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Este projeto pretende estabelecer uma nova linha de
pesquisa na formagao e estudos estruturais de filmes finos
e nanoparticulas crescidas pelo método de atomic layer
deposition (ALD). Pretendemos nuclear um novo grupo
de pesquisa em sintese de materiais que potencialmente
se tornard referéncia nacional no uso desta técnica, ainda
pouco explorada no Estado de Sdo Paulo e no Brasil. Em
particular, estamos interessados na sintese de duas classes
de materiais: 1) 6xidos de alta constante dielétrica e 6xidos
magnéticos e; ii) nitretos semicondutores. A busca por
novos resultados em ciéncia bdsica e aplicada utilizando
a técnica de ALD envolverd a constru¢ao de uma cAmara
para crescimento in-situ nas linhas de difra¢ao e absor¢ao
de raios X, possibilitando o entendimento quantitativo
das etapas de crescimento e cristalizacao de filmes finos
e nanoparticulas produzidas por este método. A possibi-
lidade de crescer materiais por uma nova rota de sintese,
a facilidade de operagdo, auséncia de contaminagao da
camara e o baixo custo de manuten¢ao do reator de ALD
serdo cruciais para fomentar de maneira ampla a pesquisa
interna em ciéncia dos materiais no Laboratério Nacional
de Luz Sincrotron.

Estudos computacionais de propriedades
moleculares em solugao
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Centro de Ciéncias Naturais e Humanas
Universidade Federal do ABC (UFABC)
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Este projeto de pesquisa propde o estudo compu-
tacional de propriedades moleculares em meio conden-
sado. Tépicos atuais em fisico-quimica da matéria con-
densada serdo investigados mediante metodologias que
permitam a descri¢do rigorosa dos efeitos do meio sobre
as propriedades de interesse. Propriedades quénticas e
termodindmicas normalmente requerem tratamentos
computacionais distintos e as técnicas para sua obtengdo
ja sdo bem estabelecidas. Contudo, quando o foco princi-
pal é o estudo simultaneo dos dois tipos de propriedade,
um tratamento computacional mais elaborado é reque-

rido. Este projeto pretende desenvolver e/ou aplicar es-
tratégias computacionais visando ao estudo de diferen-
tes sistemas moleculares em solu¢ao, que é uma situacio
onde o interesse estd justamente na superposi¢cao entre
dos dois regimes, quantico e termodindmico. Propde-se
trés topicos distintos a serem tratados durante os 24 me-
ses de duraciao do projeto. O primeiro deles é o estudo
do efeito solvente nas ligacdes de halogénio, o segundo
tépico visa investigar os efeitos da relaxacdo estrutural
sobre o espectro eletronico e solvatocromismo de mero-
cianinas e, por fim, proponho o estudo das propriedades
energéticas e estruturais de diamantoides e diamantoides
funcionalizados. Sistemas como diamantoides ou aqueles
interagindo por ligagdes de halogénio sao exemplos para
0s quais uma abordagem tedrica rigorosa se faz necessa-
ria. Em todos os casos propostos o processo de solvataciao
e os efeitos do solvente sobre a propriedade de interesse
serao investigados.

Investigacao da coexisténcia de
magnetismos e supercondutividade

em novas ligas dos sistemas intersticiais
Fe-Se-X e Mg-Ce-X
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Este plano de trabalho refere-se a um projeto de Jo-
vem Pesquisador a ser realizado na Escola de Engenharia
de Lorena (EEL-USP). E discutido o desenvolvimento de
novas ligas com propriedades magnéticas e supercon-
dutoras em compostos dos sistemas Fe-Se-X e Ce-Mg-X
(X = B, C ou N). Resultados preliminares mostram que
o boro pode estabilizar a fase supercondutora FeSe0.88,
bem como induzir supercondutividade em outras fases
do sistema Fe-Se. Para o sistema Ce-Mg, quase nada tem
sido reportado até o momento sobre as propriedades elé-
tricas e magnéticas das fases pertencentes ao sistema Mg-
Ce. Por outro lado, resultados de célculos de estrutura de
banda mostram que essa fase MgCe possui um pico na
densidade de estado no nivel de Fermi para a banda 4f. Tal
fato sugere que esse material deva ter uma alta constante
de Sommerfeld. Resultados preliminares mostram que o0s
compostos Mg2Ce e Mg3Ce exibem uma queda abrupta
na resistividade elétrica, que pode estar associada a uma
provavel transi¢do magnética, a qual pode ser considerada
um possivel novo heavy fermion.

Sintese e integracao
de nanoestruturas, filmes finos
e superficies modificadas
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Este projeto visa a fabrica¢do e a caracterizacdo de
nanoestruturas semicondutoras (nanodots e/ou nanofios
do grupo III-V ou de éxido de zinco), filmes finos e sua
integragao com substratos poliméricos e de materiais se-
micondutores. O crescimento dos filmes 6xidos e das na-
noestruturas semicondutoras de ¢xido de zinco serd feita
por meio das técnicas de deposi¢do por vapor quimico. As
nanoestruturas do grupo III-V serdo formadas pela técni-
ca de epitaxia por feixe quimico. A modificagao da super-
ficie das matrizes poliméricas e seu revestimento com fil-
mes semicondutores serdo feitos empregando-se técnicas
de deposigao a plasma. Em todos os casos serd investigado
o efeito dos pardmetros de crescimento (temperatura, po-
téncia, fluxos, pressao e composi¢ao dos precursores) so-
bre as propriedades estruturais (tamanho, distribui¢ao es-
pacial, composi¢ao, orientagao cristalina), bem como nas
propriedades dpticas e elétricas do material obtido. Além
disso, serd investigada a integragao de filmes de 6xidos se-
micondutores com materiais do grupo III-V e/ou matrizes
poliméricas, bem como as propriedades fisico-quimicas
Unicas que essas estruturas mistas podem exibir, as quais
podem vir a ser aplicadas desde células solares e painéis
luminescentes até dispositivos de computa¢io quéntica.

Aplicacdes em mecanica quantica
relativistica e teoria de campos: oscilagoes
quanticas, campos fermidnicos, quiralidade
e equacao de Dirac; sistemas com violagao
de Lorentz, energia escura e neutrinos
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O projeto de pesquisa contempla diversos temas que
vém sendo analisados e desenvolvidos pelo pesquisador
nos ultimos anos: 1) estudos envolvendo neutrinos-reli-
quias com a investigacdo de uma possivel ligagao entre
neutrinos e energia-escura por meio de interagdes via
tratamento perturbativo com potenciais de quintessén-
cia, em que analisaremos as consequéncias cosmoldgicas
do acoplamento entre neutrinos massivos e energia-es-
cura; 2) estudos sobre sistemas com violagdo de invari-
ancia de Lorentz, com particular énfase em aspectos de
construgao tedrica envolvendo o formalismo em VSR (o
objetivo final é proceder com a andlise fenomenoldgica
de processos como o decaimento beta do tritio, oscila-

¢des de sabor de neutrinos ou ainda raios césmicos de
altissimas energias); 3) estudo de mecénica quantica de
sistemas abertos, agora segundo uma dinamica relativis-
tica regida pela equa¢do de Dirac (em n+ 1 dimensdes)
(a ideia fundamental é estender o formalismo de meca-
nica quantica de sistemas abertos para o estudo de solu-
¢des com cardter fermionico com dinamica regida pela
equagdo de Dirac); 4) continuar o estudo da descricao
da propagagao (ultra)relativistica de pacotes de ondas
com dinimica descrita para particulas massivas (Dirac
e Klein-Gordon) e nio massivas (Maxwell), escalares,
bosdnicas e fermidnicas (eventuais consequéncias no
estudo do efeito de tunelamento e uma possivel formu-
lagao solitonica para o problema devem ser exploradas).
De maneira geral, nossas vertentes de pesquisa se consti-
tuirdo de aplica¢des em mecanica quintica relativistica e
teoria de campos, em que, em particular, com referéncia
aos itens 3 e 4, analisaremos a extensao das solugdes obti-
das em sistemas fermionicos tipo grafeno.
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Farmacos podem se cristalizar de diversas formas
(polimorfos), as quais podem apresentar diferengas nas
propriedades fisicas e quimicas e na biodisponibilidade. O
polimorfismo decorre das condi¢cdes empregadas na sinte-
se e purificagdo da substincia, dependendo, por exemplo,
do tipo de solvente utilizado e da temperatura da reagao.
A maioria dos firmacos é administrada na forma sélida,
podendo sua estrutura ser amorfa ou policristalina. As for-
mas policristalinas sao facilmente detectadas por difracao
de raios X e, conhecendo-se a estrutura cristalina, é possivel
realizar a quantificagao dos polimorfos nos firmacos por
meio da aplicacdo do método de Rietveld. Neste projeto,
serd estabelecido o procedimento adequado para a obten-
¢30 de dados de difragao de raios X por policristais que
permitam a quantifica¢do inequivoca dos polimorfos pre-
sentes em alguns firmacos atualmente usados na inddstria
farmacéutica brasileira ou em farmdcias de manipulagao,
bem como, quando for o caso, a determinagao de sua estru-
tura cristalina, usando dados de difragdo por policristais. A
importancia de tal pesquisa estd ligada ao anseio das indus-
trias farmacéuticas em melhorar cada vez mais a qualidade
de seus produtos e da importante agdo social resultante da
melhor qualidade dos medicamentos.



