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Investigacao das propriedades dielétricas
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Vigéncia: 1/6/2007 a 30/9/2008

Este projeto apresenta uma proposta de pesquisa na
drea de materiais ferroelétricos baseada na dispersdo dielé-
trica com frequéncia, na faixa de 100Hz-2GHz, para baixos
e altos campos de medida, e apoiada na caracterizagiao de
propriedades dielétricas ndo lineares de ferroelétricos rela-
xores ceramicos e filmes finos. O grande interesse deve-se
as potencialidades desses materiais para serem usados em
aplicagbes praticas. Dentre as aplicagdes mais relevantes,
destacam-se, por exemplo, seu uso em capacitores, senso-
res e memdrias para dispositivos eletroeletronicos. Investi-
gacdes mais recentes tém despertado grande motivagao no
estudo da regiao de altas frequéncias pelo crescente inte-
resse no uso desses materiais em sistemas de comunicag¢do
em micro-ondas. Para tanto, propde-se implementar a téc-
nica de medidas dielétricas em micro-ondas para a carac-
terizagdo de cerAmicas ferroelétricas, bem como estender
a utilizagdo da mesma em filmes finos ferroelétricos. Por
outro lado, propde-se a implementagdo das técnicas para
estudar os fenomenos fisicos responsaveis pela resposta
dielétrica por meio da determinagao do primeiro e tercei-
ro harmoénicos da polarizacdo, assim como a caracteriza-
¢ao dielétrica em fungao da intensidade de campo elétrico
AC de amplitude variavel e um campo DC sobreposto ao
campo elétrico de AC de baixa intensidade. O uso con-
comitante dessas técnicas nos permite distinguir, dentre
os diversos modelos teéricos ou fenomenoldgicos usual-
mente utilizados para a explica¢do de fendmenos obser-
vados nesses materiais e que ainda permanecem em dis-
cussao, qual é o mais correto para uma descrigao coerente
de suas propriedades fisicas. Destaca-se, sem duvida, por
um lado, a anomalia dielétrica de altas frequéncias (deno-
minada por muitos autores como fendmeno de dispersao
dielétrica), assim como o efeito relaxor e de transi¢ao de
fase difusa observada para baixas frequéncias. A sintese e a
preparagdo dos materiais utilizados para a caracterizagao
(ceramicas ferroelétricas e filmes finos com estrutura pe-
rovskita ou tungsténio-bronze) serao realizadas no pré-
prio grupo de ferroelétricos do Departamento de Fisica
e Quimica da Unesp — Campus de Ilha Solteira, onde serd
desenvolvido o projeto.
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Nos dltimos anos, o campo da spintronica surgiu
como uma nova fronteira na fisica de dispositivos para
a tecnologia de circuitos integrados. As ligas semicon-
dutoras magnéticas derivadas dos compostos III-V tém
atraido enorme interesse devido a sua potencial aplica-
bilidade em dispositivos nessa drea. Paralelamente ao es-
tudo de novas tecnologias, como a spintrdnica, tem-se
realizado um estudo permanente para a melhoria da tec-
nologia atual. Ligas terndrias e quaterndrias tém sido am-
plamente utilizadas, pois permitem variar o valor do gap
de energia por uma vasta regiao do espectro, e sdo em-
pregadas na fabricagao de dispositivos semicondutores,
tais como lasers, LEDs etc. Neste projeto, os professores
Lara K. Teles e Marcelo Marques propdem o estudo ted-
rico das propriedades estruturais, eletronicas e termodi-
namicas de ligas semicondutoras e ligas semicondutoras
magnéticas que possuem principalmente aplicagdes em
optoeletrénica e spintronica. Para tal, serdo realizados
cdlculos de estrutura eletronica autoconsistentes, com
base no formalismo da densidade local, combinado com
métodos de expansao em clusters, em conjunto com si-
mulagdes Monte Carlo, para a descri¢do estatistica. Além
dos objetivos especificos do projeto, temos um propési-
to mais geral de nuclear uma nova linha de pesquisa no
Instituto Tecnoldgico de Aerondutica (ITA), visto que o
ITA ndo possui nenhum grupo de pesquisa em fisica de
materiais semicondutores.
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Este projeto propde o estudo de propriedades mole-
culares e mecanismos de reagdes quimicas em fase gasosa
em meio solvente por meio de métodos de quimica com-
putacional. Os estudos dos efeitos de solvente terao énfase
especial aqui. Tais efeitos sdo de fundamental importincia
no estudo de diversos fendmenos em fisica, quimica e bio-
quimica e atualmente consistem em um dos mais ativos
ramos de pesquisa em fisico-quimica. Processos para os
quais efeitos de solvente desempenham papel crucial sao
numerosos, de forma que os problemas propostos para
estudo neste projeto sdo apenas alguns exemplos em que
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a investigacdo tedrica pode contribuir de forma signifi-
cativa para o desenvolvimento desse ramo. Propriedades
moleculares e suas modificagoes devido ao efeito de sol-
vente serdo estudadas tanto em fase gasosa como em so-
lugdo. Por outro lado, a caracteriza¢ao de mecanismos de
reacdes quimicas, particularmente em fase condensada,
também serd abordada. Simula¢des atomisticas de C60
em vérios solventes orginicos também serao realizadas.
Para cada tépico, objetivos especificos sao propostos.
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Bicamadas lipidicas formando vesiculas sao 0 mode-
lo mais simples da membrana biolégica. Por esse motivo,
suas propriedades fisicas e sua intera¢do com biomolécu-
las tém sido extensamente estudadas. Na ultima década,
vesiculas unilamelares gigantes (GUVs; ~10 pm) ganha-
ram destaque pelo fato de terem o mesmo tamanho de
células bioldgicas e poderem ser visualizadas por micros-
copia Otica. Essa visualiza¢ao permitiu que a dindmica das
vesiculas pudesse ser acompanhada, o que foi crucial para
o avanco do estudo de deformagoes eldsticas de membra-
nas. Outras dreas de estudo beneficiadas foram: formagao
de dominios em misturas lipidicas, interagdo membrana/
biomoléculas e abertura de poros através da bicamada.
Com o projeto, pretende-se abrir uma linha de pesquisa
em microscopia 6tica de GUVs no departamento de Fisica
Aplicada da IFUSP. Os t6picos de pesquisa abordados nes-
te plano tém interesse bioldgico especifico: 1) formagdo
de poros por a¢do de peptideos antimicrobianos; 2) influ-
éncia de proteinas de membrana nas propriedades fisicas
de GUVs; e 3) interagdo de membranas com moléculas
fotoativas. Em todos esses topicos, parametros eldsticos
das membranas serdo estimados sempre que possivel.
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As ressonancias gigantes com troca de carga sdo ex-
citagdes coletivas do nidcleo atdmico com diversas mul-

tipolaridades. Os estados excitados nucleares também
produzem reagdes tais como o decaimento beta. O decai-
mento beta é um processo que ocorre quando um nucleo
pai com (N, Z) sofre uma transi¢ao para um nucleo filho
com (N-1, Z+1) ou (N+1, Z-1). A RPA é o0 modelo mais
simples utilizado para descrever os estados excitados de
um nucleo atdbmico que admite que o estado fundamental
nuclear ndo tem apenas um cardater de particulas indepen-
dentes, mas contém correla¢cdes. Quando a RPA é derivada
com base na aproxima¢ao de Dirac-Hatree-Fock-Bogo-
liubov, ela é chamada de RPA de quase particula relati-
vistica (RQRPA). Neste projeto, serd usado o formalismo
da RQRPA para descrever os estados excitados coletivos
com troca de carga, tais como o estado isobdrico andlogo
e a ressonancia de Gamow-Teller, para nuicleos-alvos com
camadas abertas. Além disso, serd aplicado esse modelo
no calculo do decaimento beta de nucleos exéticos.
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Este projeto estd dividido em duas partes. Na pri-
meira, estudard a dindmica dos sistemas de trés e qua-
tro corpos, utilizando interagdes tipo Dirac juntamente
com a formulagdo das equagdes subtraidas de Faddeev
invariantes sob transformagdes do grupo de renormali-
za¢do. Um estudo da trajetéria dos estados Efimov serad
feita no contexto de sistemas de trés corpos do tipo AAB.
Serio feitos calculos das energias de ligagdo de estados
excitados, raios quadriticos médios e func¢des de corre-
lagdo de dois corpos em func¢ao das escalas fisicas de dois
e trés corpos no contexto de hipernicleos do tipo A-hi-
perntcleo. Serd investigada a necessidade da introdugao
de uma nova escala para o sistema de quatro bdsons, in-
dependentemente das escalas de dois e trés corpos, na
regularizacdo das equagdes de Faddeev-Yakubovsky em
trés dimensdes. Na segunda parte, estudard a composi-
¢do quimica de drvores e solos, utilizando o ciclotron e o
reator do Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares
(Ipen), bem como a infraestrutura do Laboratério do
Acelerador Linear e do Laboratério de Anélise de Mate-
riais por Feixes I6nicos, ambos da Universidade de Sao
Paulo. A primeira parte consiste em um estudo tedrico.
A segunda parte é um estudo experimental relacionado
diretamente com os pesquisadores da Unidade Diferen-
ciada de Itapeva, envolvendo, assim, colaboragdes inter-
disciplinares e interinstitucionais.



