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APRESENTAÇÃO

As três primeiras edições da Escola de Verão de Curitiba aconteceram em 2019, 2020 e, após

um hiato devido à pandemia, em 2022. Em 2023, voltamos ao modo presencial, com

transmissão pelo YouTube, de forma que alunos que não puderam participar

presencialmente, pudessem acompanhar os minicursos da escola. Esta Escola de Verão foi

concebida com a intenção de oferecer uma formação complementar a estudantes em

estágios finais de seus cursos de graduação ou início de pós-graduação em Física e áreas

correlatas. Ao mesmo tempo em que frequentam minicursos sobre assuntos avançados da

área, o evento busca apresentar alguns temas de pesquisa desenvolvidos no Departamento

de Física da UFPR. Além dos minicursos, os professores do departamento apresentam

seminários sobre suas próprias pesquisas e uma visita aos laboratórios do departamento é

oferecida. Dessa forma, os participantes da escola podem conhecer melhor as pesquisas

realizadas pela Física na UFPR. Além dos professores da UFPR, também teremos seminários

de alguns professores convidados.

Esperava-se, com este modelo, despertar e incentivar o interesse de estudantes de

graduação para atividades de pesquisa em Física, estimulando a formação continuada em

nível de pós-graduação. Em nossas avaliações, não somente verificamos que este objetivo

foi alcançado, como também testemunhamos um ambiente de intensa troca de ideias

científicas.

É com imenso prazer que retomaremos a escola no formato inteiramente presencial no ano

de 2024, com uma programação bastante diversificada, incluindo minicursos, palestras,

mesa redonda, visitas aos laboratórios de pesquisa e apresentações de pôsteres.



Todos os resumos deste caderno foram fornecidos pelos autores. O conteúdo dos mesmos é

de exclusiva responsabilidade de seus autores. A Comissão Organizadora da V Escola de

Verão de Física de Curitiba não se responsabiliza por consequências decorrentes do uso de

quaisquer dados, afirmações e/ou opiniões inexatas (ou que conduzam a erro) publicadas.



Comparison of predictive performance between ANN and PLS for Soil Organic Carbon 
quantification through EDXRF spectrum 

José Vinícius Ribeiro1*, José Francirlei de Oliveira,2, Graziela M.C. Barbosa2, Fábio Luiz Melquiades1 

*j.viniciusribeiro15@uel.br 
1Applied Nuclear Physics Laboratory, Universidade Estadual de Londrina (UEL) 

2Soil department, Instituto de Desenvolvimento Rural do Paraná (IDR-Paraná) 

The organic matter (OM) content in soils is of fundamental importance for agriculture. OM improves the physical 

and chemical environment of the soil by holding moisture, providing nutrients, and thus supporting plant growth. 

Thus, periodic analysis to maintain appropriate levels of soil OM increases the chances of a good harvest [1]. The 

indirect determination of the OM through the Soil Organic Carbon (SOC) content is performed by most soil 

laboratories in Brazil using the wet method of Walkley–Black (WB). In this method the SOC to OM conversion is 

performing by the van Bemmelen factor, established as 1.724 (OM = 1.724 x SOC), based on the assumption that 

58% of the C is from OM [2]. However, although this method is accurate, it has some disadvantages such as hard 

sample preparation, is time consuming, uses reagents, and generates a significant amount of waste that must be 

properly discarded. These issues have led to the development of faster and cheaper methodologies based on green 

chemistry, which has occupied a significant space in research aimed at this cause [3]. Proximal Soil Sensors (PSS) 

based on spectral-analytical techniques such as energy dispersive X-ray fluorescence (EXRF) combined with 

machine learning (ML) algorithms have been shown to be able to estimate several fertility attributes from soil 

samples quickly and less expensively [3]. EDXRF is an analytical method that exploits the photoelectric effect to 

extract multi-element information from the characteristic X-rays emitted by a properly excited sample. So, the idea 

is to use EDXRF and WB methods to determine the SOC of the minimum number of samples required for ML 

model training and validation with a desired level of accuracy. Subsequently, only the EDXRF spectral reading of 

new soil samples from the same study area and prepared in the same procedure is required to estimate the SOC. This 

approach is promising to local soil fertility assessment and may reduce the sample set sent for conventional wet 

treatments. From this perspective, this study aims to compare the predictive performance of Partial Least Squares 

Linear (PLS) regression and Artificial Neural Network (ANN) regression to SOC quantification through the raw 

EDXRF spectrum. Thus, 394 soil samples spectra from an area used for agricultural cultivation were randomly 

separated between training (276) and prediction (118) sets and used for modeling. The LV optimal number of PLS 

models were selected by the minimum root mean squared error of 10-fold cross validation. ANN models were based 

on Multi-Layer Percepton architecture with Backpropagation algorithm. The number of neurons, learning rate, 

maximum tolerated error and number of epochs were defined by search grid. Overall, ANN models showed 

approximately 10% higher predictive performance (R² prediction of 0.84) compared to PLS models (R² prediction 

of 0.78) based on Relative Improvement Coefficient. On the other hand, both models were classified as suitable for 

quantitative analysis (based on the Ratio of Performance to Deviation intervals) and exhibited no Bias (95% 

significance level). These findings demonstrated that both algorithms may be employed in local soil SOC analysis 

to speed up results to turn agile the decision related to the use of fertilizers and other products for soil correction, 

favoring greater productivity and reduction of environmentally unfriendly procedures. Additionally, it is important 

to highlight that although ANN performed better than PLS, it consumed approximately 20 times more time (40 min) 

to be built. So, for potential in situ applications, this evidence suggests that PLS is a better choice. 
[1] T. Bhattacharyya et al., “Walkley-Black Recovery Factor to Reassess Soil Organic Matter: Indo-Gangetic Plains and Black Soil Region of India Case Studies,” 
Commun Soil Sci Plant Anal, vol. 46, no. 20, pp. 2628–2648, Nov. 2015, doi: 10.1080/00103624.2015.1089265. [2] F. Morona, et al., “Quantification of Organic 
Matter in Agricultural Soils from the Central Region of Paraná State, Brazil,” Commun Soil Sci Plant Anal, vol. 48, no. 19, pp. 2288–2293, Oct. 2017, doi: 
10.1080/00103624.2017.1411505. [3] J. V. Ribeiro, et al., “Optimization of pXRF instrumentation conditions and multivariate modeling in soil fertility attributes 
determination,” Spectrochim Acta Part B At Spectrosc, vol. 211, p. 106835, Nov. 2024, doi: 10.1016/j.sab.2023.106835. [4] R.A. Viscarra Rossel, et al., Determining 
the composition of mineral-organic mixes using UV–vis–NIR diffuse reflectance spectroscopy, Geoderma 137 (1–2) (Dec. 2006) 70–82, https://doi.org/10.1016/j. 
geoderma.2006.07.004. 
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Design de clusters bimetálicos suportados: um estudo ab initio da estabilidade e 
do potencial catalítico

Gabriel Reynald da Silva*  1  , Maurício Jeomar Piotrowski2, Alexandre Cavalheiro Dias3, Henri-
que Ribeiro da Silva1, Diego Guedes-Sobrinho1  

*gabriel.reynald@ufpr.br
1Departamento de Física, Universidade Federal do Paraná, Brasil.
2Departamento de Física, Universidade Federal de Pelotas, Brasil. 

3Instituto de Física, Universidade de Brasília, Brasil.

Nanocatalisadores  bimetálicos  têm demonstrado  promissora  performance  em comparação 
aos seus homólogos monometálicos[1,2],  demandando mais estudos sobre sua estabilidade, 
causalidade e dinâmica. Assim, no presente trabalho, investigamos as propriedades estrutu-
rais, eletrônicas e a reatividade de clusters de M(n-x)Aux, com M = Ni, Pd, Pt, Cu e Ag, para ato-
micidades n = 1 – 4, em fase gasosa no vácuo (Vac) e suportados em grafeno (Gr) por meio 
de cálculos ab initio fundamentados na teoria do funcional da densidade (DFT). 

Figura 1: (a) Morfologia da adsorção e carácter iônico dos clusters em Gr. (b) Modulação do centro da 
banda d (εd) pelo Au na nanoliga.

A  estabilidade  morfológica  predominante  para  a  adsorção  de  clusters  ocorre  quando  o 
heteroátomo M se liga diretamente à superfície do Gr. Conforme a análise de população de 
carga, o contato do cluster com o Gr aumenta a interação eletrostática entre os metais, com 
transferência de carga das espécies M’s para Au e C ligados diretamente a eles, formando 
uma ponte Au–M/Gr parcialmente catiônica, como mostra a figura 1(a). A análise de crystal or-
bital hamilton populatons (COHP) revela que o aumento (diminuição) da população de estados 
ligantes (antiligantes) da interação entre os átomos metálicos justifica sua estabilização em 
Gr. O centro da banda d (εd), um indicativo do potencial catalítico para valores mais próximos 
ao nível de Fermi (Ef), mostra que os sistemas com Cu e Ag (Ni, Pd e Pt) em Vac têm sua 
energia aproximada (afastada) do Ef. A adsorção em Gr potencializa a modulação de εd de to-
dos os sistemas. Assim, a incorporação de Au ao sistema modula o εd, conforme apresentado 
na figura 1(b), destacando a sua característica catalítica em meio aos sistemas analisados.

[1] GUEDES-SOBRINHO, D. et al. Phys. Chem. Chem. Phys., 2022, 24, 6515-6524. 
[2] GUEDES-SOBRINHO, D. et al. J. Phys. Chem. C., 2017, 121, 27721- 27732.



 

 

Caracterização óptica da blenda polimérica P3HT:PCPDTBT para aplicação em 

camada ativa de dispositivos fotovoltaicos orgânicos 

Julia Maria Silva1*, Ricardo Vignoto Fernandes1 

*julia.maria.silva@uel.br 

1Departamento de Física, Universidade Estadual de Londrina, Brasil 

A pesquisa de materiais semicondutores orgânicos aplicáveis em dispositivos 

fotovoltaicos se desenvolveu pelo baixo custo energético para sua síntese, grande potencial de 

criação de novos materiais e a facilidade de processamento. O trabalho visou o estudo da 

mistura de dois polímeros orgânicos com a finalidade de analisar os espectros de absorbância 

e de fotoluminescência, valores de Eficiência Quântica de Fotoluminescência (PLQY) e a 

fotoestabilidade dos materiais para a aplicação na camada ativa dos dispositivos fotovoltaicos. 

Para isso, foram produzidos dois conjuntos de filmes finos, onde cada conjunto consistia em 

um filme fino de Poli(3-hexiltiofeno) (P3HT), um de Poli[2,6-(4,4-bis-(2-etilexil)-4H-

ciclopenta[2,1-b;3,4-b']ditiofeno)-alt-4,7(2,1,3-benzotiadiazol)]) (PCPDTBT) e um da blenda de 

ambos os polímeros sobre substratos de vidro. Foram realizadas medidas de caracterização 

ópticas de absorção, emissão e PLQY de cada material, os filmes também foram expostos à 

um laser de potência de 43 mW com emissão no comprimento de onda em 405 nm durante 40 

horas, um conjunto foi exposto à fonte de luz em ambiente aberto e outro em vácuo. A mistura 

dos polímeros resultou na expansão da banda de absorção e no deslocamento da região do 

pico de emissão, quando comparado aos espectros dos polímeros individuais, caracterizando 

um processo de transferência de energia, assim como resultou na diminuição dos valores de 

PLQY, sendo as mudanças positivamente significativas para a aplicação no dispositivo. Sobre 

a fotoestabilidade dos materiais, o conjunto exposto em vácuo apresentou a maior manutenção 

das intensidades de absorção e emissão durante as 40 horas, indicando o aumento da 

estabilidade da camada ativa quando não está em contato direto com a atmosfera ambiente. 

DANG, M. T.; HIRSCH, L.; WANTZ, G. P3HT:PCBM, Best seller in polymer photovoltaic 

research. Advanced Materials, p. 3597-3602, 18 jun. 2011. 

DIAS, I. F. L.; SILVA, M. Polímeros semicondutores. São Paulo: Editora Livraria da Física,  

2012. 

 



 

 

Does a Bell Inequality Violation Imply Irrealism? 

Paulo H. B. Silva1*, Ana C. S. Costa1, Renato M. Angelo1  

*paulohdebrito@ufpr.br 

1Departamento de Física, Universidade Federal do Paraná, Brasil  

 

Seminal for the raising of the quantum information age and quintessential for a deep 

understanding of nature, Bell inequality violations are known for having provided a profound 

disruption to classical models of the physical world. Yet, their meaning is still debatable 

nowadays. An important point under dispute in this context concerns the relevance of realism. 

While some believe that a Bell inequality violation implies the manifestation of nonlocal aspects, 

others defend that it is the notion of realism that should be abandoned. The purpose of the 

present work is to shed some light on the matter by employing a formal definition of (ir)realism. 

Our strategy consists of (i) rephrasing Bell’s assumption of local causality in terms of more 

primitive hypotheses and (ii) assessing where the fundamental difficulties emerge when using 

the quantum formalism. We analyze the question posed in the title using two distinct approaches 

and assert that a positive answer is justifiable. Nevertheless, even in this scenario, it becomes 

evident that violations of locality cannot be avoided. As a byproduct of our approach, the 

connections of (ir)realism with both quantum steering and entanglement are also discussed. 



 

 

One-loop Correction To Black Hole Entropy From Functional Measure 

Victor W. Fernandes1*, Iberê Kuntz1 

*victorwellington@ufpr.br 

1Departamento de Física, Universidade Federal do Paraná, Brasil  

 

The development of a consistent quantum theory of gravity is one of the main open problems 

in physics. A first approach towards quantum gravity is the so-called Quantum Field Theory in 

Curved Spacetime, in which the gravitational field is treated as a classical field and only the 

matter fields are quantized. Such an approach has led to some predictions like that of black 

hole emission of particles as if it were a hot body. We can also obtain an expression for the 

entropy of the black holes.  

In the path integral formulation of Quantum Field Theory, all the information regarding the 

system under study is contained in its generating functional Z[J]. In this work we aim to explore 

one-loop corrections to black hole entropy coming from the functional measure, present in Z[J], 

in order to obtain hints on the possible quantum nature of gravity. 

 



Correção de Quasi-Partículas: Análise de Efeitos Excitônicos em Perovskitas de
Haletos Quasi-2D com Enfoque em Metais Não Tóxicos.

Danilo Neves Silveira  1*  , Alexandre Cavalheiro Dias2, Maurício Jeomar Piotrowski3, Diego
Guedes-Sobrinho1

*daniloneves@ufpr.br
1Departamento de Química, Universidade Federal do Paraná, Brasil

2Instituto de Física e Centro Internacional de Física, Universidade de Brasília, Brasil

3Departamento de Física, Universidade de Pelotas, RS, Brasil 

Perovskitas de haleto quasi-2D com metais não tóxicos apresentam-se como uma alternativa
promissora às perovskitas de chumbo, especialmente para aplicações em optoeletrônica e fo-
tovoltaicos. Esses materiais comportam-se como dielétricos, assemelhando-se a poços quân-
ticos devido à presença de um espaçador catiônico  (Cs), o qual induz ao confinamento em
uma dimensão da rede, representado na Fig. 1(a). Logo, surgem desafios na compreensão da
correlação entre a complexidade estrutural e as propriedades eletrônicas,1,2 especialmente em
relação aos efeitos excitônicos. Propomos um protocolo ab initio que emprega a teoria do fun-
cional da densidade (DFT) com correção de bandgap,1,2 Fig. 1(b). Incorporamos correções de
van der Waals (vdW) para melhorar a descrição da estrutura cristalina. Aplicamos o método
Tight-Binding (TB) na resolução da equação de Bethe-Salpeter, utilizando o código WanTiBE-
XOS,3 para uma análise detalhada das propriedades excitônicas. Essa abordagem foi aplicada
em perovskitas quasi-2D isentas de chumbo e à base de zinco.4 Ao comparar com a literatura,
alcançamos uma descrição precisa dos efeitos excitônicos, que desempenham papel crucial
nas propriedades optoeletrônicas, oferecendo informações essenciais de maneira computacio-
nalmente eficiente. 

[1] Guedes-Sobrinho, D. et al. Sci. Rep. 2023, 13, 4446; [2] Ferreira, L. et al. Phys. Rev. B. 2008,  78,  125116; [3] Dias, A.
C. Et al. Comput. Phys. Commun. 2023, 285, 11085. [4] Shankar et al. J. Alloys Compd. 2020, 844, 15614;

Figura 1: (a) Representação dos sistemas; (b) Organograma da metodologia.
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Fabricação e caracterização de filmes baseados em ZnO  

         Leandro Cesar Guimarães1*, Marcos Vinícius Woiski Barcote1,2, Maiara Bassi Gobara², 

Lucimara Stolz Roman³ 

                                                         leandro.cesar@ufpr.br  

                                 1Instituição: Departamento de Física, Universidade Federal do Paraná, Brasil  

Atualmente, o uso de materiais nocivos ao meio ambiente na fabricação de dispositivos 

é considerado um dos grandes desafios ao se desenvolver dispositivos eletrônicos. Por 

isso a busca por camadas ativas semicondutoras, no geral, tem se intensificado. Dentre 

os materiais disponíveis, óxidos metálicos tem tido destaque dentro da comunidade 

mundial, entre eles o conhecido ZnO (óxido de zinco) é um dos estudados devido as 

suas características únicas, já que este é amigável ao meio ambiente e pode ser 

utilizado sendo diluído em água. Além disso, com o avanço da tecnologia de materiais, 

vem surgindo a demanda do estudo de filmes nanoestruturados com diversas 

composições diferentes e com características morfológicas, elétricas e ópticas 

interessantes. Este estudo tem o objetivo de fabricar e caracterizar filmes baseados em 

ZnO, para isso, foi utilizada a técnica spin-coating e feitas deposições de soluções com 

óxido de zinco e polímeros em substratos de FTO (Fluorine-Doped Tin Oxide) assim 

como também em vidro com deposição de ouro via sputering. A partir destas amostras 

foram feitas medidas ópticas através do UV-vis revelando sua transmitância, 

micrografias de MEV para revelar sua morfologia e medidas elétricas dos filmes através 

da caracterização de duas pontas. Esses resultados contribuem para o entendimento 

do desempenho desses filmes, destacando potenciais aplicações tecnológicas e 

abrindo portas para futuras inovações em dispositivos eletrônicos nanoestruturados.  

Referências:  

(1) GABRIEL L. NOGUEIRA , DINESH KUMAR , SHOUSHOU ZHANG, NERI ALVES 

, JEFF KETTLE. Zero Waste and Biodegradable Zinc Oxide Thin-Film Transistors for 

UV Sensors and Logic Circuits. abr. 2023.  

(2) M. SEGOVIA, C. SOTOMAYOR, G. GONZÁLEZ & E. BENAVENTE. Zinc Oxide 

Nanostructures by Solvothermal Synthesis. 14 fev. 2012.  

  



 

 

Low energy positron scattering from C2H2Cl2, C2Cl4 and CCl4 using 

implemented model potential  

Sidnei Guerino Fabris Junior*, Francisco Fernandes Frighetto,  

Alessandra de Souza Barbosa, Sérgio D’Almeida Sanchez  

sidneifabris@ufpr.br 

Departamento de Física, Universidade Federal do Paraná, Brasil 

There has been an increasing interest in positron physics due to its technological and biological 

applications as well as its importance in fundamental theoretical physics. For instance, positron 

annihilation is a core concept in the positron emission tomography (PET) scan for diagnostics in medicine 

[1]. However, even the most basic matter-antimatter interaction is still not well understood, in particular in 

the limits of low energy interaction and calculation of cross section. 

The cross sections were obtained with Schwinger multichannel method (SMC) implemented for positron 

scattering [2] and incorporated the computational detail using basis functions and adding model potential 

to better capture the polarization potential, using the same framework as Frighetto, Barbosa and Sanchez 

[3]. And we will present calculated cross section for positron collision with C2H2Cl2, C2Cl4 and CCl4 

obtained with the most recent parallelized version of the SMC for positron scattering [3] that allow us better 

time-performance in our calculations.  We also have carried out additional calculations employing the 

model potential proposed by Swann and Gribakin [4-6] and already implement in our codes [3]. 

By comparing calculations, we were able to obtain the free parameter of the model potential for these 

molecules which better describes our fully ab-initio calculations. It’s important to notice we have the free 

parameter for a specific hybridization of an atom, so we use the same value for molecules with the same 

kind of structure (ie, the atoms in the same hybridization). In further works, we intend to use the same 

procedure for bigger systems. 

References 

1. S. I. Ziegler, Positron emission tomography: Principles, technology, and recent developments, Nucl. 

Phys. A 752, 679 (2005). 
2. J.S.E.Germano and M.A.P.Lima, Phys.Rev. A47,3976(1993).  
3. F. F. Frighetto, A. Souza Barbosa and S. d’A. Sanchez, Implementation of a model potential in the 
Schwinger multichannel method to describe polarization in positron-atom and -molecule scattering: 
Studies for the noble-gas atoms, H2, and N2, Phys. Rev A 108, 012818 (2023)  
4. A. R. Swann and G. F. Gribakin, Calculations of positron binding, and annihilation in polyatomic 
molecules, J. Chem. Phys. 149, 244305 (2018). 
5. A. R. Swann and G. F. Gribakin, Phys. Rev. A 101, 022702 (2020).  

6. A. R. Swann, G. F. Gribakin, J. R. Danielson, S. Ghosh, M. R. Natisin, and C. M. Surko, Phys. Rev. 
A 104, 012813 (2021). 



 

 

Mapeamento do oscilador de Dirac em (2+1) no modelo de Jaynes-Cummings 
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*takajitsutsui@gmail.com 

1Programa de Pós-Graduação em Ciências/Física, Universidade Estadual de Ponta Grossa, Brasil 
2Departamento de Física, Universidade Estadual de Ponta Grossa, Paraná, Brasil 

3Departamento de Matemática e Estatística, Universidade Estadual de Ponta Grossa, Paraná, Brasil 

 

O modelo do oscilador de Dirac (OD) foi proposto inicialmente como uma generalização 

relativística do oscilador harmônico simples [1]. O OD é obtido por meio do acoplamento não 

mínimo 𝐩 → 𝐩 − i𝑚𝛽𝜔𝐫 na equação de Dirac. Desta forma, a equação de Dirac para o oscilador 

de Dirac é dada por 

iħ
∂|Ψ⟩

∂𝑡
= [𝑐𝜶(𝐩 − i𝑚𝛽𝜔𝐫) + 𝛽𝑚𝑐2]|Ψ⟩, 

onde |Ψ⟩ é o spinor de Dirac com quatro componentes, correspondente a uma partícula de spin 

½ relativística e 𝜶 e 𝛽 são matrizes 4 × 4, que obedecem a álgebra de Clifford. Nesse trabalho, 

consideramos a solução do oscilador de Dirac em (2+1) dimensões. Analisando a dinâmica 

exata desse sistema [2], a qual é dada por 

|𝜓(𝑡)⟩ = (cos𝜔𝑛𝑙𝑡 +
i

√1 + 4𝜉𝑛𝑙
sin𝜔𝑛𝑙𝑡) |𝑛𝑙 − 1⟩|𝜒↓⟩ + (√

4𝜉𝑛𝑙
1 + 4𝜉𝑛𝑙

sin𝜔𝑛𝑙𝑡) |𝑛𝑙⟩|𝜒↑⟩, 

é possível perceber oscilações no spin devido ao efeito Zitterbewegung. Nessa equação |𝜓(𝑡)⟩ 
é um spinor de duas componentes. Essas oscilações ilustram a troca de quantum do spin para 

o momento angular orbital. Por outro lado, pode-se escrever o Hamiltoniano do oscilador de 

Dirac em (2+1) como 

𝐻 = ħ(𝑔𝜎−𝑎𝑙
† + 𝑔∗𝜎+𝑎𝑙) + 𝑚𝑐2𝜎𝑧, 

o qual no contexto da Óptica Quântica tem a forma do operador Hamiltoniano associado ao 

modelo de anti-Jaynes-Cummings. Esse mapeamento é importante e interessante uma vez que 

essa associação e a tecnologia atual permitem a implementação de efeitos relativísticos em um 

sistema de íons aprisionados.  

 

[1] MOSHINSKY, M.; SZCZEPANIAK, A. The Dirac oscillator. Journal of Physics A: Mathematical and 

General, v. 22, n. 17, p. L817–L819, 7 set. 1989.  

[2] BERMUDEZ, A.; MARTIN-DELGADO, M. A.; SOLANO, E. Exact mapping of the 2 + 1 Dirac oscillator 

onto the Jaynes-Cummings model: Ion-trap experimental proposal. Physical Review A, v. 76, n. 4, p. 

041801, 2 out. 2007.  

  

 



Espalhamento de pósitrons por O2 e a correção para espalhamento em baixo
ângulo

Sarah Esther da Silva Saab1*, Wagner Tenfen1
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O estudo da natureza da interação entre a antimatéria e a matéria se iniciou com a primeira
detecção  de  uma  antipartícula,  o  pósitron.  Para  compreendê-la,  usamos  a  teoria  de
espalhamento para determinar e examinar as seções de choque teóricas para as colisões
elásticas entre o pósitron e átomos e moléculas. Em particular, nesse trabalho, calculamos e
analisamos as seções de choque teóricas para a colisão de pósitrons com O2. Nesse campo
de estudo,  há uma discrepância significativa entre as medidas de seção de choque totais
(SCT) e as seções de choque diferenciais (SCD) e integrais (SCI), e essa diferença é ainda
mais significativa quando analisamos a região de baixa energia (TENFEN, 2022). Pensando
nisso,  nosso objetivo  é  realizar  o  cálculo  para  a  determinação  das SCD e SCI  e  depois
implementar a correção para espalhamento em baixo ângulo em baixas energias, tal como
proposto por KAUPILLA et al. (1981). Para isso, resolvemos a equação de Schrödinger para
muitos corpos com o método de Hartree-Fock para obter a descrição da densidade e estrutura
eletrônica do alvo. Determinamos as seções de choque de um potencial espalhador obtido na
aproximação estático-correlação-polarização (SCP). A polarização leva em conta a distorção
da nuvem eletrônica  produzida por  um pósitron distante,  enquanto  o termo de correlação
considera os mesmos efeitos para o pósitron inserido no campo molecular, como proposto por
JAIN; GIANTURCO (1991). Com esse trabalho, observamos que ao considerar mais termos
no potencial de polarização e fazer as correções dos dados experimentais, conseguimos obter
seções de choque teóricas e experimentais com concordância satisfatória.

JAIN, A.; GIANTURCO, F. A. Low-energy positron collisions with CH4 and SiH4 molecules by
using new positron polarization potentials.  Journal  of Physics B: Atomic, Molecular and
Optical Physics, v. 24, n. 9, p. 2387, 1991.

KAUPPILA,  W.  E.  et  al.  Measurements of  total  scattering  cross  sections  for  intermediate-
energy positrons and electrons colliding with helium, neon, and argon. Physical Review A, v.
24, n. 2, p. 725, 1981. 

TENFEN, W. et al. Higher order polarizabilities and the positron forward scattering problem:
Convergence between calculated and measured cross sections in the very low energy regime.
Journal of Electron Spectroscopy and Related Phenomena, v. 255, p. 147160, 2022. 





Profundidade óptica de aerossol das modas fina e grossa
a partir de medições da NASA/AERONET na Amazônia Central
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A floresta amazônica, devido ao seu vasto tamanho e imensa biodiversidade, age como um
reator biogeoquímico, regulando processos climáticos locais e globais (Wittmann et al. 2013).
Os aerossóis das modas fina e grossa na atmosfera da região são contribuintes importantes
para o equilíbrio radiativo do planeta Terra (Seinfeld et al. 2016). No entanto, seus impactos
na  forçante  radiativa  ainda  são  uma  questão  científica  em  aberto,  uma  vez  que  essas
partículas são significativamente diversas devido às suas diferentes fontes e mecanismos de
formação  (Masson-Delmotte  et  al.  2021).  Este  estudo,  portanto,  tem  como  objetivo
caracterizar a sazonalidade e distribuição da profundidade óptica de aerossol das modas fina
e  grossa  (AODs)  e  suas  respectivas  contribuições  para  a  forçante  radiativa  regional  na
Amazônia  Central,  no  sítio  ATTO,  utilizando  medições  do  fotômetro  da  NASA/AERONET
(AErosol RObotic NETwork). Os dados de AOD usados nas análises compreendem o período
de 2016 a 2023. Os resultados mostram um padrão sazonal para os AODs das modas fina e
grossa, com máximos e mínimos não coincidentes. Os picos da moda fina têm magnitude
muito maior do que os picos da moda grossa na série histórica. Em particular, no sítio ATTO,
o AOD da moda grossa apresenta dois picos diferentes, um na estação chuvosa (maio, 0.06)
e  outro  na  estação  seca  (outubro,  0.08),  devido  principalmente  ao  transporte  de  longa
distância  e  à  queima  de  biomassa  regional,  respectivamente.  Na  moda  fina,  o  pico  é
observado  apenas  durante  a  estação  seca  (setembro,  0.19),  associado  à  queima  de
biomassa. Em contraste, os valores mínimos de AOD para as modas grossa e fina foram em
junho (0.03) e abril (0.04), respectivamente. Foi observado que durante a estação chuvosa, a
moda grossa tem uma contribuição ao AOD total idêntica em comparação com a moda fina.
Durante a estação seca, no entanto, a moda fina domina. Os resultados mostram diferentes
contribuições e importância de cada moda de tamanho em diferentes estações, o que pode ter
impactos diretos na forçante radiativa.  Análises futuras quantificarão os impactos de cada
componente na forçante radiativa local.

Referências:
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Electronically Excited States of Chlorodifluoroacetic Acid
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Chlorodifluoroacetic acid (CDFA) has a significant importance due to its use as a fuel cell
electrolyte [1]. In this work, we present a combined theoretical and experimental study on
the electronically excited states of the acetic acid derivative, chlorodifluoroacetic acid. The
experimental absolute cross-sections were obtained employing high-resolution vacuum
ultraviolet (VUV) photoabsorption measurements using synchrotron radiation [2], in the
gas phase, for photon energies ranging from 4.0 up to 10.8 eV. The main purpose of this
work is to perform a comprehensive electronic state spectroscopy investigation of CDFA,
as well as to provide absolute values for the photoabsorption cross-sections. To this end,
we performed excited states calculations using Time-Dependent Density Functional
Theory (TDDFT) with the aid of the B3LYP, CAM-B3LYP, and PBE0 functionals, alongside
the aug-cc-PVTZ and aug-cc-PVQZ basis set, as implemented in the package GAMESS
[3]. These calculations allow us to characterize the VUV photoabsorption spectrum. In
particular, both the similarities and differences between the experimental and theoretical
spectra of this molecule are presented and discussed. We also aim to find the basis set
and functional that best describes the experimental data observed.

[1] N. Rebert et al., J. Electrochem. Soc. 127, 2641 (1980).
[2] M. H. Palmer et al., J. Chem. Phys. 142, 134302 (2015).
[3] G.M.J. Barca et al., J. Chem. Phys. 152, 154102 (2020).
[4] P. Limão-Vieira et al., Chem. Phys. 324, 339 (2006).



Camarões no modelo de Hindmarsh-Rose

Vinicius Luz Oliveira¹, Marcelo Henrique Romano Tragtenberg¹, Rafael Vitor Stenzinger¹
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O objetivo do projeto é investigar o diagrama de fases do modelo de Hindmarsh-Rose em busca
de camarões e observar o comportamento dessa estrutura no espaço de parâmetros. O modelo
de potencial de ação de Hindmarsh-Rose (HR), constituído por três equações diferenciais
ordinárias acopladas, possui fases caóticas em seus diagramas de fase entre duas áreas com
regimes de interesse: o cardíaco e o bursting (típico de neurônios). Houve uma expectativa de que
a estrutura da fase caótica seja a de camarões - ilhas de periodicidade em uma região caótica do
espaço de fase. Essa expectativa foi estabelecida devido ao estudo de modelos de mapa
semelhantes ao HR, em especial o KTz logístico, onde os camarões estão presentes. Durante as
investigações, dentro de certa região no espaço de parâmetros, foram identificados camarões que
tendem a sumir quando o modelo encontra-se em sua “configuração canônica” (o modelo
descrevendo um neurônio conforme sua elaboração). A investigação requer um grau de fluência
computacional e na linguagem usada no estudo de sistemas dinâmicos não–lineares, onde são
montados diagramas de fase simulando o modelo e variando um determinado par de parâmetros
enquanto observa-se o comportamento de grandezas relevantes na literatura acerca de modelos
com potencial de ação: em especial o ISI (interspike interval) e o SC (spike count). Assim,
cataloga-se os regimes de comportamento nas diferentes áreas do diagrama. Uma vez que
identificam-se camarões, podem ser variados outros parâmetros e analisar o que acontece com a
escala e “posição” dos mesmos. No ato de catalogar regiões do espaço de fase, pode ser
necessário analisar o valor do expoente de Lyapunov de determinada região a fim de comparar as
expectativas dos resultados para com aquilo já registrado na literatura. O trabalho, ainda em
andamento, já identificou que o HR apresenta camarões para um determinado conjunto de
parâmetros, e portanto já adianta que o estudo dessas estruturas enriquece a discussão sobre o
papel da emergência de determinados comportamentos em comum para diferentes sistemas
complexos observados macroscópicamente. As perspectivas do projeto, esse quase no final, são
de encontrar outras regiões no diagrama de fase com camarões e minuciar o que acontece com a
estrutura no seu processo de desvanecer na região na qual já foi identificada; assim como firmar
como as características individuais do sistema afetam os camarões. A investigação da rota para o
caos do modelo neural de Hindmarsh-Rose é muito interessante para a neurociência
computacional e todo o estudo da interface entre modelos dinâmicos e observações
experimentais.



Modeling the magnetic field of magnetron sputtering systems
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Deposition by the magnetron sputtering technique consists of obtaining thin films through a metallic
or insulating target being sputtered by ions produced at low pressure plasmas. The aim of the
magnetron is to trap free electrons by Lorentz forces near to the target surface, contributing to
increase the plasma ionization, sputtering rate and, as consequence, the film deposition rate,
where the magnetic field in this device is commonly produced by a set of permanent magnets
located behind the target. Past works showed the possibility to control the magnetic field geometry
through an electromagnet placed inside the magnetron, which allowed a more precise control of
the particles bombarding the growing film and its overall properties [1,2]. Thus, this work
investigates the computational modeling of a circular magnetron composed of permanent magnets
and an electromagnet positioned around to the central magnet, with the electric current of the coil
varying between zero and 15 A. The device, developed in SolidWorks, for targets with a diameter
of 4 inches, is 130 mm in diameter and 46 mm in height. The magnetic field (modulus and
components) was investigated at a distance of 4 mm from the surface of a titanium target with
COMSOL Multiphysics software as a function of the electric current in the coil and the material
used for the magnetron body, where ferromagnetic (𝜇r = 1000) and non-magnetic steels (𝜇r = 1)
were evaluated. The data show the increase of the magnetic field in the center of the magnetron
from 35.2 to 73.3 mT after applying 15 A to the electromagnet, considering the body produced in
ferromagnetic steel, with the radius of the maximum parallel component of the magnetic field being
shifted from 16.1 to 19.6 mm, contributing to the enlargement of the erosion zone and, as
consequence, the increase of the target time life. The simulation of the magnetron with
ferromagnetic steel, and no coil current, shows a slightly greater intensity for the central magnetic
field (35.2 mT) in comparison with the device manufactured with non-magnetic steel (34.1 mT) due
to the directing of the field lines toward the surface of the target caused by the ferromagnetic steel.
Other effects, such as, the shift of the maximum parallel component of the magnetic field, as well
as, the increasing or decreasing of this component by changing the material of the magnetron
body, are negligible
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Novas Fases Supercondutoras em Materiais Leves

Derick Passos Silva, Ulisses Ferreira Kaneko, Danusa do Carmo

Graças à suas propriedades únicas, os supercondutores vêm sendo foco de intensas
pesquisas há mais de 100 anos. A resistividade nula e o diamagnetismo perfeito,
propriedades características desse estado da matéria, possibilitariam o desenvolvimento
de dispositivos capazes de armazenar e transportar energia com perdas mínimas, além
de revolucionar os meios de transporte com a promessa dos maglevs. Porém, uma
grande dificuldade para o desenvolvimento e implementação dessas novas tecnologias
reside na necessidade de resfriamento desses sistemas a temperaturas extremamente
baixas em relação ao zero absoluto. A chamada temperatura crítica (Tc), definida como o
limite necessário para o material atingir o estado supercondutor, passou a representar um
critério fundamental para avaliar a possibilidade de aplicação desses compostos na
sociedade. Diante disso, os estudos nessa área foram motivados pela busca por
supercondutores à temperatura cada vez mais elevadas, próximas à temperatura
ambiente. Nesse sentido se inserem os estudos em supercondutores à altas pressões.
Esses compostos seriam sintetizados a condições extremas de pressão, próximas do
núcleo da terra, e apresentariam Tc elevada. Para tanto, células de bigorna de diamante
(DACs) são necessárias para a preparação desses materiais, tornando o processo
custoso e exigindo alto controle sobre as condições do sistema. Esse projeto teve por
foco a síntese de uma nova fase supercondutora de Li5C prevista por modelos
computacionais e que só seria estável em altas condições de pressão e temperatura.
Para tanto, fez-se uso de células de pressão para aplicação de condições extremas,
somada ao método de laser heating para aplicação de altas temperaturas. Além disso,
fez-se uso da radiação síncroton para análises de difração de raios-x. Ao todo, 4 células
foram utilizadas em diferentes configurações, sendo observado o estabelecimento de
maior simetria sobre todos os sistemas. Foi observado o surgimento de picos próximos à
previsão teórica, porém que, por hipótese, podem pertencer a uma fase semelhante à
prevista, com grupos espaciais e parâmetros de rede próximos aos esperados.



INSTRUMENTAL APPARATUS FOR DETERMINING THE VERDET CONSTANT FOR
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The Verdet constant is a fundamental optical property of any transparent
materials that is important to determine. Materials with high Verdet constant
are essential to photonics devices that work with the Faraday effect as
rotators and optical insulators. However, despite applications in devices,
measuring the Verdet constant from the point of view of material
characterization is also relevant. Usually, high magnetic fields and large
equipment are necessary to measure it with accuracy since a large Faraday
rotation is required. In this work, we show a simple and efficient instrumental
apparatus for measuring the Faraday effect, made up of materials commonly
found in laboratories as solenoids with low voltage and current values, lock-in
phase-sensitive amplifier, in addition to using LEDs with different colors
instead of lasers, which simplify the experiment and made possible to
measure the dispersion of several fluids. By using an oscillating magnetic
field and a polarized LED light beam passing through the fluid, the rotation of
the polarization plane of the light beam can be found, and the Verdet constant
of transparent fluids can be calculated. The equipment can be calibrated
using well-known liquids such as water or ethanol. The apparatus can also
characterize similar liquids with distinct chemical compositions, such as
gasoline with different octane ratings. This apparatus, therefore, reveals an
inexpensive way of determining the Verdet constant of fluids, helping to
characterize substances.



IMPACT OF CONSUMER PREFERENCES AND THE PRICING OF GOODS IN AN
AGENT-BASED MARKET
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This work presents a mathematical-computational model simulating a market with distinct
buyer and seller agents, aiming to analyze the impact of various factors on market
dynamics. The model encompasses NS sellers offering a non-perishable good and NB

day

buyers interested in purchasing a bundle of goods by day, with individual preferences and
budgets following specified distributions. The sellers adjust their production based on the
relative production capacity (χrel), influenced by expected demand. Buyers' preferences
and budgets introduce heterogeneity, reflecting real-world wealth distribution patterns. Key
parameters, including crisis magnitudes, relative production capacity, and buyer
preferences, are systematically varied to observe their effects on market quantities. The
simulation explores the impact of buyer preferences on market outcomes: as buyer
preferences decrease, average prices decline, resulting in increased price volatility;
conversely, higher preferences lead to stabilized prices and reduced fluctuations in seller
stocks. The analysis extends to the correlation between preferences, production capacity,
and market stability, shedding light on the intricate interactions within the model.
Furthermore, the study delves into the effects of crises, introducing abrupt changes in
production capacity halfway through the simulation. The results indicate that crises induce
market price and stock volatility, affecting both buyer and seller behaviors. Despite these
disruptions, market revenue exhibits resilience due to sellers promptly adjusting prices.
The discussion emphasizes the importance of inventory in determining market stability,
highlighting that the quantity of goods stored by sellers significantly influences both price
and stock dynamics. The findings are grounded in economic principles, providing a basis
for understanding market dynamics and informing potential real-world scenarios. In
summary, this work contributes a detailed exploration of a computational model for market
dynamics, considering factors like buyer preferences, crises, and production capacity. The
results offer valuable insights into the complex interplay of variables, contributing to the
understanding of market behaviors and responses to external perturbations.



Analysis of Measure of Total Correlations

Gabriel de Lacerda Moraes, Ana Sprotte

In Quantum Information Theory, quantum mutual information (QMI) is normally used to
calculate the total correlations in bipartite quantum systems [1]. Recently, an alternative
measure for calculating these correlations was proposed, based on the norm of a
correlation matrix [2]. In this work, we analyze this new measure and show that there is an
inconsistency in its definition. In the next steps we seek to discuss what a good correlation
measure needs to satisfy. And finally, based on this, define a new correlation measure,
and make comparisons with QMI.
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Introdução a QFT e Quantização Canônica

Alex Silvio Reichert, Iberê Kuntz

A teoria quântica de campos (QFT) surge como uma tentativa de unificar as duas grandes
inovações na física no século XX, a mecânica quântica e a relatividade. Ambas funcionam
muito bem isoladamente, porém a mecânica quântica, por exemplo, é incapaz de
computar a transformação de massa em energia, fenômeno relativístico. A teoria quântica
de campos, ao invés de quantizar uma única partícula, passa a identificar as partículas
como modos de oscilação de um campo, e então o próprio campo é quantizado, tais
campos podem interagir dando origem a novas partículas ou aniquilando as já existentes.
Tal interpretação teve grande impacto no entendimento da física, originando, entre outros
avanços, a eletrodinâmica quântica e a cromodinâmica quântica, que posteriormente
foram combinadas em no modelo padrão. Para isso, QFT faz uso dos mais diversos
conceitos e formalismos físicos fundamentada em especial a relatividade restrita,
mecânica quântica e teoria clássica de campos. Através de revisão bibliográfica o
presente projeto buscou entender os princípios da formulação matemática da teoria
quântica de campos, o que contribuiu para clareza com relação às interpretações
modernas de conceitos fundamentais, com diversos aspectos para ainda serem
explorados.



Síntese e caracterização estrutural de sistemas de óxidos metálicos: ZnO e Fe3O4
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As nanopartículas de óxidos metálicos, as de óxido de ferro e óxido de zinco destacam-se,
pois suas propriedades básicas podem ser exploradas extensivamente devido à grande variedade
de métodos de síntese provadamente eficientes – biológicos, químicos e físicos - de baixo custo e
rápida produção [1]. Além disso, possuem diversas aplicações biológicas por apresentarem baixa
toxicidade para as células humanas. No caso do ZnO, possui atividade antibacteriana e a
variedade na morfologia das (nano)partículas permite seu uso na terapia de diversos tipos de
bactérias. Já a magnetita (Fe3O4) apresentam respostas ferromagnéticas que permitem interagir
com um campo magnético externo, permitindo a viabilização de um método de transporte e
posicionamento de medicamentos em lugares específicos do corpo humano (i.e., drug delivery),
ou como agentes de ressonância magnética e terapêuticos (tratamentos de células cancerígenas),
além de sua baixa toxicidade [2]. As sínteses foram realizadas por coprecipitação para os
sistemas de Fe3O4 e hidrotermal para ZnO, e assim, realizar caracterização estrutural através de
difração de raios-X e refinamento Rietveld usando FullProf e CMWP (Convolutional Multiple Whole
Profile) a saber, da variação morfológica, do tamanho/distribuição de tamanho, e da distribuição
de defeitos estruturais obtido em função da variação de parâmetros e com a Microscopia
Eletrônica de Transmissão para obter mais informações da morfologia sintetizada. As amostras
de Fe3O4 apresentaram uma evolução através da proporção molar de solução alcalina adicionada,
podendo observar a transição de uma estrutura de magetita (cúbica) para uma goetita
(ortorrômbica). No momento deste resumo, as análises dos difratogramas das amostras de ZnO
ainda estão sendo realizadas, tendo variado a temperatura da síntese e tempo, para que com isso
verificar as mudanças nanoestruturais das partículas sintetizadas em função da variação de
parâmetros de síntese e determinar melhores condições para obter propriedades úteis a
aplicações biomédicas futuras.
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Aprendizado de Máquina na Otimização da Classificação de Dados Via
Microestados de Recorrência
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A classificação correta de sistemas dinâmicos não-lineares é um processo complexo. A
ferramenta dos microestados de recorrência é uma técnica que permite uma
transformação de espaço. Essa transformação simplifica a classificação quando
associada a técnicas de aprendizado de máquina. Para otimizar esse processo, o
presente trabalho realizou diversas análises via aprendizado de máquina, com o intuito de
reduzir a quantidade de microestados utilizados para obtenção de uma boa acurácia na
classificação de séries temporais, especificamente sistemas caóticos como mapa logístico
e βx. Como resultado, foi observado que existem microestados mais relevantes que
outros, sendo possível obter uma redução substancial no conjunto de características. O
aperfeiçoamento técnico aqui proposto, reduzindo o conjunto de características, permite
uma otimização relevante na análise de dados de eletrocardiogramas na classificação de
arritmias cardíacas.



Use of mid infrared spectroscopy to analyze the ripening of Brazilian bananas
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Banana is one of the most consumed fruits in the world due to its flavor and nutritional
value. The knowledge of the ripening stage of bananas is essential for its
commercialization, since, after harvesting it can take days in transportation until reaching
their destination. The use of spectroscopic techniques in the infrared region has been
widely used in the food industry. In this study, a nondestructive analytical method was
developed to monitor the maturation of silver bananas, dwarf bananas, gold bananas and
bread bananas using Fourier Transform MidInfrared spectroscopy. To accompany the
ripening of the bananas, 3 regions in each banana were chosen (bottom, middle and top)
and from these, 3 measures were taken around the banana perimeter. Beyond the
ripening process of the bananas, functional groups are identified as well as the beginning
of the stage previous to the mature fruit, characterized by the emission of ethylene and
CO2. Principal components analysis allowed the identification of the process irrespective
of the banana type which suggests the automation possibility of the process.

The authors greatly acknowledge the financial support of Brazilian funding agencies
CNPq, CAPES and FAPEMIG.



DERIVATIVE OPTICAL IMAGING TECHNIQUE (DOIT)
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This work introduces an innovative laser scanning optical imaging acquisition technique
employing a cylindrical lens, single-element detection (photodetector), and a temporal
signal derivation for image recovery. The use of a cylindrical lens generates a line that can
be focused onto a sample, facilitating rapid two-dimensional image acquisition by requiring
only one-axis scanning. To obtain the one-dimensional cross-sections of the sample, we
encode the position information using an optical chopper, which gradually obstructs the
laser beam line as the chopper’s blade rotates. The sample’s image information along the
line is then extracted through temporal derivation of the signal collected by the
photodetector. This enables the transformation of the collected signal into an intensity
mapping corresponding to the unique spatial locations of each point along the geometric
line of the beam. Consequently, scanning along the axis perpendicular to the laser
propagation direction enables the acquisition of a two-dimensional sample image. The
Derivative Optical Imaging Technique (DOIT) emerges as a powerful tool due to its
relatively simple optical setup, fast image acquisition, compatibility with unusual
wavelengths where an array camera is unavailable, potential to work with scattering
samples, etc. Furthermore, it is adaptable to linear and nonlinear optical processes for
image acquisition and resolution enhancement. Therefore, this work demonstrates this
derivative microscope’s operational principles, along with presenting the obtained results
and comparing them with other existing microscopy techniques.



OPTICAL CHARACTERIZATION OF CU2O NANOPARTICLES IN SODIUM BORATE
GLASS
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Cuprous oxide, Cu2O, is an inorganic compound and a promising light-absorbing material.
It is a p-type semiconductor due to the negatively charged Cu vacancies, exhibiting a
direct band gap between 1.9 and 2.2 eV. According to the literature, Cu2O presents a
significant absorption coefficient from violet to green in the solar spectrum range. Its
potential applications encompass sensors, efficient solar cells, and photocatalysis.
Furthermore, semiconductor nanoparticles (NPs) have drawn attention due to their unique
properties related to quantum confinement effects. The optical e electrical characteristics
of these NPs depend on their size, enabling control of the properties from the preparations
of NPs with different sizes. In this work, we investigate the optical properties of Cu2O
nanoparticles in sodium borate glass. Our sodium borate glasses were synthesized by
melting the precursor reagents, and selected samples were subjected to different heat
treatments, a stage in which nucleation and growth processes of Cu2O NPs occur. To
study their optical properties, we initially performed absorbance and photoluminescence
measurements. Thermal Z-scan results will also be shown to discuss their thermal
nonlinear refractive index. We will also present their nonlinear refraction signal obtained by
nonlinear ellipse rotation measurements to analyze their potential for photonics devices.
This is a preliminary set of results for the optical properties investigation for these samples
and will provide information on whether they have potential for practical applications.



ERGOTROPIA DEMONÍACA - EXTRAÇÃO DE TRABALHO A PARTIR DE
CORRELAÇÕES QUÂNTICAS

Maria Eduarda Reichmann Filippetto1, Ana Cristina Sprotte Costa1

1Departamento de Física, Universidade Federal do Paraná, Brasil

Desde a década de 80 a computação quântica vem se desenvolvendo de maneira cada
vez mais veloz. Para poder otimizar o uso dessas tecnologias é necessário não
desperdiçar recursos como trabalho e informação para o ambiente. Nesse contexto, é
importante entender como as grandezas termodinâmicas de sistemas quânticos se
comportam. O objetivo deste trabalho é estudar a máxima extração de trabalho
termodinâmico de sistemas quânticos por meio de transformações cíclicas unitárias,
conhecida como ergotropia, e a sua relação com correlações quânticas. Dado um sistema
quântico acoplado com uma ancilla, que compartilham correlações quânticas, ao realizar
uma medição em uma das partes do sistema obtém-se informação sobre a parte não
medida e, então, é possível gerar um ganho na extração de trabalho termodinâmico, ou
seja, um ganho de ergotropia maior que o ganho no qual não há correlações entre o
sistema e a ancilla. Na literatura, correlações quânticas como a discórdia quântica e
concorrência foram calculadas e relacionadas com esse ganho, contudo em ambos os
casos existem estados onde essas correlações são nulas e ainda há o ganho. Sendo
assim, buscamos encontrar um outro recurso quântico que possa explicar o surgimento
desse ganho - em particular, focaremos inicialmente na correlação conhecida como
não-localidade baseada em realismo.



SHAPE RESONANCES IN THE LOW-ENERGY ELECTRON SCATTERING BY
SALICYLIC ACID
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Salicylic Acid is an organic acid with its chemical formula C7H6O3, and belongs to the
group of hydroxy acids, a hydroxyl and carboxyl group in structure. It is a molecule widely
used in the pharmaceutical industry with various applications, such as antipyretic,
analgesic, exfoliant, antibacterial and anti-inflammatory. In the article of A. M. Scheer et. al
[1], and Stanislav A. Pshenichnyuk et. al [2] four resonance positions of the * type andπ
one * for salicylic acid were characterized by experimental and theoretical methods usingσ
Hartree-Fock (HF) and density functional theory (DFT) and now we seek to compare them
with our theoretical calculations. Using the Hartree Fock method and the Schwinger
multichannel method implemented with pseudopotentials [3], we sought to study the cross
section of low-energy electrons with this molecule and identify and characterize the
resonances that occur when the incident electron is captured in the region of the molecule.

[1] M. Scheer, K. Aflatooni, G. A. Gallup, and P. D. Burrow. Temporary Anion States of Three
Herbicide Families. J. Phys. Chem. A 2014, 118, 7242-7248.

[2] Stanislav A. Pshenichnyuk and Alberto Modelli. Resonance electron attachment to plant
hormones and its likely connection with biochemical processes. The Journal of chemical physics.
2014, 140, 034313.

[3] Romarly F. da Costa, Márcio T. do N. Varella, Márcio H.F. Bettega, and Marco A.P. Lima.
Recent advances in the application of the Schwinger multichannel method with pseudopotentials to
electron-molecule collisions. Eur. Phys. J. D (2015) 69: 159.



SÍNTESE DE NANOTUBOS DE MAGNETITA POR VIA HIDROTÉRMICA
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Recentemente, dados do INCA mostram aumentos significativos no número de pessoas
que desenvolveram câncer no Brasil. Este resultado torna evidente a necessidade de
estabelecer novas formas de lidar com este mal, isto é, expõe a falta de instrumentos
mais eficientes no combate ao câncer. Nessa perspectiva, pesquisadores do mundo
inteiro buscam formas eficazes de suprir essa carência, sendo o tratamento por
hipertermia, muito cogitado como resposta a este problema. Sob essa perspectiva, o
presente trabalho teve como objetivo desenvolver nanotubos de magnetita por via
hidrotérmica, e comparar suas magnetizações de saturação com a magnetização de
saturação das tradicionais superparamagnetic iron oxide nanoparticles (SPIONs). Por
isso, realizou-se medidas de Microscopia Eletrônica de Varredura para verificar o formato
do material, bem como foi medida sua magnetização através de um Magnetômetro de
Amostra Vibrante (VSM) com o intuito de verificar a possibilidade de sucesso da aplicação
dos nanotubos no tratamento por hipertermia.

Palavras-chave: Hipertermia; Magnetismo; Nanoestruturas.



NOVOS REGIMES COM ÍONS APRISIONADOS E CAVIDADES
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Ions aprisionados em cavidades ópticas desempenham um papel crucial no estudo de
fenômenos na física quântica, abrangendo desde o emaranhamento entre íons e fótons
até a geração e detecção de estados quânticos, fundamentais para o avanço das
tecnologias quânticas. Experimentos recentes conseguiram alcançar um acoplamento
íon-campo forte o suficiente para superar os decaimentos do sistema. Por isso, nosso
enfoque reside na exploração de regimes nos quais a interação íon-campo é intensa o
suficiente para inviabilizar as aproximações convencionalmente adotadas, como a
aproximação da onda girante. A motivação por trás desse estudo é a busca por novos
fenômenos e dinâmicas mais rápidas, potencialmente menos suscetíveis aos mecanismos
de relaxação que tendem a destruir efeitos quânticos. A descrição do sistema considera
uma abordagem tripartida, envolvendo os níveis internos de energia do íon, a vibração do
íon ao longo do eixo da cavidade e o campo monodomo dentro da cavidade. Além disso,
utilizamos um modelo simples para descrever a interação entre duas cavidades, formando
uma rede quântica. A evolução do sistema é modelada pela equação mestra,
incorporando o decaimento da cavidade e a emissão espontânea. Para avaliar a
não-classicalidade dos sistemas bosônicos, empregamos um quantificador baseado na
estatística sub-Poissoniana e o volume negativo da função de Wigner. Para os níveis
internos do íon, utilizamos a coerência relativa de entropia. Já para a rede, utilizamos a
negatividade logarítmica. Nossos resultados mostraram que o novo regime possibilita, em
alguns casos, a geração de estados não-clássicos que não seriam alcançáveis em
regimes de acoplamento fraco, além de manter essa não-classicalidade por períodos mais
prolongados. Também, foi verificado o surgimento de processos não-Markovianos nesse
novo regime. Por fim, apresentamos a correlação na rede quântica através do
emaranhamento.

Palavras-chaves: Íons aprisionados, Não-Classicalidade, Tecnologias Quânticas.
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Este trabalho é motivado na Ref. [1], onde um sistema unidimensional de spins ½ 

permanentemente acoplados, conhecido como cadeia de spins, é utilizado como um canal de 

comunicação entre sistemas quânticos maiores como processadores. A energia desses 

sistemas é dada pelo Hamiltoniano de Heisenberg, e dependendo do estado inicial, a dinâmica 

natural permite que para alguns casos a informação quântica, a qual é codificada num estado 

de spin desemparelhado, seja transmitido nesse sistema. A dinâmica é conhecida como uma 

caminhada quântica de tempo contínuo. Na nossa notação, os estados quânticos são dados 

por |↑⟩ = |1⟩ = [
1
0

], e | ↓ ⟩ = |0⟩ = [
0
1

]. Estudamos também o Emaranhamento nesses sistemas 

[2]. Um protocolo simples para estudar a transferência de estado quântico numa cadeia de spins 

está exemplificado na Figura 1. 

 

Figura 1: Representação esquemática da propagação da informação de um estado quântico de 

spin 1/2 numa cadeia de spins unidimensional. 

Referências: 

[1] S. Bose, “Quantum communication through an unmodulated spin chain,” Physical review 

letters, vol. 91, no. 20, 2003. Disponível em: https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.91.207901. 

[2] M. P. Estarellas, I. D’Amico e T. P. Spiller, “Robust quantum entanglement generation and 

generation-plus-storage protocols with spin chains”, Physical Review A, vol. 95, n.º 4, p. 042 

335, 2017. Disponível em: https://doi.org/10.1103/PhysRevA.95.042335. 

 



Em busca de estratégias eficientes para ler resultados de algoritmos quânticos

Leticia Bertuzzi

Através da física, tentamos descobrir quais são as leis que governam os fenômenos
naturais. Frequentemente, essas leis são descritas por equações diferenciais, cujas
soluções nos fornecem informações como a evolução espaço-temporal dos sistemas. Um
exemplo clássico são as equações de movimento de uma partícula livre descritas pelas
leis de Newton, que, como solução, nos retornam a trajetória de uma partícula, posição e
velocidade. Na mecânica quântica, um dos problemas está relacionado a encontrar
soluções para a equação de Schrödinger. No entanto, como é um sistema com muitos
graus de liberdade, é complicado para um computador clássico processar tamanha
informação, então utiliza-se computadores quânticos. Essa subárea da computação
quântica é denominada simulação de sistemas quânticos e é a base de muitos algoritmos
quânticos, como, por exemplo, para o algoritmo que resolve equações lineares acopladas.
Nosso interesse é desenvolver estratégias eficientes para a obtenção da resposta
clássica de algoritmos quânticos aplicados à solução de equações diferenciais. Muitos
algoritmos quânticos que nos fornecem essas soluções têm a resposta codificada nas
amplitudes de probabilidades do estado quântico, e para realizar essa tarefa, utiliza-se
computadores quânticos. A técnica mais conhecida para se conhecer todos os valores
das amplitudes de probabilidade é a tomografia de estados, a qual possui um custo
exponencial no número de qubits do sistema e quadrático na dimensão do espaço de
Hilbert. Atualmente, estamos estudando a técnica de "classical shadows", que permite ser
estimado o valor de M observáveis com apenas log2 M medidas na saída dos algoritmos
quânticos. Combinações de classical shadows com Machine Learning (ML) e algoritmos
específicos para implementar a técnica utilizando simuladores e computadores quânticos
podem se demonstrar eficientes. A linguagem quântica de programação utilizada é o KET
e o Qubox, que foram desenvolvidos pelo nosso grupo de pesquisa, além do Qiskit e a
IBM.

Palavras-chave: Computação Quântica, Algoritmos Quânticos, Classical Shadows,
Equações Diferenciais, KET.
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Em 1935, Einstein, Podolsky e Rosen publicaram o famoso artigo conhecido como EPR.
Nele, foi defendido o argumento de que a Mecânica Quântica era uma teoria incompleta.
Nesse contexto, considerando um estado formado por duas partículas correlacionadas, se
Alice realizasse uma medição de posição ou momento, a partir das correlações, ela
poderia prever os resultados das possíveis medições de Bob. No entanto, Schrödinger foi
o primeiro a evidenciar uma propriedade não-local interessante no argumento: Alice
poderia direcionar o estado de Bob para um auto-estado de posição ou momento, fazendo
uma escolha de medição. O presente trabalho tem como objetivo analisar uma
desigualdade de direcionamento (steering) para o caso de três medições por sítio
utilizando circuitos quânticos simulados no computador quântico da IBM.



 

 

 

Descrição das Propriedades Envolvidas nas Transições ao Regime Hipercaotico 
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Escrever aqui seu resumo. Ele pode ser escrito em português ou inglês e não deve extrapolar 

o tamanho dessa caixa, incluindo as referências. Caso seja necessário, você pode ser incluir 

figuras, mantendo a atenção para não extrapolar o limite de tamanho permitido. Sistemas 

dinâmicos caóticos são bem conhecidos atualmente, tendo suas características estudadas 

através dos anos com o auxílio de diversas ferramentas, como Gráficos de Recorrências (RP’s), 

Expoente de Lyapunov, Entropia, e assim por diante. Em 1979, O. E. Rossler propõe a 

existência de um grau de divergência posterior ao Caos, o chamado hipercaos, que surge em 

sistemas de pelo menos quatro dimensões, tendo ao menos duas delas divergindo. Para que 

possa ser possível reconhecer se um determinado sistema se encontra em um regime caótico 

ou hipercaótico geralmente é necessário conhecer todas as informações existentes do sistema 

(equações, condições iniciais, etc), o que dificulta o estudo de sistemas hipercaoticos nos quais 

tais informações são desconhecidas. Para tanto, durante o ano de 2022 foi desenvolvido uma 

pesquisa de IC na qual buscamos determinar formas de detectar a transição para o hipercaos 

em sistemas já conhecidos, onde foi possível realizar esta detecção, porém com algumas 

características até então desconhecidas. Este trabalho apresenta os resultados da pesquisa 

que teve como foco o estudo de tais características, de modo a relacioná-las com o que já 

conhecemos sobre o hipercaos, o qual foi desenvolvido como um Trabalho de Conclusão de 

Curso no final de 2022. 
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Fotoionização de biomoléculas
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Apresentação teórica e didática do cálculo da fotoionização de biomoléculas utilizando o
método hartree-fock e da seção de choque para fotoionização.


