS DA
MECANICA ESTATISTICA
Rical, T. F.; SCHERER, C.; BRUNNET, L. G.
Universidade Federal do Rio Grande do Sul

Equagoes Diferenciais Estocdsticas (EDE’s) constituemn
uma ferramenta matematica muito itil em fisica, mas
métodos para integraa-las numericamente sao relativa-
mente pouco conhecidos entre os fisicos. Uma classe
especial dessas equagoes e que ocorre freqiientemente
em fisica estatistica é constituida pelas Equag¢oes de
Langevin,

dXa(l) = Aadt+ Y BapdWp(1) (3)
B

onde as variaveis X,(t) sdo as componentes de um ve-
tor X(t) representando um ponto no espaco de fase
do sistema, enquanto os coeficientes A, e Byg depen-
dem de X'(t) e, em geral, explicitamente do tempo;
dWa (1) representa o incremento de um processo de Wi-
enner Wg(t) ocorrido durante o intervalo infinitesimal
dt. Neste trabalho, integramos numericamente um sis-
tema de trés equagoes de Langevin acopladas, através
de simula¢io Monte Carlo. Uma vez que a solugao
de (1) ndo é uma simples fun¢do, mas um Processo
Estocdstico (PE), ou seja, uma cole¢ao de realizagoes
(fun¢des do tempo) do PE X,(t), N > 1 equagles
idénticas, com as mesmas condi¢des iniciais, sao inte-
gradas numericamente, cada. qual representando uma
particular realizagio de X, (¢} - a trajetoria de uma
réplica de um ensemble estatistico. Para cada réplica
e para cada passo de integracao, é gerado um nimero
aleatério com as propriedades estatisticas apropriadas,
representando um incremento, ocorrido durante At,
do processo de Wienner Wg(t). Dessa forma, médias
de ensemble. para fungdes de X(t) podem ser obti-
das diretamente dos resultados da simula¢ao. No caso
do sistema especificamente abordado neste trabalho,
)'('(t) = (X1,X2,X3) € um vetor de trés componen-
tes que representa a magnetiza¢ido de uma particula
superparamagnética. Este modelo foi desenvolvido an-
teriormente por nds para descrever a dinadmica de uma
particula superparamagnética, em que sao admitidas
flutuagdes também na magnitude da magnetizagao.

FASES CAQOTICAS EM SISTEMAS
MAGNETICOS
Rosas, A.; COUTINHO, S.
Universidade Federal de Pernambuco, Recife.

A abordagem usada para estudar sistemas dindmicos
nao-lineares foi empregada para investigar a estrutura
cadtica da magnetizagio local de modelos de spin com
frustragdo. Em particular, consideramos o modelo de
Ising com spin 1 (modelo de Blume-Emery-Griffiths) na
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rede de Bethe com niimero de coordenagao arbitrario,
com interages competitivas entre primeiros e segun-
dos vizinhos de geracGes consecutivas, interagao de in-
tercambio biquadrédtica entre primeiros vizinhos e in-
teragdo de anisotropia local (single ion), em presenca
de um campo magnético externo. O diagrama de fase
do modelo é alcanc¢ado via um conjunto de seis equagtes
de recorréncia exatas. O diagrama de fase do estado
fundamental no espa¢o de parametros do modelo é ob-
tido comparando-se diretamente as energias das diver-
sas configura¢des possiveis do modelo confirmando o
limite T — 0 do diagrama de fase para T'# 0 . Apre-
sentamos um estudo deste modelo no limite em que o
ntmero de coordenac¢do tende a infinito (aproximagao
de campo médio). Neste limite, o diagrama de fase
é determinado pelos atratores de wn sistema de ape-
nas duas equagdes de recorréncia ndo-lineares acopladas
(mapa bidimensional). Para certo dominio do espago
dos parametros, o mapa evolui para etrafores estranhos
caracterizando a existéncia de regides do diagrama de
fase onde a magnetizagao teria uma estrutura cadtica,
Uma analise detalhada dos ei{ratores estranhos é apre-
sentada.

CONTROLE DE CAQS NO CIRCUITO DE
CHUA.
BaptisTa, M. pa S.; CaLpas, [ L.
UspP

Tendo em vista o estudo do controle de sistemas nao
lineares através de perturbagdes externas, foi utilizado
o circuito de Chua, com os parametros ajustades de
forma a se obter regime cadtico para com Isso verifi-
car a sensibilidade desse sistema a perturbagtes intro-
duzidas no dominio do tempo.Em primeira instancia,
o experimento fol simulado em uma workstation Hp ,
utilizando o método de Range Kutta de quarta ordem,
para integrar as equagdes qle caracterizam a dindmica
do circuito de Chua,mais um termo perturbativo, e, em
seguida, fol realizada a experiéncia, com os dados co-
letados com o auxilio do médulo CAMAC de aquisicio
de dados do Laboratfio de Fisica de Plasma, mon-
tando o circuito de Chua original, com a adigao de uma
resisténcia conectada a um gerador de ondas, resga-
tando dessa maneira, o termo perturbativo introduzido
nas equagoes do sistema, usado na simulagao numeérica.
Comprovou-se que a introdu¢do desse novo termo é o
responsavel, tanto por um aumento da desorganizagio
do sistema quando para a convergéncia do sistema para
um regime estavel e nao cadtico. Verificou-se que di-
ferentes tipos de ondas, tais como pulsos, ondas qua-
dradas, senoides, geravam resultados qualitativamente
semelhantes e que o controle das oscilagoes cadticas era
obtido com um ajuste da frequéncia e da amplitude
das ondas. Sera discutida, com alguns exemplos, a di-
ferenca entre perturbagdes introduzidas no dominio do
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tempo, caso que sera apresentado, e perturbagdes in-
troduzidas no dominio do espago, ou seja , somente
quando o atrator do sistema estiver passando por uma
determinada se¢ao de Poincaré.

Analise em Tempo Real do Decaimento de
Estados Metaestiveis
CAVALCANTI, R. M.

PUC-RJ
CarvarLno FiLHo, C. A. A. DE
UFRJ

Calculamos a taxa de decaimento para um estado cor-
respondente a uma matriz densidade térmica centrada
em um estado metaestdvel. Os calculos normalmente
encontrados na literatura® fornecem taxas de decai-
mento constantes no tempo, numa situa¢do que cor-
responde a presenca de um reservatdrio que repde a po-
pula¢do do estado metaestdvel numa taxa igual aquela
com que ele decai. Tal reservatdrio estd ausente em nos-
sos calculos, o que resulta numa taxa de decaimento in-
trinsicamente dependente do tempo.® Tratamos o pro-
blema numa aproximacio semiclassica, procurando es-
timar a contribui¢ao relativa do tunelamento quantico e
da ativa¢do térmica. Indicamos como generalizar nossos
resultados para Teoria Quantica de Campos e aponta-
mos possiveis aplicages.

2J. S. Langer, Ann. Phys. 41, 108 (1967);
ihid 54, 258 (1969); Ian Affleck, Phys. Rev. Leit.
46, 388 (1982).
b4Quantum Statistical Metastability
Revisited” by D. Boyanovsky et ol., University of Pittsburgh
Preprint PITT-93-04 (1993).

MAPEAMENTO QUADRATICO
MODULADO
MiLMAN, F. S.; HAusER, P. R.
DEPARTAMENTO DE FISICA DA Ursc

Em trabalhos recentes o estudo do efeito da modulagao
sobre 0 mapeamento quadratico através da modulacao
do parametro "a” por uma lei idéntica a0 mapeamento
ja foram realizados e mostraram que o efeito de mo-
dula¢do nado altera o comportamento do mapeamento
quadratico. Neste trabalho estudamos a influéncia da
modulag¢do do parametro ¥a”, através de uma dinamica
proposta por
arp1 =1 — play|*,

sobre o mapeamento quadratico na forma

Lyl = 1-— 032}?.
verificamos que para certos valores da modulagao ”z”
ocorrem mudangas qualitativas notaveis nos diagramas
de bifurca¢des, sendo que para valores em torno de "z
= 3” o periodo um se desdobra em dois ¢ a medida que
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FLa. ) |

o expoente de modulagdo "z” cresce o "gap” aumenta.
Ocorre também um alargamento das janelas periddicas
e um deslocamento no sentido crescente do parametro
#. A influéncia no comportamento universal é anali-
zada pelos valores dos expoentes de Lyapunov e nas
dimensoes dos atratores estranhos.

Teoria Estatistica de Liquidos, Sdlidos
e Estruturas Fractais (EST) -

10/06/94

PHASE TRANSITION TO A FROZEN
GLASS STATE AND MAGNETIZATION OF
Cso AND C7 FULLERENES
BUNTAR, V.

CIFMC, UnB

The transition to a frozen rotation movement state in
Ceo and Crq fullerenes is discussed. The influence of the
transition on a magnetic susceptibility y of the substece
is considerated. The magnetic susceptibility of a fulle-
rene molecule is a result of a sum of two main contri-
butions: i) paramagnetic currents in every pentagons,
and ii) diamagnetic currents flowing all around the mo-
lecule. In this work s shown that a strong anoma-
lies have to exist on a x(T) dependence on a transition
boundary to a frozen glass state. The strong magne-
tic irreversibility for zero field cooled and field cooled
curves in a temperature region 7' < T, (7, is a tran-
sition temperature) and a extremum at 7' = T, on a
zero field coolrd curve are predicted. The irreversibi-
lity due to the difference in the magnetization of the
magnetically ordered (for field cooled) and disordered
(for zero field cooled) molecules. And the extremum is
the result of a thermal "melting” of the frozen glass in
the existance of external magnetic field.

MODELO DE DINAMICA CELULAR PARA
REDES DE OSCILADORES
MASSUNAGA, M. S. DE O.; BaHIaNA, M.
Universidade Federal do Rio de Janeiro

Numa grande popula¢io de osciladores que interagem
entre sl, o comportamento macroscdpico nao deve de-
pender de informagdes microscépicas detalhadas de
cada oscilador e do seu acoplamento especifico com o
resto da populagdo. Essas informacgdes , provavelmente,
nunca estarao disponiveis e poderdo variar em deta-
lhes de um oscilador para outro dentro de uma mesma
populagdo . Nesses tipos de problemas, onde deta-
lhes finos sdo irrelevantes, um modelo baseado num
sistema de dinamica celular (SDC) se adapta muito
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bem. Analisamos o comportamento de uma populagdo
de osciladores em redes bidimensional e tridimensional,
usando o SDC, para determinarmos sob que condigdes
hi o aparecimento de sincronismo macroscopico numa
populagdo de osciladores com uma distribuigao es-
pecifica das frequéncias iniciais. Tal evolug@o temporal
assemelha-se & transi¢do de fase de segunda ordem em
sistemas cooperativos em equilibrio.

VALIDADE DAS LEIS DE ESCALA PARA O
MODELO DE ISING EM UMA REDE
FRACTAL
REDINZ, J. A.; MAGALHAES, A. C. N. DE
Centro Brasiletro de Pesquisas Fisicas

Obtemos expressdes exatas para diversas grandezas
termodinamicas do modelo de Ising ferromagnético com
campo externo em redes fractais que sao generalizagdes
da familia Sierpinski Gasket. Partindo dessas ex-
pressdes calculamos os expoentes criticos v, @, § e
v associados ao comprimento de correlagdo, ao calor
especifico, & magnetizagdo e a suscetibilidade respec-
tivamente. Esse conjunto de expoentes criticos per-
mite testar a validade da lei de escala de Rushbrooke
(¢ 28 + v = 2) e da hiper-escala (dv = 2 — «). Es-
sas leis de escala foram originalmente propostas para
sistemas definidos em redes de Bravais. No entanto, a
lei de hiper-escala, em particular, tem sido verificada
em diversos sistemas fractais {(onde d, ao invés de ser
a dimensdo espacial do sistema é a dimensao fractal
da rede). Um teste mais completo envolvendo outras
leis de escala, em nosso conhecimento, nio fora ainda
realizado em um sistema fractal. Nesse trabalho nos ve-
rificamos, para redes com diferentes dimensoes fractais,
que as leis de hiper-escala e de Rushbrooke s&o validas
para essa familia de sistemas magnéticos.

YCl; LIQUIDO : UMA SIMULACAO POR
DINAMICA MOLECULAR
Rino, . P.
UFSCar

Neste trabalho é proposto um modelo para se estudar
as propriedades estruturais do YCls em sua fase liquida,
utilizando-se da técnica de dindmica molecular. A alta
ionicidade das ligages do liquido YCl; torna tal com-
posto bastante atrativo do ponto de vista da simulagao
pois o sistema pode ser descrito através de um potencial
efetivo de pares esfericamente simétrico. Neste traba-
lho utilizamos um potencial efetivo de pares que tem
a mesma forma funcional do potencial de pares ja uti-
lizado em outras simulagdes,(1) qual seja, a interagao
Coulombica, devido a alta lonicidade dos ions, uma re-
pulsdo de curto alcance para balancear a atragdo en-
tre ions, e uma interagdo carga-dipolo devido a alta
polarizabilidade eletronica dos adntons. Os calculos de
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dinamica molecular foram feitos para um sistema com-
posto por 432 particulas, 108 Y e 324 Cl, a 1300 K. O
fator de estrutura, S(q), é calculado e comparado com
os resultados experimentais de difragio de neutrons re-
portados por Saboungi et. alii.(2) em excelente con-
cordancia. A func@o de correlagiao de pares, fatores de
estrutura parciais e distribui¢do dos angulos de ligagao
sdo também discutidos.

(1) Rino, J.P., Ebbsjo, 1., Kalia, R., Nakano, A., and
Vashishta, P., Phys. Rev. B47, 3053 (1993), e referen-
cias al citadas.

{2) Saboungi, M.-L., Price, D.L., Scamehorn, C., and
Tosi, M., EuroPhys. Lett. 15, 283 (1991).

PAROPRIEDADES ESTRUTURAIS,
DINAMICAS E TERMODINAMICAS DE
UMA CADEIA LINEAR COM
ANARMONICIDADE FORTE,

Siwva, J. L. F. pA; RaBero, J. N. T.; Zusov, V. L
Universidade Federal de Goids

Na Fisica Estatistica da Matéria Condensada os mode-
los simplificados de menor dimensao, particularmente
unidimensionais, sao de grande utilidade para o de-
senvolvimento e verificagio das teorias [1] . No pre-
sente trabalho o Método Correlativo do Campo Auto-
consistente Nao-Simetrizado [2,3], desenvolvido com o
objetivo de descrever os adlidos anarménicos é empre-
gado para o estudo do modelo mais simples de cris-
tal anarménico: Uma cadeia linear monoatdmica in-
finita com interagdo entre os primeiros vizinhos ape-
nas. As propriedades estruturais, dinamicas e termo-
dinamicas deste modelo sao obtidas em forma de ex-
pansoes de temperatura. Calculamos as distdncias in-
teratdmicas, o coeficiente de dilatagio térmica e as
capacidades térmicas isocérica e isobdrica em fungdo
da temperatura. O potencial autoconsistente de cada
atomo contém termos anarmonicos pares até a sexta
ordem. Nesta aproximagio obtemos a energia livre da
cadeia linear com termos anarménicos até a terceira
ordem em temperatura. Os termos anarmadnicos de
ordem impar aparecem quando calculamos corre¢des
da teoria termodinidmica de perturbagdes. Para os
calculos numéricos concretos utilizamos os potenciais
interatdmicos de Lennard-Jones e de Morse. Os efeitos
anarmonicos e a contribui¢ao das diferentes corre¢des
da teoria de perturbag¢des sdo avaliadas. Os termos de
terceira ordem em temperatura aumentam a dilatagao
térmica da cadeia. Consideramos ainda a influéncia dos
termos anarmonicos de ordem mais alta sobre as capa-
cidades térmicas.

1. G.Leibfried, Gittertheorie der Mechanischen und
thermischen Eigenschaften der Kristalle (Springer-
Verlag, Berlin, 1955). 2. V.I Zubov, Phys.Stat.Sol.
(b), 87, 385 (1978). 3. V.I Zubov and J.N. Teixeira
Rabelo, Phys.Sat.Sol. (b) 138, 433 (1986).
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PROPRIEDADES ESTRUTURAIS E
DINAMICAS DE SUPERFICIES
SINGULARES DE UM CRISTAL

ANARMONICO COM REDE HEXAGONAL
SIMPLES.

Zusov, V. 1.; RaBero, J. N. T.; LéBo, M. P.
Universidade Federal de Goids
MamonToOV, 1. V.

Universidade Russa da Amizade dos Povos

A Rede hexagonal simples é o modelo mais simples de
um Cristal Fortemente Anisotrépico. Ademais, em cer-
tas condigdes osilicio [1] forma esta rede. Para o estudo
das propriedades atémicas de um cristal aparménico
com rede hexagonal simples usamos o Método Cor-
relativo do Campo Autoconsistente Nao- Simetrizado
[2]. Os resultados dos calculos de suas propriedades
termodindmicas volumétricas, considerando apenas in-
teraces de primeiros vizinhos, foram apresentados no
ano passado [3]. Neste trabalho estuda-se as proprie-
dades estruturais e dindmicas de algumas de suas su-
perficies singulares. Calcula-se a relaxacdo da rede, as
amplitudes médias quadraticas dos dtomos e sua assi-
metria na vizinhan¢a da face 0001. Na aproximagio
linear em temperatura auwmenta uma distancia inter-
planar em compara¢io com outros, na aproximagao
quadrédtica aumentam duas. As amplitudes de vibragao
dos dtomos crescem nas duas camadas paralelas a su-
perficie. Efeito analogo se verifica nas faces 1100, porém
quantitativamente menor. As propriedades das su-
perficies 1120 sdo avaliadas com base em um modelo
simplificado : uma rede hexagonal plana com face 112,
Sua relaxacao perto desta superficie tem cariter de mo-
nocamadas ndo-mondtono: as distancias interplanares
aumentadas se alternam com as diminuidas, tendendo
assintoticamente ao valor volumétrico. Analogamente
se comportam as amplitudes de vibragbes dos dtomos.
Discutimos o papel dos efeitos quanticos.

1. A. Neethiarlagarajan, Phys. Rev. B47(1993)487.

2. V.I. Zubov, [.V. Mamontov and N.P. Tretiakov. Int.
J. Mod. Phys. B6, 197(1992).

3. J.N.T. Rabelo, M.P. Lobo e V.I. Zubov.
ENFMC-resumos, p.144, Caxambu, 1993.

XVI

MOMENTOS DE CORRELAGCAO
INTERATOMICA PARA UM MODELO
TRIDIMENSIONAL COM REDE CUBICA
SIMPLES DE CORPO CENTRADO.
Carvarno, M. A.; Pascuar, M. IF.; Rosa, A. L,;
Zupov, V. I.

Untversidade Federal de Goids

Aplicando o Método Correlativo Nao-Simetrizado do
Campo Autoconsistente (Cusf) [1,2], obtemos ex-
pressdes das correlagdes quadrdticas para um modelo
tridimensional considerando a primeira ordem da teoria
de perturba¢io. Com exemplos ilustrativos, investiga-
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mos os momentos de correlagio interatémica de redes
ciibica simples e de corpo centrado anarmonicas, uti-
lizando para isto um potencial de curto alcance. Ob-
temos que as correlagdes quadraticas para ambas re-
des sdo diferentes de zero ao longo da linha x que os
une e zero ao longo dos eixos y e z, para o caso dos
primeiros vizinhos. Estudamos a representagio grafica
dos momentos de correlagio interatémica em fungio da
temperatura. Concluimos que estas correlagdes sdo me-
nores para uma rede clibica de corpo centrado, onde o
niimero de primeiros vizinhos é 8(oito), se comparadas
com as de uma rede cubica simples, com 6(seis) pri-
meiros vizinhos. Pretendemos investigar as correlacoes
quadraticas para redes cibicas simples e de corpo cen-
trado para a segunda ordem da teoria de perturbacao,
onde estimamos que os deslocamentos dos atomos per-
pendiculares ao eixo x sejam determinados por efeitos
puramente anarménicos assim como também as cor-
relagdes entre vizinhos mals distantes.

(1] V.I. Zubov, M.F. Pascual, Izvestia Vuzov, Fisika,
27,No. 6, 67, (1984), (em russo) [2] V.I. Zubov, M.F.
Pascual and J.N. Teixeira, Phys. Sol. (b), 175, 331,
(1993)

TEORIA MICROSCOPICA DA
ELASTICIDADE DE CRISTAIS
FORTEMENTE ANARMONICOS
Zupov, V. I.; TrRETIAKOV, N. P.
Untversidade Federal de Gotds
Yuser, A.; OrTizZ, J. F. S,

Universidade Russa da Amizade dos Povos

A temperaturas acima da metade do ponto de fusdo
aproximadamente, a anarmonicidade das vibracdes da
rede cristalina é forte [1]. Neste caso os termos
anarmdnicos principais nido podem ser considerados
como uma pequena perturbag¢do e sim devem ser inclui-
dos na aproximagio zero. A energia livre dos cristals
forternente anarmonicos de um sistema cibico pode ser
expressada mediante a energia da rede estdtica A,/2,
a temperatura 8, os coeficientes de for¢a de segunda e
quarta ordens Ky e K4 e a fungio B(H2/3/0K4) [2],

determinada pela equagdo transcendental

- D_ys(x +58/6z)
Alz) = 3a D_1s(z+50/62)

onde D, sio as fungdes do cilindro parabélico. As pri-
meiras derivadas da energia livre com respeito as com-
ponentes do tensor de deformagio € dio as equagoes de
estado do cristal fortemente anarménico, enquanto que
as segundas derivadas proporcionam as componentes de
seu tensor de elasticidade isotérmico. Foram obtidas
também as corregbes quanticas para estas quantidades
e as corregoes da teoria de perturbacdes, que contém
em st o efeito das correlagdes e a anarmonicidade de
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ordens mais elevadas. Foram calculadas as proprieda-
des termodinamicas e elasticas de algumas substancias
com ligagio de Van-der- Walls e metalica. Os resultados
sao comparados com dados experimentais. Discute-se o
comportamento de diferentes propriedades nas regides
estavel e metaestavel, incluindo a vizinhanga do limite
de estabilidade do cristal superaquecido.

1. M.L. Klein. J. Low Temp. Phy.9,151(1972)

2. V.I. Zubov. Phys.stat.sol.(b)87,385,88,43(1978)

Podem os fonons promover ordem isotdpica?
GoipMman, C.
Instituto de Fisica, USP

BEREZIN, A. A.
Dept. of Engeneering Physics, McMuster University,
Canada

Examinamos condi¢des para a ocorréncia de separagao
1sotépica em uma cadeia de osciladores harmoénicos
constitutda de duas espécies (com massas mg € my),
onde uma delas ¢ identificada comoimpureza (ms). De-
terminamos que tais condigdes sdo as mesmas reque-
ridas para a ocorréncia de uma transigio de fase de
condensagdo em um modélo unidimensional proposto
por M.Fisher {Physics 3 (1967),255). No estado de
equilibrio termodinamico do sistema, as interagBes en-
tre as impurezas, induzidas pelos fénons, sao calculadas
e, sob certa aproximagao, sio convenientemente escritas
como uma soma sobre potenciais de muitos corpos ¢,
envolvendo s paticulas de um "cluster” de impurezas.
Mostramos que se my = —1,, entdo ¢, ~ —1/:32 paras
grande. Discutimos sobre a possibilidade deste modélo
descrever impurezas tipo buraco em uma superf’fcie e
sobre possfveis extensoes do espago de pardmetros do
modélo ao considerar uma classe mais geral de hamil-
tonianas quadraticas.

CALCULO DE LACUNARIDADE EM
REDES FRACTAIS REGULARES
REis, F. D. A. A,; RiERA, R.

Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro

Partindo da proposta de definigdo de lacunaridade de
Allain e Cloitre(??, calculamos a lacunaridade de algu-
mas redes fractais regulares (Sierpinski carpet e gas-
kets generalizados) no limite do préprio fractal (rede
infinita). Usamos técnicas de contagem de graficos
aplicaveis a qualquer fractal regulart?). Obtemos esti-
mativas precisas do parametro de lacunaridade(®’, com-
paramos nossos resultados com os de trabalhos anteri-
ores e os relacionamos a fendmenos criticos naqueles
fractais.

(1) C. Allain e M. Cloitre, Phys. Rev. A44, 3552
(1991).

(2) F.D.A. Aardo Reis e R. Riera, Phys. Rev. Ad5,
2628 (1992).
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(3) F.D.A. Aardo Reis ¢ R. Riera, J. Phys. A, em im-
pressao.

TEORIA CINETICA DE GASES
POLIATOMICOS EM CAMPOS
MAGNETICOS EXTERNOS
FERNANDES, A. S.; KREMER, G. M.
UFPR

Gases poliatdomicos submetidos a influéncia de campos
magnéticos externos apresentam uma pequena variagao
nos valores de seus coeficientes de transporte (viscosi-
dade volumétrica, viscosidade de cisalhamento e con-
dutividade térmica). Além disso, o gas torna-se um
meio anisotropico. Este fendmeno é conhecido na lite-
ratura como efeito Senftleben-Beenakker. Neste traba-
lho desenvolvemos uma teoria cinética para estes ga-
ses baseada na equagido de Boltzmann e numa com-
binagdo dos métodos de Chapman-Enskog e Grad. As
moléculas que constituem o gas sao modeladas como
esferas rigidas e rugosas (modelo de Bryan) de tal
forma que a energta total é conservada na colisdo des-
tas moléculas. Consideramos a influéncia do campo
magnético externo H sobre as moléculas do gds através
de um termo na equacao de Boltzmann que depende do
torque 7; = &5 pi; He, onde p; é o momento magnético
de uma molécula. Através de 29 campos escalares
basicos a dependéncia dos coeficientes de transporte
com o campo magnético ¢ determinada.

TEORIA CINETICA PARA MISTURAS DE
GASES NEUTROS E IONIZADOS - UM
METODO ALTERNATIVO
BezeErRRA JR, A. G.

Centro Federal de Educagdo Tecnoldgica do Parand
KrREMER, G. M.

Universidade Federal do Parand

Para determinar as aproximacdes sucessivas dos coe-
ficientes de transporte de gases monoatomicos e suas
misturas utiliza-se, em geral, o método de Chapman-
Enskog; neste método, o desvio do equilibrio da funcao
de distribuigdo é obtido a partir da solugao de uma
equacio integral derivada da equagdo de Boltzmann.
Outro método adotado é 0 método de Grad, onde o des-
vio do equilibrio da fung¢do de distribuigdo é expresso em
termos dos momentos desta e os coeftcientes de trans-
porte sao obtidos das equagdes de campo dos momen-
tos por um esquema iterativo. A partir dos métodos
de Chapman-Enskog ¢ de Grad é possivel desenvol-
ver um método alternativo que combina caracteristicas
dos dois primeiros simplificando-os; neste método alter-
nativo ndo sdo necessarias nem a solugdo da equagao
integral nem o uso das equagbes de campo dos mo-
mentos. Consoante o método de Grad, o desvio do
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equilibrio da fun¢ao de distribuigao é expresso em ter-
mos dos momentos da fungio de distrsbui¢ao, enquanto
que as equagdes constitutivas sao obtidas diretamente
da equagio de Boltzmann. O método alternativo é apli-
cado a uma mistura de gases neutros e a uma mistura
de gases ionizados. Em ambos os casos sic obtidas
as equagoes constitutivas (leis de Fick, Navier-Stokes e
Fourier) para uma teoria linearizada, juntamente com
aproximagdes sucessivas para os coeficientes de trans-
porte; sao verificadas ainda as relagoes de reciprocidade
de Onsager.

EFEITOS DAS INTERAQ(.)ES DIPOLARES
MAGNETICAS E RKKY EM FILMES
FINQS
ARRUDA, A. S. DE
Dep.de Matemdtica - UFMT
FiGUEIREDO, W.

Dep.de Fisica - UFSC
ARRUDA, A. S. DE; MaJLis, N.; SELZER, S.
Inst. de Fisica - UFF

Estudamos os efeitos das interagdes dipolares ¢ RKKY
sobre as propriedades termodinamicas e as excitacdes
magnéticas de um filme ferromagnético fino. Cal-
culamos as condigdes de estabilidade do filme ferro-
magnético em fungao do parametro da energia di-
polar. Consideramos um filme com duas camadas
magnéticas apresentando as interagGes de troca Jj| den-
tro de cada camada magnética e J, entre as camadas
magnéticas. Para distancias de separagiao Y da ordem
de um parametro da rede, teremos apenas os efeitos das
interagdes dipolares. Se por outro lado, Y for da or-
dem de varios parametros de rede, podemos introduzir
camadas metalicas entre as camadas magnéticas, sendo
que ainteragdo J, torna-se indireta, dando origem & in-
teragio do tipo RKKY que é estudada na aproximacio
de campo médio. O filme ferromagnético é bem re-
presentado pela hamiltoniana de Heisenberg acrescida
dos termo de Zeeman e das interagdes dipolares. As
interagoes de troca sdo consideradas isotrépicas e so-
mente entre os primeiros vizinhos, enguanto as dipola-
res se extendem a todos os spins da rede. Utilizamos o
formalismo das func¢ées de Green na aproximagao das
fases aleatérias (RPA), para as interagdes de troca e
dipolares. A magnetizagio é calculada autoconsisten-
temente em fung¢io da temperatura, do parametro da
energia dipolar e em fungdo da espessura (Y) das ca-
madas metalicas que separam as camadas magnéticas.
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EFEITO DA ESPESSURA E SUBSTRATO
NAS PROPRIEDADES FiSICAS DE
ELETRONS SUPERFICIAIS EM FILMES DE
HELIO
Siva, L. C. Da; RiNo, J. P.
Departamento de Fisica - UFSCAr

Elétrons na superficie de hélio adsorvidos em um subs-
trato tém despertado um enorme interesse tanto tedrico
guanto experimental. Além do interesse em se saber
a natureza dos estados superficiais, mecanismos de es-
palhamento na condutividade superficial dos elétrons,
elétrons em filmes de hélio é também um sistema ideal
para se estudar varias propriedades de um sistema de
muitos corpos em duas dimensdes. O potencial de in-
teracdo elétron-elétron é um potencial cldssico, central,
gue pode ser obtido resolvendo-se a equagdo de Pois-
son com condigdes de contorno adequadas. Tem uma
forte dependéncia com a espessura do filme de hélio e
do tipo de substrato utilizado. Neste trabalho estamos
utilizando a técnica de Dinamica Molecular para calcu-
lar a energia de correlagdo em fungao da espessura do
filme para diferentes substratos, descrever a transicao
de fase solido-liquido e as propriedades estruturais, tais
como fungio de correlagdo de pares, fator de estrutura e
nimero de coordenagao; ¢ propriedades dinamicas, tais
como fungao de auto correlagao de velocidade e den-
sidade de estados vibracionais. O sistema consiste de
100 particulas, as equagdes de movimento sdo integra-
das através do algoritmo de Gear de quinta ordem, e as
interagdes de longo alcance sdo tratadas pelo método
de Ewald.

Suporte financeiro : CAPES

Extensao do Conceito de Nimeros Complexos
e sua Aplicacdo em Fractais.
SanTos, G. C. pos; LEITE, K. E. V.,
Universidade Federal de Alagoas.

O plano complexo é de especial importancia na repre-
sentac¢io dos conjuntos fractais.

Uma extensao desse plano pode ser obtida por meio da
algebra: @i = ai + b5, 1 = ai + B}, ji = ci+dj e
Jj = Ai+ Bj, onde 7 e j sao versores independentes e
a, b, B, ¢, d, Ae B,sdo parametros. Em particular,
Parag=f=A=0e B =a=-b=1, esta algebra
se resume a dos nimeros complexos, com i = /—1 e
i=1.

Variando-se os parAmetros 1, §, A e B, pode-se ob-
ter transformagdes continuas a partir do conjuuto de
Mandelbrot, por exemplo. FEstamos estudando como
os parametros interferem nos padrdes obtidos, valores
criticos, simetrias, etc.
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PROPRIEDADES DINAMICAS DO
MODELO DE HUBBARD 1-D
Luz, D. M.

UFF
SaNToOs, R. R. pos
PUC-RJ

Estudamos o modelo de Hubbard com correlagao en-
tre primeiros vizinhos. Obtemos por diagonalizacao
exata, os mais baixos auto-valores e correspondentes
auto-vetores deste sistema, para cadeias de até 16 sitios
e diversos valores de preenchimento de banda. Com
estas energias e fungoes de onda podemos calcular fa-
cilmente fungdes de correlagdo e valores esperados do
estado fundamental. Apesar destes calculos serem res-
tritos a sistemas finitos e pequenos, os resultados sao ex-
trapolados para o limite termodinamico usando ’Finite-
Size Scaling’. Vamos apresentar os resultados obtidos,
através do método recursivo, para a fungo de cor-
relacio densidade-densidade, para diferentes valores de
energia de interacao intra-sitio ( U ), e inter-sitio ( V).
Discutiremos também a influéncia da inclusio do hop-
ping correlacionado, neste sistema.

REDES FRACTAIS: VALIDADE DAS LEIS
DE ESCALA
Siva, L. Da
Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas
Curano, E. M. F.
Universidade de Brasilia
MoRGADO, W. A. M,
Massachussets Institute of Technology
CouTiNHO, S.
Universidade Federal de Pernambuco

Em uma familia de redes fractais, como por exem-
plo uma familia de redes hierarquicas diamante, con-
sideramos um sistema de spins de Potts a q estados,
ferromagnético, na presenga de um campo externo.
Através de um método desenvolvido por nds, deduzi-
mos relagdes de recorréncia para as magnetizagdes lo-
cais e globais que nos permitemn calcular exatamente
diversas grandezas termodinamicas (magnetizagao, sus-
ceptibilidade, calor especifico, etc...), assim como seus
respectivos expoentes criticos. Este método, em geral,
fornece equagdes acopladas relacionando grandezas ter-
modinadmicas em diferentes hierarquias, possibilitando
o estudo destas mesmas grandezas em qualquer tempe-
ratura, em particular na temperatura critica. Apresen-
tamos o comportamento de algumas dessas grandezas
e usamos os valores exatos obtidos para os expoentes
criticos para testar a validade, nestas redes, das leis de
escala de Rushbrooke e hiperescala para diversos valo-
tes do pardmetro q.
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Perfis de Fraturas Bidimensionais
LiMa, I.; MOREIRA, J. G.
Departamento de Fisica - ICEx - UFMG
BERNARDES, A. T.
Departamento de Fisica - ICEB - UFOP

Este trabalho consiste em determinar a dimensao frac-
tal (Dy) de fraturas bidimensionais, utilizando amos-
tras de papel rasgado. Acredita-se que o perfil de
fraturas tem um caracter de auto-afinidade. A auto-
afinidade estd relacionada com a anisotropia do perfil,
ou seja, o fator de escala depende da diregdo. Num per-
fil auto-afim ocorre a relagdo de escala W ~ L%, onde
W é a rugosidade do perfil, L é a largura da fratura e
« é o expoente da rugosidade. O método usado para
medir a dimensao do perfil é basecado nesse expoente,
que tem a seguinte relagao com Dy[1]

a:Q—Df

As amostras foram submetidas a uma tensdo uniaxial e
com velocidade de deformacio constante até a ruptura.
Em seguida digitalizamos o perfil da fratura e obtive-
mos a curva que descreve esse perfil. Com os dados
digitalizados determinamos a rugosidade do perfil e sua
dimensao fractal.

Nossos dados indicam um expoente em torno de 2/3
levando a uma dimensao Dy por volta de 4/3. Estes re-
sultados vem reforgar o resultado obtido por Kertész et
al[2] que verificaram que todos os expoentes encontram-
se no "range” de 0.63—0.72. Eles conjecturam que esses
resultados indicam uma universalidade do expoente a,
porém nods achamos que é muito cedo para garantir essa
conclusao.

Nés ainda pretendemos utilizar amostras de papel fi-
broso e papel umedecido. Pretendemos, também, va-
riar a velocidade de deformagdo das amostras e verifi-
car qual a influéncia desses fatores na Dy e conseque-
temente no expoente da rugosidade.

(1] - J. G. Moreira, J. Kamphorst Leal da Silva and
S. Oliffson Kamphorst, On the Fractal Dimension of
Profiles, pré-publicacao, (1994).

(2]- J. Kertész, V. K. Horvath and F. Weber, The Shape
of Tear Lines of Paper Caused by Tensile Stress, pré-
publicagao, (1993).

Flutuacoes intermitentes em fragmentacao com
inativacao
MacHaDpo, R. F.; Sitva, J. K. L. pa
UFMG

Estudamos a fragmentagdo unidimensional com con-
sumigao de massa ¢ inativagdo, usando as equagbes de
taxa para o caso discreto. Os sitios sdo consumidos a
uma taxa constante e os clusters sdo inativados com



144

uma taxa b,. Obtemos solugbes exatas para os casos
em que b, é constante ou proporcional ao tamanho do
cluster. Para o segundo caso, a distribui¢io n(s) ~ s7!
de fragmentos nativados em £ — oo é uma clara in-
dicagio de intermiténcia. Através de simulagdes avali-
amos os momentos fatoriais Iy({). O comportamento
Fy(1) ~ =% por nds obtido para o caso b, ~ s, indica
a presen¢a de flutuagdes intermitentes no processo de
fragmentagio com inativagdo. QO expoente ¢, fornece
a dimensao do fractal associado ao ¢-ésimo momento
através da relagdo

de(g)=1- qqﬁ_ql'

O produto final é portanto um multifractal cujo espec-
tro f(a) depende de b,.

Fase Vidro de Spin no Fe,Zn;__.F, .
Raproso, E. C. P.; Courinno-FiLho, M. D.;
MONTENEGRO, F. C.

UFPE

O antiferromagneto Ising Fe; Zny_, Fs ¢ um composto
isolante com estrutura cristalina do tipo bec e in-
teragdes de troca de curto alcance. Em um campo apli-
cado o sistema apresenta um cruzamento [1.(a)] de um
comportamento tipico de campo aleatdrio ( 0.4 < z <
1.0 ) para uma fase Vidro de Spin ( 0.1 < =z < 0.3)
[1.(b)] . A estrutura bee ndo frustrada possui uma con-
centragdo de percolagdo geométrica zp, = 0.24. O papel
da pequena interagdo frustrada intra-subrede presente
no Fefy tem sido considerado [2] a priori nio essencial
para explicar o comportamento perto de z, .

Nés apresentamos evidéncias numeéricas a partir de uma
simulagio de campo médio sitio a sitio que mostram que
mesmo uma pequena frustra¢do tem um importante pa-
pel para médias e fortes diluigdes. Em particular, para
z = 0.25e H = 0 ¢é mostrado que o sistema tem magne-
tizagdo de subrede praticamente nula porém parametro
de ordem de Edwards e Anderson diferente de zero,
apenas na presenca de frustragao.

[1.(a)] F.C.Montenegro
et al, J.Appl.Phys.67, 5243 (1990); Phys.Rev.B 44,
2165, 2161 (1991); (b)Europhys. Lett. 8, 383 (1989).
[2]V.Jaccarino e A.R.King in ”New Trends in Magne-
tism”, eds. M.D.Coutinho- Filho e S.M.Rezende(World
Scientific,1990).

Criticalidade e Scaling em Vidros-de-Spins de
Ising com Interacoes de alcance finito.
NocGuema Jr, E.; CouTINHO, S.; ALMEIDA, J. IR.
L. DE
Universidade Federal de Pernambuco, Recife.
Curapo, E. M. F.

International Centre for Condensed Matter Physics,
Brasilia.

Fisica Estatistica e Feridmenos Criticos - XVII ENFMC

NoBrE, F. D.
Universidade Federal do Rio Grande do Norte.

As propriedades criticas e de sealing do modelo de
vidro-de-spins de Ising com interacoes de alcance finito
foram estudadas na aproximagdo de Migdal-Kadanoff.
Para uma distribuicao (Gaussiana simétrica o parametro
de Edwards-Anderson (EA) local do modelo, na cor-
respondente rede hierdrquica, apresenta uma estrutura
multifractal. Esta caracteristica multifractal persiste
mesmo para temperaturas abaixo do ponto critico,
ao contrdrio do que ocorre para o caso puro (ferro-
magnético). O estudo das propriedades multifractais da
[ase vidro-de-spins foi ampliado para abranger regides
do diagrama de fase correspondentes a diversas distri-
huigoes néo sitnétricas. Efeitos sobre a estrutura multi-
fractal causados por danos introduzidos na distribui¢io
de acoplamentos original de uma amostra fixa foram,
também, calculados e analisados. Os expoentes criticos
e de scaling do parametro de ordem EA e da magne-
tizacdo local foram estimados e discutidos, no contexto
da aproximagdo usada, & luz de suas caracteristicas
multifractals.

NUMERICAL SIMULATIONS OF
ALKALI-DOPED FULLERENES USING A
SIMPLIFIED 12-SITES MODEL FOR THE

BUCKYMOLECULE.
Marrinez, G.
Instituto de Fisica, UFRGS, Porto Alegre, Brasil
GAMBA, Z.
Comisidon Nacional de Energia Atdmica, Buenos Aires,
Argentina

We have done numerical simulations using small clus-
ters of 108 atoms with composition K,Cgy for n =
1,2,3,4,5,6 at roomn temperature by employing a sim-
plified intermolecular potential model of 12 carbon sites
instead of 60 positions for each molecule. The calcula-
tions were done at the National Supercomputer Cen-
ter in Porto Alegre using a Cray Y-MP2E/232. The
complete series of simulations seems to stabilize in the
already detected crystalline structures with the possible
exceptions of K2Cpsy and KsCso. The analysis of the
results reveals that this model is appropriate for sta-
tistical purposes in a larger scale including order para-
meter predictions and transitions to disordered phases.
This work is partially financed by FAPERGS.

ESTUDO ENVOLVENDO ANALOGIAS
MECANICAS NO FERROELETRICO
RBH3(SEO3)2
CosTa, V. C.; GADELHA, A. L.; VasconcELos, D.
S. D.; RIBEIRO FILHO, A.

UFBA
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O RbH3(Se03)2 é um material ferroeléletrico incomen-
suravel, caracterizado por um parametro de degene-
rescéncia n=4 (poténcia do termo umklapp no funcional
de energia livre), o qual, apresenta um ponto de Lifs-
hitz, quando da aplicagdo de um campo elétrico. O ob-
jetivo do presente trabalho tem sido estudar analogias
mecanicas que envolvem os calculos de algumas propri-
edades fisicas (temperatura, constante dieléletrica e ou-
tras) nas diferentes fases deste ferroeléletrico. As vanta-
gens de tal ”approach” facilitam os calculos analiticos,
além de permitir uma visio qualitativa que proporci-
ona a visualizagdo de novos aspectos fisicos. Outros
célculos estio sendo realizados a m fim de se conseguir
implementar os resultados ji obtidos.

Structure of the ferric/ferrous ions shell in
infinitely dilute agqueous solutions
QuINTALE JUNIOR, C.; DEGREVE, L.
Departamento de Quimica, FFCLRP-USP

QUINTALE JUNIOR, C.
Instituto de Fisica e Quimica de Sdo Carlos - USP

The structure of the solvation shell of the ferric and
ferrous ions in infinitely dilute aqueous solution was
elucidated by means of the radial distribution functi-
ons for the pairs ion—atoms of the water molecules, the
angular-radial distribution functions for the Euler an-
gles of the water molecules as functions of the distance
to the ion and the azimuthal angles frequencies for three
water molecules in the solvation shell. These functions
were obtained by NpT Monte Carlo simulations con-
ducted in systems constituted by one ton and TIP4P
water molecules at 298K and 1 atm. The orientations
of the water molecules in the first solvation shell present
the greatest frequency for the angles between the vector
ion—oxygen atom and the dipole vector or the vector de-
fined by the two hydrogen atoms respectively near to 15
and 90°. The first solvation shell is constituted by six
water molecules presenting a clear structure for groups
of three water molecules, with azimuthal angles near to
180 and 90°.

CNPqg-Fapesp

MULTIFRACTALIDADE DE SEQUENCIAS
DE FIBONACCI GENERALIZADAS
FrErTas, A. D.; CouTINHIO, S.
Universidade Federal de Pernambuco, Recife.

As propriedades multifractais de uma extensa classe
de sequéncias de Fibonacci generalizadas com um
parametro de controle foi estudada. Esta classe de
equagdes de recursio, constituida por um conjunto in-
finito de sequéncias similares & sequéncia de Fibonacci
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original, apareceu, pela primeira vez, no estudo da mag-
netizacio local do modelo de Ising usando-se a aborda-
gem do grupo de renormalizagio de Migdal-Kadanoft
[1]. O conjunto de mimeros gerados por todas essas
sequéncias quando apropriadamente arrumados sobre o
intervalo {0,1] fornecem o perfil da magnetizagao local
do modelo de Ising em redes hierdrquicas & tempera-
tura critica. Esse conjunto quando normalizado é uma
medida fractal. A fungao I'(«) desta medida foi numeri-
camente calculada e discutida. Os valores de « caracte-
rizam conjuntos gerados por uma particular sequéncia
com condigdo inicial arbitrdria. Os valores exatos de
Omin € Omaz dO espectro multifractal sdo calculados
analiticamente. Para um valor particular do parametro
de controle o conjunto gerado por sequéncias de Fibo-
nacci originais ocorre e estas divergem com o expoente
@min [2]. Observamos, também, que a razdo entre os
valores locais de dois perfis consecutivos geram os cha-
mados nimeros de Farey.

[1] W. A. M. Morgado, S. Coutinho e E. M. F. Curado, J. Stat.
Phys. 61, 913, (1990); Rev. Bras. Fis. 21, 247, (1991}. [2] S.
Coutinho e A, Freitas, Fractals, 1, (3), 694, (1993).

OSCILADOR COM MASSA DEPENDENTE
DO TEMPO INTERAGINDO COM UM
RESERVOIR
MARcHIOLLI, M. A.

Instituto de Fisica Tedrica - UNESP
MIZRAHI, S. 5.

Departamento de Fisica - UFS5Car

Realizamos o estudo de um Hamiltoniano fenome-
nolégico, obtido da comparagio das equagoes clssicas
de movimento para um sistema dissipativo com a in-
clusio de uma forca externa F(t) aleatdria, quando
consideramos os diferentes formalismos de Newton e
Hamilton da Mecanica Classica. O processo de quan-
tizagio se faz através das varidveis candnicas Q e P,
ou seja, [@,P] = . Deste modo, o Hamiltoniano
resultante ¢ uma generalizagio do Hamiltoniano de
Bateman-Caldirola-Kanai (BCK) interagindo com um
reservoir, onde assumimos que o cardter aleatério da
forca externa seja de natureza Markoviana. As solugoes
analiticas das equagdes de Heisenberg para o sistema
sio obtidas, o que nos permite realizar uma andlise
do processo de perda{ganho) de energia para diferen-
tes situacdes fisicas. Também calculamos as varidncias
dos operadores posigio e momentum fisicos, onde ve-
rificamos o fendmeno de squeezing no espago de fase
quantico.
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Workshop: Irradiagdo de Alimentos -
08/06/94

IRRADIACAO DE ALIMENTOS
Cawmpos, J. L.
Coordenacdo de Geréncias de Projetos, CDTN, Comissdo Nacional de Energia Nuclear

A utiliza¢do de radiagoes ionizantes como processo de conservagdo e desinfestagdo de alimentos vem sendo estudada
h4 muitas décadas, j4 podendo ser considerada como uma técnica dominada e prestes a ser amplamente utilizada
para fins comerciais a nivel mundial. Presentemente, mais de 30 paises )4 permitem o consumo de alimentos
irradiados, ja existindo cerca de 50 irradiadores de alimentos operande em bases experimentais ou comerciais. A
mator ¢ mais avancada instalagdo para irradiagao de alimentos, o Vindicator, localizada na Flérida - EUA, foi
construida pela iniciativa privada ao custo de 6,8 milhdes de dolares e devera ser o marco mais importante para
o estabelecimento definitivo desta técnica, em bases empresariais. Para analisar este assunto em escala regional,
o CDTN - “Centro de Desenvolvimento da Tecnologia Nuclear” - esta iniciando um estudo visando determinar as
possibilidades e conveniéncias de se implantar um irradiador de alimentos e outros produtos no estado de Minas
Gerais. Este estudo devera contar com a participa¢io de outras entidades e, neste sentido, estdo sendo preparados
acordos de cooperagdo com a Escola Superior de Agricultura de Lavras - ESAL e com a Secretaria de Estado de
Agricultura, Pecudria e Abastecimento de Minas Gerais - SEAPA. A viabilidade da implantagdo de um irradiador
devera ser demonstrada através de estudos especificos, a serem realizados junto a empresarios e grupos interessados
que analisariam o problema dentro de suas préprias condicionantes, tais como disponibilidade financeira e condigoes
mercadoldgicas. Ja existem indicios da viabilidade técnica e econdmica de um empreendimento deste tipo que, a
titulo de exemplo, seria munido de uma fonte de 130 kCi de Co-60, podendo processar até 50.000 toneladas de
alimentos a um custo inferior a 30 US$/tonelada, a uma dose de 0.3 kGy. J4 se pode antecipar que os maiores
problemas seriam relativos & viabilidade financeira e social ja que, além das previsiveis dificuldades na captagdo
dos recursos necessarios, da ordem de 1.5 a 3 milhdes de dolares, deverd ser realizada uma ampla campanha de
esclarecimento do publico quanto ao real significado e beneficios da irradiagio de alimentos.

IRRADIAGAO DE ALIMENTOS
WiENDL, F. M,
CENA - Piracicaba

Na irradiagdo de alimentos atualmente se utilizam equipamentos semelhantes aos destinados a desinfecgdo e es-
terilizacdo de equipamentos médicos, onde se obedecem a rigidos sistemas de seguranga. A ionizagdo, obtida por
equipamentos como as fontes de Cobalto-60, Cesio-137, Raios-X e aceleradores de eletrons, tem uma série de
aplicagdes na area de preservagio de alimentos, E todas estas aplicagdes sao fruto de um aumento de energia indu-
zida em dtomos e moléculas nos alimentos ou organismos que contaminam estes produtos. Este estado energético
mais elevado faz com que haja maior reatividade quimica, de maneira semelhante ao calor. Algumas moléculas se
dividem e os seus fragmentos resultantes podem se recombinar ou reagir de diversas maneiras, um fenomeno que
se processa inclusive nos microorganismos que estdo presentes nos alimentos. As novas moléculas formadas tem
constitui¢io semelhante as outras que ja formam os alimentos nio irradiados ou processados por outros métodos hd
muito consagrados. Embora a formagao de novas moléculas por irradiagio ocorra desde os primérdios do universo,
um “excesso” chega a ser prejudicial aos organismos vivos., levando inclusive a sua morte. Doses relativamente
baixas sao suficientes para impedir a reproducdo dos insetos, inativar parasitos e microorganismos. Neste caso,
dependendo da dose, hd aumento da “vida de prateleira” dos alimentos tratados, chegando-se inclusive a esterilizar
produtos alimentares que tem sua conservagao garantida por muitos anos, sem a necessidade do uso da refrigeragéo.
A maioria das frutas e vegetais irradiados com doses suficientes para eliminar os insetos tem como vantagem adicio-
nal o prolongamento da sua vida pés-colheita. Porém, doses mais elevadas podem induzir propriedades indesejadas,
como descoloragio, mudanga de textura, etc. Para se evitar estes inconvenientes existe a tecnologia de se utilizar
processos conjuntos, tais como o frio, o calor, certos gases inertes, etc, em conjunto com a irradiagio. No Brasil,
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como em todos os outros paises do mundo, alimentos como frangos, carnes, peixes, camardes etc, sempre se apre-
sentam contaminados por bactérias e parasitas, muitos causadores de doengas. Uma tecnologia que utiliza o frio,
inclusive congelamento em combinagio com a irradiagdo é capaz de eliminar sem dificuldade estes microorganismos.
As vezes um pré-aquecimentoc € necessario para inibir a a¢do de enzimas que chegam a meodificar a textura e o
sabor durante a armazenagem apoés a irradiagdo. Atualmente, a utilizagio da ionizagdo pode ser didaticamente
classificada nos seguintes itens:

1. Radiodesinfestagdo, destinada a eliminar principalmente pragas (insetos) com doses entre 100 e 1000 Gy.

2. Radicizacao ou Radiopasteurizacio, com objetivo de eliminar organismos tais como triquinas solitdrias, cisticercos
e salmonelas, utilizando doses entre 1060 e 10000 Gy.

3. Radurizag¢ao, objetivando diminuir com doses semelhantes a radiciza¢do microorganismos existentes em carnes,
peixes, lagostas, frango, etc.

4. Radapertizagio ou Radioesterilizacio, utilizam-se de altas doses de 70 kGy, a fim de eliminar agentes patogénicos
de carnes, lingiligas, camario, etc, inclusive refei¢des completas destinadas a alimentagao de astronautas e pessoas
que sofrem de imunodeficiencias.

De qualquer maneira vale a pena destacar que existem alimentos que, apés irradiados, ndo tem problemas de
aceitagdo, quer sejam tratados com doses baixas ou elevadas. Em alguns poucos alimentos, as pesquisas ndo con-
seguiram obter resultados favoraveis quanto a sua palatabilidade, firmeza ou coloragdo. Estes deverdo ser tratados
com processos combinados, tanto para diminuir efeitos indesejados como inclusive estudando-se as possibilidades
de diminuir custos operacionais.

IRRADIAGAO DE ALIMENTOS
RoOCHA, A.
Cta. Brasileira de Tecnologia Nuclear
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PROJETO E CONSTRUCAO DE UM
ANALISADOR DE VELOCIDADES DO
TIPO MOLLENSTEDT
Liseoa FiLHO, P. N.; BARBIERI, R. 5.
Universidade Federal de Sio Carlos

O objetivo principal deste trabalho é a projesao e a
construcao de um analisador de velocidades do tipo
Mollenstedt que deverad ser empregado em experimen-
tos de espectroscopia por impacto de elétrons de alta
energia (> 1KeV) em laboratério a ser implantado no
DF-UFSCar. O analisador, cujo desempenho é funcac
direta de seus pardmetros geométricos, é constituido
por 3 eletrodos (lentes) paralelos entre si e dotados de
um eixo comum. Qs eletrodos externos sdo aterrados,
enquanto o par central é alimentado por um potencial
negativo, para o caso de se analisar elétrons. Através
se um estudo sistematico, a dispersdo, a resolu¢do e a
posi¢do da cadustica, foram investigadas como funcao
dos seus parametros geométricos, bem como das volta-
gens aplicadas nos eletrodos centrais e da energia dos
elétrons incidentes no sistema. Para tal, simula¢des das
linhas equipotenciais associadas aos elementos(lentes)
do analisador e as trajetérias de feixes eletrénicos (com

energia incidente de 1 a 30 KeV), sob a influéncia de
tais linhas, foram realizadas utilizando-se o pacote com-
putacional SIMION. Os pardmetros geomeétricos pro-
postos por Tian Fink [1] bem como os fornecidos por
Metherell Whelan [2] foram utilizados como referéncia.
Projeto financiade pela FAPESP

[1] R. Tian M. Fink, Rev. Sci. Intrum. 58.1450(1987)
[2] A. F. Metherell, M. J. Whelan, J. Appl. Phy. 37,
1737 (1966)

CONSTRUGAO DE UM DISPOSITIVO,
UTILIZANDO DESCARGA EM CATODO
0OCO, PARA ESTUDO DO ACOPLAMENTO
COLISIONAL ENTRE OsS NiVEIS ZPUZ E
2Py;» DO ATOMO DE COBRE.
CHRIsST, B.

CTA/ITA - Séo José dos Campos ~ SP
RoDpRrIGUES, N. A. S.; Scuwasg, C.
CTA/IEAv - Sdo José dos Campos - SP

Foi projetado e construide um dispositivo de descarga
em catodo oco, utilizando Cobre como material dos ele-
trodos, para o estudo do acoplamento colisional (“Colli-
sional Mixing”) entre os niveis 2Py, e >P3y2 do dtomo
de Cobre. Foram utilizados dois tipos de gis tampao:
Hélio e Argénio. Com Hélio o dispositivo operon a uma
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pressao de até 170 torr e com Argodnio a uma pressao de
até 160 torr, nessas pressoes foram observadas, através
de uma f{otomultiplicadora acoplada a um monocro-
mador, as intensidades das linhas de 5782 ¢ 5106 A
(amarelo e verde) correspondentes as transicSes entre
os niveis 2Pij; — 2Dajn e 2Pyy — Dy, respec-
tivamente. Pretende-se bombear a descarga com uma
das linhas de emissdo de um Laser de Vapor de Cobre
(LVC), 5106 ou 5782 A, e através da monitoragio das
intensidades das linhas, emitidas pela descarga em ca-
todo oco, poderemos verificar e medir o acoplamento
colisional entre os niveis 2Py, e 2Py, do dtomo de Co-
bre.

PRIMEIROS RESULTADOS DA LINHA DE
LUZ COM MONOCROMADOR DE GRADES

TOROIDAIS
FonseEca, P. pE T.; PacHECO, 1. G.
LNLS
GRAEFF, M. S. Z.; FraGguas, G. B.; CASTRO, A.
R. B. DE

LNLS ¢ IFGW-UNICAMP
Morikawa, E.
CAMD/LSU Baton Rouge LA USA

Essa linha de luz consiste dos equipamentos dticos e de
controle para condicionar luz sincrotron na faixa espec-
tral de 12 a310eV. A parte dtica, de incidéncia rasante,
compreende um espelho céncavo toroidal que projeta a
imagem da fonte na fenda de entrada do monocroma-
dor, grades toroidais de difragio para dispersar espec-
tralmente a luz, e um segundo espelho céncavo toroidal
que projeta a imagem da fenda de saida na amostra a
ser iluminada. A linha funciona sob condig¢des de ul-
tra alto vacuo (pressbes da ordem de 1071% mbar). Foi
projetada e construida no LNLS, instalada temporaria-
mente no anel de armazenagem de eletrons da Univer-
sidade da Louisiana (Baton Rouge, USA) e vem sendo
operada desde Nov 1992, Utilizando equipamentos au-
xiliares simples, foram feitas medidas de fluxo de fotons
para cada uma das trés grades toroidais de difracdo,
estimativas de resolugao espectral, medidas de conta-
minagao harmoénica em comprimentos de onda selecio-
nados, e calibragfo ahsoluta da escala de comprimento
de onda do monocromador. Como aplicagtes, foram
feitas medidas de photo-electron yield em amostras mo-
nocristalinas de Si, InP e Be. A posi¢do dos picos de
absorgao cotncide com dados da literatura, confirmando
a calibracio da escala de comprimento de onda do mo-
nocromador. O equipamento também foi utilizado por
usudrios externos para medidas da superficie de Fermi
do cobre via técnica de espectroscopia de fotoeletrons
com Tesolucdo angular e estara sendo usado em 1994
por vérios outros grupos de pesquisadores.
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STATUS PRESENTE DA LINHA DE LUZ
COM MONOCROMADOR DE GRADES
ESFERICAS
GRAEFF, M. 8. Z.; CAsTRO, A. R. B. DE;
Fraguas, G. B.

LNLS e IFGW-UNICAMP
Fonseca, P. pE T.

LNLS

O LNLS projetou e esti construindo uma linha de
luz com monocromador de grades esféricas de difracéo,
para a faixa espectral 250 - 1000 eV, e poder resolu-
tivo E/dE superior a 3000. Muitos elementos desse
equipainento sio semelhantes aos ja testados na linha
TGM. O monocromador, entretanto, implicou em de-
senvolvimento original. No monocromador, as grades
de difracio sio mantidas fixas dentro da camara de ul-
tra alto vécuo, sendo a camara inteira girada sobre um
curso angular total de 2.5 graus para selecionar o com-
primento de onda. O efeito dos torques devidos aos aco-
plamentos flexiveis de vacuo e outros fatores periféricos
foram estudados: eles levam a grandes flex8es da haste
de acionamento da cAmara, dependentes da posi¢io an-
gular. Para cancelar erros na estimativa da posigao an-
gular, um interferdmetro ético foi acoplado diretamente
a camara rotativa, o que permite codificagio absoluta
do dngulo de inclinragdo da cimara, com precisio de al-
guns microradianos. Essa precisao é da mesma ordem
que a tolerancia na qualidade da superficie esférica das
grades, o limitante no poder resolutivo atingivel. O es-
quema de contagem de franjas sendo usado no LNLS
permite resolugio de uma franja, podendo, em princi-
pio, ser melhorado para resolugio de 1/4 de franja. A li-
teratura descreve esquemas com resolugao de até 1/256
de franja. Os testes mecanicos ja feitos no mecanismo
do monocromador e seus acessérios de suporte e ajuste
indicam que o sistema precisa ser montado sobre um
piso de muito maior estabilidade que o presentemente
disponivel. A turbuléncia do ar na sala quando o sis-
tema de ar condicionado estd ligado também degrada o
desempenho do interferémetro.

COMPONENTES DE UHV
DESENVOLVIDOS NO LNLS PARA LINHAS
DE LUZ
PacHeEco, J. G.; KruGER, E.; PicoLl, R. A.;
Fonseca, P. pE T.

LNLS
Bagnatro, O. R.

LNLS e FEM-UNICAMP
CasTrRO, A. R. B. pE
LNLS e IFGW.UNICAMP

Uma "linha de luz” é o conjunto de componentes ne-
cessarios para condicionar ¢ levar ate a amostra o feixe
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de luz sincrotron. Como nao ha materiais sélidos trans-
parentes na regiao espectral 12 - 5000 eV, toda a ins-
trumentagao deve operar no mesmo vacuo do anel de
armazenagem, a pressdes da ordem de 107 1% mbar. Fo-
ram desenvolvidos muitas partes e processos para as li-
nhas de luz e para o anel de armazenagem de eletrons.
Os bloqueios de fotons do front-end foram redesenha-
dos. A versdo anterior tinha uma camara retangular
de dificil construgio. A montagem dos elementos in-
ternos também era trabalhosa. As novas versdes usam
camaras cilindricas e componentes modulares com fa-
cil acesso a todos os parafusos das partes de UHV e
do sistema de acionamento pneumadtico. Construiu-se
uma camara de espelho, refrigerada a dgua, para o es-
petho toroidal da linha de luz TGM temporariamente
instalada no anel de armazenagem da Universidade da
Louisiana (Baton Rouge, USA). Esse espelho receberd
uma carga térmica de cerca de 80 Watts quando o anel
de armazenagem estiver operando a plena poténcia. A
construgdo desta cimara implicou em delicada brasa-
gem a vacuo entre pegas de ago inox e cobre. Esta insta-
lada e em operagio desde Qutubro de 1993. Replicou-
se a camara de medidas da linha TGM, para usa-la
em outras estagdes experimentais. A montagem desta
camara ¢ feita com gabaritos especiais que garantem
o alinhamento dos portos dentre de erro inferior a 0.5
grau, Apos recozimento a 150 C, a pressdo interna cai
na faixa de 10~'° mbar. Uma das copias serd usada
em experimentos de fluorescéncia de raios-X moles, e a
outra em uma estagao de foto-emissio.

UM MAGNETOMETRO DE GRADIENTE
DE CAMPO DE FACIL CALIBRAcAO.
VieGgas, A. ba C.; HAETINGER, C. M.; SCHMIDT,
J.E.

IF - UFRGS
CARARA, M.

Depto. de Fisica - CCNE - UFSM

Este trabalho descreve um tipo de magnetometro com
uma sensibilidade da ordem de 10=7 emu, adequado
para o estudo de filmes finos. O magnetémetro pro-
posto ¢ uma adaptagio do trabalho original de P. J.
Flanders (J. Appl Phys 63, 3940 (1988)). A amos-
tra magnética, montada na extremidade de um sensor
piezoelétrico, sofre a agao de dois campos magnéticos:
(1} um campo DC de magnitude variavel e superposto
a esse (i) um outro AC que produz um gradiente de
campo. O campo alternado exerce uma for¢a na amos-
tra, também alternada, cuja intensidade é proporcional
ao campo AC e o momento magnético da amostra. A

forga exercida sobre a amostra é transmitida ao sensor

piezoelétrico que por sua vez gera um potencial pro-
porcional & deflexdo na amostra. Esse sinal deve ser
amplificado sincronamente com o campo AC, a fim de
se obter uma curva de histerese do material sob analise.
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Como a frequéncia de ressonancia mecanica do sistema
suspenso {amostra, extrensao de quartzo e elemento pi-
ezoelétrico) tem forte dependéncia com massa do con-
junto, a calibragio final do magnetémetro, em emu/V, é
dificultada. Para resolver esse problema foi montado no
sistema, na extremidade oposta ao sensor, uma bobina
de dimensdes conhecidas. Quando for aplicado uma
corrente, a bobina vai gerar uma momento magnético
proporcional & corrente, fornecendo portanto uma cali-
bragao para o0 magnetdmetro, nas mesmas condigdes de
medida da amostra.

AUTOMA(}AO DE UM SUSCEPTOMETRO
AC AUTO-BALANCEADO.
Souza, R. R. pE; PagNnano, M. A. pE O.; MAGON,
C. J.
IFQSC-USP

Apéds o desenvolvimento e construgdo do susceptometro
AC auto -balanceado?®, o qual realiza medidas, entre 4K
e 300K,

das componentes real(x’) e imaginaria (x”) da suscep-
tibilidade magnética, esta sendo desenvolvido, agora,
a automacgao do mesmo. Esta automagho estd sendo
realizada de duas maneiras: Interface com um micro-
computador PC-XT; desenvolvimente e construgao de
um controlador 1égico programavel (PLC). O PLC con-
siste de uma placa controladora programavel por um
teclado de 16 teclas e conectada a um visor de cristal
liquido. Esta placa possui 8 entradas analdgicas acopla-
das a um conversor A/D (conversao em 15 ps); 48 bits
de entrada ou saida; e permite 0 armazenamento de até
64K bytes de dados em memodria RAM, que podem ser
transferidos para um microcomputador através de uma
interface serial (padrao R5232). Com esta automagao
sera possivel realizar medidas mais rapidas, realizando
promediagoes a fim de melhorar a relagao sinal ruido e,
conseqiientemente, a precisao das medidas,

%Souza,R.R.de; Magon,C.J. XV-ENFMC, resumo p.206,
Caxambu, MG, 5-9 maio 1992.

MEDIDAS DE CALOR ESPECIFICO PELO
METODO DE RELAXACAOQ TERMICA
AzecHl, L. §.; Ganbra, F. C. G.
Universidade Estadual de Campinas- UNICAMP-TFGW

Desenvolvemos um método preciso de medidas de calor
especifico em amostras pequenas ( da ordem de 10 a 100
mg) baseado no fenémeno de relaxagao térmica. Tal
método consiste basicamente em aquecer uma amos-
tra e observar o tempo necessirio para que ela volte
ao equilibrio térmico com a sua vizinhanca. Dessa ob-
servagao, e conhecendo a poténcia utilizada no aqueci-
mento, determinamos a capacidade térmica da amos-
tra e portanto, dividindo pela massa, o seu calor es-
pecifico. A amostra é presa a uma lamina resistiva
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de NiCr que, por sua vez, tem soldados nas suas ex-
tremidades quatro flos finos de cobre, ancorados ter-
micamente a um reservatoério de calor, que levam cor-
rente e medem a tensdo na lamina (determinando as-
sim a poténcia). O calor dissipado eleva a temperatura
do conjunto amostra+substrato (lamina+fios+etc) até
se atingir o equilibrio térmico. Desliga-se entdo a
corrente e observa-se a queda (exponencial) da tem-
peratura do conjunto com relagio ao reservatdrio
térmico utilizando-se um termopar Au- Fe(0.07%)-
cromel. Determina-se assim a capacidade térmica to-
tal, ou seja, a da amostratsubstrato; aplicando o
método apenas ao substrato determinamos sua capaci-
dade térmica e consequentemente também a da amos-
tra. O sistema todo, amostra<4-substrato4-reservatério
térmico, € envolto por um shield metélico, acoplado a
um suporte de ago inox e inserido em um criostato de
hélio. Através de um sensor de carbon-glass, colocado
no reservatorio de calor, e de um heater, enrolado no
shield, um controlador de temperatura permite medir-
mos calor especifico em funcdo da temperatura. Os da-
dos sdo adquiridos por um computador através de uma
interface A/D.

CONSTRUCAO DE UM FILTRO ESPACIAL
MuramaTsu, M.; ALLaIN, A. R.; KivoHara, P. K.
Instituto de Fisica da USP

Neste trabalho serd discutida a aplica¢ao da filtragem
espacial para hmpar e expandir feixe laser utilizado
em varios campos como hologragia, processamento de
imagens e metrologia dptica. Serdo apresentados os
principios de funcionamento de um filtro espacial e as
etapas de sua construgio mecanica. Knfase especial
serd dada na construgio dos furinhos (pinholes) com
didmetro entre 15 a 50 microns. Serdo apresentados
3 diferentes métodos para a obtengio dos pinholes? 1-
Bombardeio com laser pulsado de Nd:YLF. 2-Réplicas
de padrdes por evaporagio de cobre eletrolitico em alto
vacuo. 3-Método mecénico utilizando-se de uma micro
agulha especialmente construida para essa finalidade.
Através de micrografias serdo mostrados os diferentes
furinhos obtidos e serfo discutidos a sua adequagdio
para a filtragem espacial e na formacgio de imagens em
microscopia eletronica.

DETECTOR PROPORCIONAL PARA
ESPECTROSCOPIA M()SSBAI{ER DE
ELETRONS DE CONVERSAO
SINI, 5. M.; MaccHIONE, E, L. A.; SiLva, N. C.
DA; KoIipg, K.; DiETZSCcH, O.

Lab. de Instrumentagdo e Partfculas-Inst. de Fisica da
Usp

Foi construido um detector proporcional para espec-
troscopia Mossbauer, que sera utilizado para detectar
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elétrons de conversdo provenientes de amostras (solidas
contendo ferro) situadas em seu interior. Em operagio,
¢ mantido um fluxo de gas no detector. Uma mistura
de Ar(90%) e CH4{10%), foi usada para os testes pre-
liminares com raios X de 5,9 keV, fornecidos por uma
fonte de *3Fe. Para tensdes entre 1000 e 1700 V, o de-
tector opera na regifo proporcional com uma resolugio
em energia entre 15 e 20%. O detector é composto por
3 flanges de aluminio com 80 mm de didmetro cada. A
flange intermedidria, com 15 mm de espessura, contém
as conexdes de gis e de alta tensdo (alimenta¢io do
anodo e obtengdo do sinal). As outras flanges tém am-
bas b mm de espessura, sendo a primeira com orificio
central de 20 mm de didmetro, por onde incide a ra-
diagdo através de um fibme multicamadas (18 um de
mylar, 9 pm de aluminio e 85 um de polietileno) de fa-
bricagdo nacional. A superficie de mylar, voltada para o
interior do detector é pintada com uma tinta de grafite
para torna-la condutora. A segunda abriga o porta-
amostra. O volume efetivo do detector é de 5,9 ¢cm®.
Estdo em andamento medidas com uma mistura gasosa
de He(95%) e CH4(5%), para determinar o fator de
multiplicagio, a resolugio em energia e o luxo minimo
de gds para operagao estivel do detector.

Sistema de Controle de Espectrémetro de
RMN sob Windows
RicHa Junior, G.; VaLoils, R.; SARTHOUR, R.:
(GUIMARAES, A. P.
CBPF/CNPQ

A Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) é uma
ferramenta muito 1itil no estudo de metais e ligas
magnéticas. Um moderno equipamento de RMN, é
composto de varios equipamentos que podem, ou de-
vem, ser controlados por computador, tornando assim
uma medida de RMN completamente automética. Com
isso foi desenvolvido um programa que controla as par-
tes essenciais do Espectrometro. Este programa opera
sob o ambiente grafico Windows 3.1 e tem o objetivo
de realizar medidas de RMN realizando medidas de
Eco (o sinal de RMN), Espectro, T1 e T2 (tempos
de relaxagio-caracteristicos do fenémeno de RMN). A
configuragdo minima exigida é um micro padrio IBM
PC-AT 386DX com 2 Mb de espago em disco rigido.
Quanto aos equipamentos periféricos existem duas con-
figuragoes : Configuragao 1: Gerador de R.F. — Fluke
6061A (GPIB) Prog. de Pulsos — CERN/CBPF (CA-
MAC) Digitalizador — LeCroy 8818 (CAMAC) Am-
plificador — Genérico Modulador/Demod — Genérico
(Bruker) Configuragio 2: Gerador de R.F. — Fluke
6061A (GPIB) Prog. de Pulsos — CERN/CBPF (CA-
MAC) Digitalizador — Tek TDS520 A (GPIB) Ampli-
ficador — Genérico Modulador/Demod. — Genérico
{Bruker)

A importincia da automatizacio dos equipamentos me-
lhora a qualidade das medidas, devido ao aumento do
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tempo de duragdo da medida o que possibilita medir
sinais de RMN muito fracos. Estando a experiéncia em
andamento o usudrio podera usar outros programas do
micro sem a paralizagio da aquisigio de dados de RMN.
Durante a realizagao da medida hd uma barra de in-
formagao na parte inferior da janela que informa o tipo
de medida, o arquivo onde os dados estdo sendo grava-
dos e o tempo para o seu término. A medida também
podera ser interrompida e armazenada em disco para
uma posterior complementagao.

Instrumentagao Eletrénica para controle e
automagao de um sistema de Epitaxia por
Feixes Moleculares
ARAKAKI, H.; Ropa, V. O.

Instituto de Fisica ¢ Quimica de Sdo Carlos

Este trabalho apresenta a instrumentagao eletrénica de-
senvolvida para o controle e automagao de um sistema
de crescimento de semicondutores por Epitaxia por Fei-
xes Moleculares. Envolve uma variedade de circuitos
nas areas analdgica, digital e controle de poténcia, in-
cluindo:

- Controladores de temperatura analdgicos tipo PID,
utilizando leitura de temperatura por termopares e cir-
cuito de poténcia com controle de fase.

- Médulo de controle e aquisi¢gio de dados baseado em
uma UCP Z-80. Esta UCP funciona como um inter-
mediério entre um microcomputador e as interfaces de
controle e aquisicdo de sinais do médulo. A comu-
nicagdo entre a UCP e o microcomputador ¢ realizada
através de uma interface serial padrao RS 232. O mi-
crocomputador envia uma série de comandos referentes
ao controle das interfaces, os quais sao interpretados
e executados pela UCP. O mddulo foi montado em um
bastidor com barramentos de coneclores, aos quais além
da UCP estao as interfaces por ela controladas:
Interface Analdgico/Digital de 14 bits com 8 canais de
entrada multiplexados

Interface Digital/Analogica de 12 bits com 8 canais de
saida multiplexados

Interfaces de Entrada/Saida digitais

- Atuagio por motores de passo controlados por micro-
computado