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RESUMO

PASSOS, Yan Pablo Gomes Maciel. Analise composicional, estrutural e morfoldgica de conchas
de Bulimulus tenuissimus e Biomphalaria glabrata sob infec¢do parasitaria. 2026. 90 f. Dissertacéo
(Mestrado em Ciéncia e Engenharia de Materiais) — Programa de P6s-Graduacdo em Ciéncia e Engenharia
de Materiais, Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro, Seropédica, 2026.

As infeccBes parasitarias em moluscos gastropodes provocam alteracdes fisioldgicas capazes
de comprometer a biomineralizagdo das conchas. Esta dissertagcdo investigou os efeitos do
parasitismo sobre a microestrutura das conchas de carbonato de calcio (CaCOs) de Bulimulus
tenuissimus, constituida predominantemente por calcita, e Biomphalaria glabrata, constituida
predominantemente por aragonita, infectadas por Angiostrongylus cantonensis e Echinostoma
paraensei. O objetivo foi caracterizar as modificacdes cristalograficas, espectroscopicas,
morfologicas e composicionais induzidas pelo parasitismo, identificando biomarcadores
estruturais associados ao estresse fisioldgico do hospedeiro. As conchas foram caracterizadas
por Difracdo de Raios X (DRX), Espectroscopia no Infravermelho com Transformada de
Fourier (FTIR), Espectroscopia Raman, Microscopia Eletronica de Varredura (MEV) e
Espectroscopia por Dispersdo de Energia (EDS). A analise quantitativa dos difratogramas foi
realizada por meio de um pipeline computacional desenvolvido em Python, baseado no método
de Williamson—Hall, permitindo determinar o tamanho médio dos cristalitos, a
microdeformacéo cristalina e estimar propriedades mecénicas pela relacdo de Hall-Petch. Os
resultados demonstraram respostas distintas entre os dois polimorfos. Em Bulimulus
tenuissimus, a infeccdo promoveu refinamento microestrutural nas fases iniciais, seguido por
crescimento desordenado dos cristalitos, reducéo da resisténcia mecénica e perda progressiva
da matriz organica. Em Biomphalaria glabrata, a aragonita apresentou maior sensibilidade ao
parasitismo, com aumento do tamanho dos cristalitos, alteragbes espectroscdpicas mais
pronunciadas e maior degradagdo estrutural nos grupos de coinfeccdo. Esses resultados
demonstram que as modificagdes cristalograficas, composicionais e morfologicas das conchas
constituem registros mensuraveis do estresse fisiolégico provocado pelos parasitos,
evidenciando o potencial desse biomineral como biomarcador estrutural da interacdo parasito-

hospedeiro e ampliando sua aplicacdo em Ciéncia dos Materiais, Parasitologia e Satde Unica.

Palavras-chave: Degradagdo microestrutural; Biomineralizagdo; Difragdo de raios X (DRX);

Método de Williamson-Hall; Biomarcadores ambientais.



ABSTRACT

PASSOS, Yan Pablo Gomes Maciel. Compositional, structural, and morphological analysis of
Bulimulus tenuissimus and Biomphalaria glabrata shells under parasitic infection. 2026. 90 f.
Dissertation (Master’s in Materials Science and Engineering) — Postgraduate Program in Materials Science
and Engineering, Federal Rural University of Rio de Janeiro, Seropédica, 2026.

Parasitic infections in gastropod mollusks promote physiological alterations capable of
impairing biomineralization, one of the most energy-demanding biological processes involved
in shell formation. This dissertation investigated the effects of parasitism on the microstructure
of calcium carbonate (CaCQOs) shells from Bulimulus tenuissimus, predominantly composed of
calcite, and Biomphalaria glabrata, predominantly composed of aragonite, infected with
Angiostrongylus cantonensis and Echinostoma paraensei. The objective was to characterize
the crystallographic, spectroscopic, morphological, and compositional modifications induced
by parasitic infection, identifying structural biomarkers associated with host physiological
stress. Shell samples were characterized using X-ray Diffraction (XRD), Fourier Transform
Infrared Spectroscopy (FTIR), Raman Spectroscopy, Scanning Electron Microscopy (SEM),
and Energy-Dispersive X-ray Spectroscopy (EDS). Quantitative analysis of the diffraction
patterns was performed using a Python-based computational pipeline implementing the
Williamson—Hall method, enabling the determination of crystallite size, lattice microstrain,
and the estimation of mechanical properties through the Hall-Petch relationship. The results
revealed distinct responses between the two calcium carbonate polymorphs. In Bulimulus
tenuissimus, parasitic infection promoted initial microstructural refinement followed by
disordered crystallite growth, reduced mechanical strength, and progressive loss of the organic
matrix. In Biomphalaria glabrata, aragonite exhibited greater sensitivity to parasitic stress,
characterized by increased crystallite size, more pronounced spectroscopic changes, and
greater structural degradation under coinfection. These findings demonstrate that
crystallographic, compositional, and morphological modifications in mollusk shells provide
measurable records of parasite-induced physiological stress, highlighting the potential of
biogenic calcium carbonate as a structural biomarker of host—parasite interactions and

expanding its applications in Materials Science, Parasitology, and One Health.

Keywords: Microstructural degradation; Biomineralization; X-ray diffraction (XRD);

Williamson-Hall method; Environmental biomarkers.
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1 INTRODUCAO

Os moluscos gastropodes desempenham importante funcdo ecoldgica, integrando
diversas cadeias alimentares e contribuindo para o equilibrio dos ecossistemas. Além disso,
muitas espécies possuem relevancia para a saude publica por atuarem como hospedeiros
intermediarios de parasitos, especialmente aqueles associados aos habitos alimentares
humanos ou presentes em ambientes habitados por pessoas (Lafferty; Kuris, 2009).

Neste estudo foram utilizadas duas especies de moluscos gastropodes, selecionadas em
funcdo de suas distintas caracteristicas bioldgicas e ecoldgicas:

1. Bulimulus tenuissimus atua como um hospedeiro intermedidrio das larvas

de Angiostrongylus cantonensis (Martins et al., 2019).

2. Biomphalaria glabrata atua como um modelo para estudos de parasitos, sendo sensivel

a infeccbes e coinfeccbes por Angiostrongylus cantonensis e Echinostoma

paraensei (Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020).

A escolha desses animais permite investigar uma variedade de infeccdes e diferentes
mecanismos para avaliar a resposta fisioldgica na interacdo parasito-hospedeiro. A infeccao
parasitaria impde elevado custo energetico ao organismo, promovendo alteracfes metabdlicas
e a redistribuicdo dos recursos fisiolégicos, podendo culminar no fendbmeno denominado
castracdo parasitaria (Lafferty; Kuris, 2009). Embora essas mudangas tenham sido muito
exploradas em relacdo a reproducdo, ainda ha poucos estudos para analisar o0 que ocorre na
formacdo das conchas quando o hospedeiro é infectado.

A concha é uma bioceramica natural, constituida predominantemente por carbonato de
calcio (CaCO:s), depositado sobre uma matriz organica durante um processo cuidadosamente
controlado de biomineralizacdo (Marin et al., 2008; Nudelman, 2015). O processo é sensivel
as alteracOes fisioldgicas do organismo. A simples mudanca na salde dos moluscos pode
alterar a homeostase do calcio e o ritmo de diversos processos metabolicos no organismo (Silva
etal., 2010). A infeccdo parasitaria pode alterar as caracteristicas da concha, como o tamanho
de cristalitos e a tenséo na estrutura cristalina.

A difracdo de raios X combinada ao metodo de Williamson—Hall constitui uma
ferramenta robusta para identificar alteracdes em tamanho de cristalito e microdeformacéao
(Dardo et al., 2024; Parveen et al., 2021). Essas alteracfes na microestrutura apresentam
relacdo direta com as propriedades mecénicas da concha, que influenciam diretamente o
comportamento mecanico do biomineral.

Os principais polimorfos de carbonato de calcio presentes nas conchas estudadas séo a
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calcita, predominante em Bulimulus tenuissimus, e a aragonita, predominante em
Biomphalaria glabrata, os quais respondem de maneira distinta aos estresses ambientais e
fisioldgicos. Pesquisas mostram que ions, como Mg?* ¢ Sr?*, podem afetar a produgdo da fase
do CaCOs (Kawano et al., 2015), sugerindo que perturbacdes fisiologicas, incluindo infec¢des
parasitarias, tém potencial para alterar a qualidade estrutural do biomineral.

Nesse contexto, a presente dissertacdo investiga de uma forma integrada os efeitos do
parasitismo sobre o organismo dos moluscos, conectando Parasitologia, Fisiologia Comparada
e Ciéncia dos Materiais. A analise dos diferentes polimorfos de CaCOs (calcita e aragonita)
em moluscos submetidos a infecgGes por distintos parasitos proporciona uma abordagem
integrada e inovadora sobre os efeitos do estresse parasitario na organizacdo estrutural e na
composicao das conchas desses hospedeiros.

Além da relevancia teorica, a presente dissertacdo também apresenta importante
aplicabilidade pratica. Alteracdes na morfologia das conchas podem atuar como bioindicadores
do historico de infeccdo, contribuindo para uma compreensdo mais aprofundada dos processos
fisioldgicos dos moluscos (Brian et al., 2021; Garcia-Huidobro et al., 2020). Essa abordagem
permite avaliar o estado de sadde do hospedeiro frente ao desvio energético provocado pelo
parasitismo. Adicionalmente, o estresse parasitario pode influenciar atributos ecoldgicos
fundamentais, como a vulnerabilidade a predacéo e a tolerancia as variagdes ambientais. Dessa
forma, os resultados obtidos ampliam a compreensdo das interagfes parasita-hospedeiro e

reforcam o potencial da concha como ferramenta de analise em investigacdes bioldgicas.
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2 OBJETIVOS
2.1 Objetivo geral

Avaliar as modificagbes microestruturais, cristalograficas e morfoldgicas nas conchas
de Bulimulus tenuissimus infectado por Angiostrongylus cantonensis e de Biomphalaria
glabrata infectada por Angiostrongylus cantonensis e/ou Echinostoma paraensei, visando

identificar biomarcadores estruturais associados ao impacto fisiolégico do parasitismo.
2.2 Objetivos especificos

e Identificar e confirmar as fases polimorficas do CaCOs (calcita/aragonita) nos grupos
controle e infectados por meio das técnicas de DRX, FTIR, Raman e MEV-EDS.

e Quantificar, por meio do método de Williamson—Hall aplicado aos dados de DRX, 0s
parametros microestruturais: tamanho médio de cristalito (D), microdeformagao (¢) e
densidade de discordancias (p).

e Analisar a cinética das altera¢Ges microestruturais na concha de Bulimulus tenuissimus
ao longo do tempo de infeccdo (0, 1, 2 e 3 semanas pds-infeccdo) por Angiostrongylus
cantonensis.

e Comparar o impacto de infec¢bes simples (Angiostrongylus cantonensis ou
Echinostoma paraensei) e co-infecgGes sequenciais na microestrutura da concha de
Biomphalaria glabrata

e Correlacionar as assinaturas espectroscopicas (FTIR e Raman) com o0s pardmetros
microestruturais  obtidos por DRX, validando possiveis biomarcadores
espectroscopicos do estresse parasitario.

e Caracterizar a morfologia das conchas por MEV, identificando alteracdes na textura,
porosidade, organizacdo lamelar e habito cristalino decorrentes da infec¢éo.

e Determinar a composicao elementar e a distribuicdo dos elementos por EDS, avaliando
desvios estequiométricos e possiveis substituicdes idnicas associadas ao parasitismo.

e Estimar as propriedades mecénicas (tensdo de escoamento e dureza) a partir dos
pardmetros microestruturais obtidos, utilizando o principio de Hall-Petch, e
correlaciona-las com as alteracGes morfologicas observadas.

e Proporum modelo integrado dos mecanismos de degradacdo biomineralégica induzidos
pelo parasitismo em cada espécie e avaliar o potencial da concha como biomarcador

estrutural do estresse fisioldgico.
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3 REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 MOLUSCOS GASTROPODES

Os gastropodes sdao um grupo muito variado dentro do filo Mollusca e estdo presentes
em diversos ambientes, como os terrestres, marinhos e de dgua doce. Essa ampla distribuicédo
resulta da elevada capacidade de adaptacdo das espécies, relacionadas a alimentacdo,
locomocdo e defesa (Lafferty; Kuris, 2009; Brian et al., 2021). A principal estrutura de
protecdo dos gastropodes é a concha.

A concha é composta basicamente por carbonato de céalcio (CaCOs), depositado sobre
uma matriz organica secretada pelo manto. Essa organizacédo resulta em um compdsito natural
que combina rigidez e resiliéncia, decorrentes da deposicao altamente controlada do mineral
durante o processo de biomineralizacdo (Marin et al., 2008; Nudelman, 2015; Sun; Bhushan,
2012; Parveen et al., 2021). Além da protecdo, a concha atua como um reservatorio de célcio,
que pode ser mobilizado para atender as demandas dos processos metabolicos do hospedeiro,
uma vez que as desidrogenases envolvidas no metabolismo oxidativo utilizam cations
divalentes como cofatores para sua atividade catalitica, além de outras funcdes fisiolégicas
desempenhadas pelo célcio (Silva et al., 2010). A Figura 1 apresenta os gastropodes utilizados
neste estudo, Bulimulus tenuissimus e Biomphalaria glabrata, espécies selecionadas em
funcdo de sua importancia como modelos experimentais para a investigacdo dos efeitos do

parasitismo sobre a biomineralizagdo das conchas.

Figura 1 — Espécies de gastropodes utilizadas no presente estudo. (A) Biomphalaria glabrata;
(B) Bulimulus tenuissimus.

Fonte: Aquaportail (2026) (A) e BioFaces (2026) (B).

3.2 INTERACOES PARASITARIAS E SUAS REPERCUSSOES FISIOLOGICAS
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Do ponto de vista ecoldgico e sanitario, 0s gastropodes desempenham um papel
fundamental como hospedeiros intermediarios de diversos parasitos de importancia para a
satide pUblica e para o conceito de Sadide Unica (One Health). Em regiGes tropicais, muitas
espécies atuam na transmissdo de helmintos, como o0 nematddeo Angiostrongylus cantonensis,
agente etiol6gico da meningoencefalite eosinofilica, e o trematddeo Echinostoma paraensei,
que infecta o intestino delgado de aves e mamiferos (Martins et al., 2019; Mendes et al., 2020).

O ciclo biologico de Echinostoma paraensei esta ilustrado na Figura 2, destacando os
diferentes estagios de desenvolvimento do parasito e a participacdo dos moluscos como
hospedeiros intermediarios.

Figura 2 — Ciclo bioldgico de Echinostoma paraensei. Ovos eliminados nas fezes do hospedeiro
definitivo (aves e mamiferos) eclodem na agua, liberando miracidios que infectam moluscos,
como Biomphalaria glabrata. Apds o desenvolvimento em esporocistos e rédias, sdo produzidas
cercarias que deixam o hospedeiro e se encistam como metacercarias em um segundo hospedeiro
intermediario, sendo posteriormente ingeridas pelo hospedeiro definitivo.
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Fonte: Adaptado de Centers for Disease Control and Prevention (CDC) (2026)

Outro helminto de grande relevancia médico-sanitaria € o nematdédeo Angiostrongylus
cantonensis, responsavel pela meningoencefalite eosinofilica em humanos. Seu ciclo biologico

envolve moluscos como hospedeiros intermediarios e roedores como hospedeiros definitivos,
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podendo os seres humanos atuar como hospedeiros acidentais (Bonfim, 2016; Martins et al.,
2019).

A Figura 3 apresenta o ciclo de vida de Angiostrongylus cantonensis, evidenciando a
participacdo dos moluscos terrestres e dulcicolas como hospedeiros intermediarios e dos
roedores como hospedeiros definitivos, além da possibilidade de infec¢do acidental em seres
humanos.

Figura 3 — Ciclo de vida de Angiostrongylus cantonensis. Larvas de primeiro estagio (L1) sdo
eliminadas nas fezes do hospedeiro definitivo (roedores). Essas larvas sdo ingeridas por
moluscos terrestres ou aquaticos, nos quais se desenvolvem até o terceiro estagi

&
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Hospedeiro acidental
definitivo
<9 b
\
L] :
é& A L1 (larvas de 1° 1
t5aio) elifninadas: -
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nas fezes

M| e ingerido acidentalmente,
podendo as larvas migrar
para o Sistema Nervoso

L1 ingeridas —
Central (SNC).

evoluem para L3
infectantes

L1 ingeridas — o hospedeiro
intermediario desenvolve L3
— 0 hospedeiro intermediario
infectado € ingerido

Meningoencefalite

Eosinofilica

Fonte: Adaptado de Wang et al. (2008) e elaborado pelo autor com auxilio de Inteligéncia Artificial (2026).

A infeccdo por larvas desses parasitos desencadeia profundas altera¢6es metabdlicas no
hospedeiro intermediario, incluindo a redistribuicdo de recursos energéticos. Este fendmeno,
conhecido como castracdo parasitaria, caracterizada pela interferéncia direta ou indireta do
parasito na capacidade reprodutiva do hospedeiro, reduzindo ou eliminando completamente.
Em vez de matar rapidamente o hospedeiro, o parasito redireciona o0s recursos energéticos que
seriam utilizados na reproducdo para seu préprio crescimento, manutencdo ou transmissao

(Lafferty; Kuris, 2009). Consequentemente, processos metabolicamente custosos como a
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biomineralizagdo da concha podem ser comprometidos (Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020).

Com base nesses mecanismos, a Figura 4 apresenta um modelo conceitual que sintetiza
os principais efeitos fisiologicos do parasitismo sobre o hospedeiro, evidenciando o
redirecionamento dos recursos energéticos e suas possiveis repercussdes sobre a
biomineralizacdo das conchas.

Figura 4 — Modelo conceitual da castracdo parasitaria e suas repercussdes fisioldgicas em
moluscos. Comparagdo esquematica entre molusco saudavel e molusco infectado, evidenciando
o redirecionamento de energia metabdlica. No organismo infectado, ha priorizacao de processos
como resposta imune e reparo tecidual, com redugédo do investimento reprodutivo e da sintese de

matriz organica, caracterizando castracdo metabdlica e estrutural

Molusco saudavel Molusco infectado

Redirecionamento

de energia
Ca?* LDH
* Molusco saudavel * Molusco infectado
* Metabolismo * Resposta imune
* Manutengao * Reparo tecidual
* Redugao no investimento * Reducdo na sintese de
reprodutivo matriz organica
+ Sintese de matriz » Castragdao metabdlica e
organica estrutural

Fonte: Elaborado pelo autor com auxilio de Inteligéncia Artificial (2026).
3.3 Biomineralizacdo em moluscos

O processo de biomineralizacdo é rigorosamente regulado e envolve a deposicdo
hierarquica de cristais de CaCOs sobre uma matriz organica. Essa matriz, composta por
proteinas, glicoproteinas e polissacarideos, atua como um molde molecular, direcionando a
nucleacdo, o crescimento cristalino e a formacao dos diferentes polimorfos do carbonato de
calcio (ADDADI et al. 2006; Marin et al., 2008; Nudelman, 2015; Sun; Bhushan, 2012;
Grénasy et al., 2021). Com o objetivo de sintetizar os principais mecanismos envolvidos na
formacdo da concha, a Figura 5 apresenta um esquema do processo de biomineralizacdo em
moluscos, destacando a secrecdo da matriz organica pelo manto, a nucleagdo dos cristais e o
crescimento controlado dos polimorfos de carbonato de célcio que constituem a estrutura

mineralizada da concha.
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Figura 5 — Representacdo esquematica da biomineralizagdo da concha, destacando a formacéo
da matriz orgénica, a nucleacéo e o crescimento dos cristais de carbonato de calcio.

Concha Existente

) . o ¥ Montagem em
Secregao de Matriz Crescimento cristalino: laminas
Organica Formagao de Cristalitos
© go
~ o
Nucleagao de . %) Deposigao hierarquia

Matriz Organica N \

Bombeamento de ions Ca?*
(azul) e Coz?* (verde)

Fonte: Elaborado pelo autor com auxilio de Inteligéncia Artificial (2026).

O carbonato de célcio pode formar diferentes fases cristalinas, sendo a aragonita e a
calcita as mais comuns em conchas. A formacdo dos diferentes polimorfos cristalinos é
influenciada pela composi¢do da matriz organica e por ions como Mg?* e Sr?>* na hemolinfa,
que atuam como modificadores da estrutura cristalina (Kawano et al., 2015). A Tabela 1
apresenta uma sintese das principais caracteristicas cristalograficas da calcita e da aragonita,
os polimorfos de carbonato de célcio mais frequentemente encontrados em conchas de
moluscos.

Tabela 1 — Caracteristicas cristalograficas dos principais polimorfos do carbonato de calcio
encontrados em conchas de moluscos.

Polimorfo Sistema Cristalino HA&bito Cristalino Estabilidade

_ o Acicular, .
Aragonita Ortorrdmbico o Metaestavel
Prismatico

) ) Romboédrico, )
Calcita Trigonal o Estavel
Escalenohédrico

Fonte: Elaborado pelo autor com base em Kawano et al. (2015), Marin et al. (2008) e Nudelman (2015).
A homeostase do célcio garante a disponibilidade de ions para a mineralizagdo. Esse
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equilibrio € dindmico, e a concha pode servir como fonte de calcio durante situagfes de estresse
fisioldgico, como infecgbes parasitarias (Silva et al., 2010). Portanto, distdrbios na sintese da
matriz organica ou no equilibrio idnico afetam diretamente a qualidade e a organizacdo dos

biominerais.

3.4 EFEITOS DO PARASITISMO NA BIOMINERALIZACAO E NA
MICROESTRUTURA DA CONCHA

A infeccdo por Angiostrongylus cantonensis desencadeia uma série de alteracGes
fisiologicas no organismo do molusco hospedeiro que afetam diretamente o processo de
biomineralizagdo (Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020). Considerando que a concha constitui
um registro das condic¢des fisioldgicas do organismo, é possivel estabelecer uma relacdo direta
entre o parasitismo e as alteracdes da microestrutura do biomineral, com reflexos em suas
propriedades mecanicas (Garcia-Huidobro et al., 2020; Brian et al., 2021). Com base nesses
mecanismos, a Figura 6 apresenta um modelo conceitual que sintetiza a sequéncia de eventos
desencadeados pelo parasitismo, evidenciando como as alteragdes fisioldgicas do hospedeiro
repercutem sobre a biomineralizacdo, a microestrutura da concha e, consequentemente, suas
propriedades mecanicas.

Figura 6— Representacdo esquematica da cadeia de eventos do parasitismo na biomineralizacao
e microestrutura da concha do molusco.
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3.4.1 Redistribuigdo energética e seu impacto na biomineralizacdo

A biomineralizacdo é um processo metabolicamente custoso que consome muita energia
para a sintese da matriz orgénica e da manutengdo. Em moluscos infectados, ocorre uma
dréstica redistribuicdo de recursos, desviados para o desenvolvimento das larvas. Com a
extensiva drenagem dos substratos energéticos de eleicdo, a saber os carboidratos, os moluscos
passam a utilizar a via de fermentacdo lactica, assim como a via da gliconeogénese para
obtencdo de energia livre necessaria a sua manutencdo. Como consequéncia, ha uma elevacao
na concentracdo de &cidos organicos na hemolinfa, como &cido lactico, o que altera o seu pH.
Tal processo faz com que 0 molusco precise mobilizar mais o principal sistema tamponante do
seu meio interno, o tampdo bicarbonato, e, para isso, ele aumenta a retirada do carbonato de
calcio da concha, utilizando tanto o carbonato (COs2"), para compor o tampédo bicarbonato,
como o calcio iénico (Ca2+) para atuar como cofator das desidrogenases envolvidas no
metabolismo oxidativo (Lafferty; Kuris, 2009).

Como consequéncia, pode ser notada uma reducdo na sintese da matriz organica, que
serve como molde para o crescimento cristalino. Simultaneamente, o metabolismo do calcio é
comprometido, com evidéncias apontando para alteragdes em sua concentracdo na hemolinfa
e aumento da mobilizacdo de reservas minerais da propria concha (HALL et al., 2007; Silva et
al., 2010; Bonfim, 2016). A combinacdo de energia reduzida para a sintese da matriz e a menor
disponibilidade de ions Ca?" resulta em um menor controle biolégico sobre a deposicdo
mineral. I1sso se manifesta microestruturalmente por meio de alteracGes no tamanho dos
cristalitos, possiveis modificacdes no polimorfismo e incorporacdo andmala de ions como
Mg?* e Sr?* (Kawano et al., 2015).

3.4.2 AlteracBes Microestruturais Detectdveis por DRX e suas Implicacdes Mecénicas

O comprometimento do processo de biomineralizacdo € visto em parametros
cristalograficos que podem ser determinados por difracdo de raios X.
e Varia¢gdes no Tamanho de Cristalito (D): Um aumento em D é um indicativo de menor
controle biodtico durante a nucleagdo e o crescimento cristalino (Parveen et al., 2021).
e Aumento da Microdeformagdo (¢): Valores elevados de € revelam a presenca de tensoes
internas e distor¢des na rede cristalina, decorrentes de uma deposi¢do mineral irregular
(Dardo et al., 2024).

e O método de Williamson—Hall é particularmente sensivel para identificar diferencas no
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tamanho dos cristais, sendo esperado que moluscos infectados apresentem valores
significativamente diferentes de D e € em compara¢do com individuos saudaveis (Dardo

et al., 2024; Parveen et al., 2021; Silva et al., 2010).

3.5 Andlise cristalografica por difracdo de raios X (DRX)

A difracdo de raios X (DRX) é uma técnica amplamente utilizada para a

caracterizacgdo estrutural e microestrutural de materiais cristalinos. O fenémeno da difracéo é

descrito pela Lei de Bragg na equacéo 1:
nA = 2dsend (1)
Onde:
e néaordem de difracdo,
e 1 ocomprimento de onda,
e d 0 espacamento interplanar e

e 0 oangulo de Bragg.

A Figura 7 apresenta um esquema simplificado de um difratdmetro de raios X. Nesse
equipamento, registra-se a intensidade da radiacdo difratada em funcéo do angulo de difracéo,
produzindo um difratograma que permite identificar fases cristalinas e analisar o alargamento
dos picos para extrair informacgdes microestruturais (Cordero et al., 2016; Dardo et al., 2024).

Figura 7 — Esquema de um difratdmetro de raios X.

Angulo de difragdo 26

Fonte de Raio X

S iy
S
Detector

Amostra (Pé da
Concha)

Fonte: Adaptado de Callister Jr. (2020) com auxilio de Inteligéncia Artificial (2026).
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O alargamento dos picos de difracdo esta relacionado principalmente ao tamanho dos
cristalitos e a presenca de microdeformacgdes (€) na rede cristalina, constituindo a base para os
métodos de Scherrer e Williamson—Hall utilizados na caracterizacdo microestrutural dos

materiais.
3.5.1 Método de Scherrer

O método de Scherrer fornece uma estimativa inicial do tamanho médio dos cristalitos
(D), sendo expresso pela Equacéo (2):
KA
- B cosB

(2)

Onde:
e K ¢ o fator de forma de Scherrer (= 0,9);
e B corresponde a largura do pico a meia altura (Full Width at Half Maximum —
FWHM);
e 0 ¢ o angulo de Bragg;
e )¢ o comprimento de onda da radiagdo incidente.
O método considera que o alargamento dos picos de difracdo é decorrente
exclusivamente do tamanho finito dos cristalitos, ndo levando em consideracdo as

contribuicdes provenientes das microdeformacdes da rede cristalina.
3.5.2 Método de Williamson-Hall

O método de Williamson—Hall representa uma extensdo do método de Scherrer ao
permitir a separacdo das contribuices do tamanho dos cristalitos e das microdeformagdes da
rede cristalina, representada na equacgédo 3 (Prabhu et al., 2014; Dardo et al., 2024; Parveen et
al., 2021).

KA
B cosB = Y + 4 esenb 3)

A plotagem de  cos6 em func¢do de 4 sen6, conforme ilustrado na Figura 8, resulta em

uma relacdo linear. Nesse grafico, o coeficiente linear est4 associado ao termo %7‘, permitindo

a determinacdo do tamanho médio dos cristalitos (D), enquanto o coeficiente angular

corresponde diretamente ao valor da microdeformacéo (¢).
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Figura 8 — llustracdo do Grafico de Williamson—Hall

Va

Inclinagdo de Reta =
Microdeformacao

bcos@

Interpretacdodern< 1 (b) <
Tamanho do cristalito (D)

X

4senf

Fonte: Elaborado pelo autor com auxilio de Inteligéncia Artificial (2026).

3.6 Correlacdo entre microestrutura e propriedades mecanicas

As ceramicas e os biominerais apresentam elevada sensibilidade as alteragbes em sua
microestrutura, as quais influenciam diretamente o seu desempenho mecénico. Entre os
modelos mais utilizados para descrever essa relacdo destaca-se a equacdo de Hall-Petch,
representada na equacdo 4, que estabelece a dependéncia das propriedades mecénicas,
particularmente da resisténcia mecanica, em funcdo do tamanho dos grdos ou cristalitos
(Cordero et al., 2016; Li et al., 2016; Kato, 2014).

A literatura demonstra que o refinamento da microestrutura esta associado ao aumento
da resisténcia mecanica. Esse comportamento indica que modificacbes na escala
microestrutural podem resultar em alteracfes significativas nas propriedades mecanicas de

materiais ceramicos e biominerais (Dangwal et al., 2023).

oy = 0 + kD_% (4)
Onde:
* 0, € atensdo de escoamento,
e 0, atensdo de atrito da rede e
e k aconstante de Hall-Petch.
e D é o tamanho médio dos cristalitos.
Essa relacdo indica que a redugdo do tamanho dos grdos ou cristalitos promove o
aumento da resisténcia ao escoamento, uma vez que 0s contornos de grdo atuam como barreiras
a movimentacgdo das discordancias. Embora originalmente proposta para materiais metalicos,

estudos recentes demonstram que essa relacdo também pode ser aplicada a materiais ceramicos
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e biominerais, nos quais parametros cristalograficos, como o tamanho médio de cristalito
obtido por difracdo de raios X, apresentam correlacdo com propriedades mecanicas

mensuraveis (Parveen et al., 2021; Silva et al., 2010).

3.7 Sistema computacional para analise de dados de difracdo

Para garantir robustez e reprodutibilidade na anélise dos dados de difracdo de raios X,
foi desenvolvido um sistema computacional em Python para processamento semi-automatico
dos difratogramas e extracdo dos parametros microestruturais. O fluxo de trabalho proposto é
apresentado na Figura 9, sintetizando as principais etapas do processamento, desde a leitura
dos dados experimentais até a estimativa das propriedades mecéanicas (Surdu; Gyorgy, 2023;
Rabiej; Rabiej, 2021).

Figura 9 — Fluxograma do sistema computacional proposto para analise dos dados de difracdo de
raios X.

Entrada: Arquivo de Dados
DRX (.txt)

A 4
( - - D
Pré-processamento (filiros e
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}
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v
Identificacdo de Fases
(Comparacéo com Banco de
Dados JSON) )

¥

Calculos
Cristalograficos
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_[ Scherrer (Tamanho ] [Williamson-HaII (Tamanho ]_

de Cristalito) + Micro deformagéo)

\

Estimacgao de Resisténcia Mecanica
(Relagéo Hall-Petch)
¥

Saida: Relatério PDF com Graficos e ]_
Tabelas J

Fonte: Elaborado pelo autor (2026).

Conforme ilustrado na Figura 9, o sistema foi estruturado em quatro etapas principais:
(i) pré-processamento e identificacdo automatica dos picos de difracdo; (ii) identificacdo das
fases cristalinas por comparacdo com bancos de dados de referéncia; (iii) determinacdo dos

parametros microestruturais por meio das equacgfes de Scherrer e Williamson—Hall; e (iv)
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estimativa das propriedades mecénicas utilizando a relacdo de Hall-Petch. Essa sequéncia
permite automatizar o processamento dos difratogramas e padronizar a obtencdo dos
parametros utilizados neste trabalho.
As etapas principais do sistema sdo:

1. Pré-processamento e ldentificagdo de Picos: O software realiza a leitura dos
dados brutos, aplica filtros de suavizacdo para reduzir o ruido e identifica
automaticamente a posicao e a intensidade dos picos de difracdo (Holm et al.,
2020; Gorynski et al., 2023).

2. Analise de Fases: Os picos identificados sdo cruzados com um banco de dados
de referéncia para identificacdo das fases cristalinas presentes (Chen et al.,
2024; Szymanski et al., 2023).

3. Calculo de Parametros Microestruturais: A partir da largura dos picos, o sistema
calcula o tamanho médio dos cristalitos (D) utilizando a equacdo de Scherrer
(Equacdo 2). Adicionalmente, implementa o método de Williamson—Hall
(Equacdo 3) para discriminar e quantificar simultaneamente as contribui¢cfes do
tamanho dos cristalitos e da microdeformacao (¢) da rede cristalina (Dardo et
al., 2024).

4. Correlagdo com Propriedades Mecanicas: Com base nos parametros
microestruturais obtidos, o sistema estima o impacto na resisténcia mecanica
por meio da relacdo de Hall-Petch (Equacéo 4) (Cordero et al., 2016).

Essa automatizacdo estd alinhada com os avancos da tecnologia aplicada a ciéncia de
materiais, que empregam ferramentas computacionais para a anélise robusta de padrdes de
difracédo (Surdu; Gyorgy, 2023; Zhao et al., 2023).
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4 MATERIAL E METODOS

4.1 Amostras bioldgicas e delineamento experimental

A metodologia experimental, ilustrada na Figura 10, foi delineada para investigar 0s
efeitos da infeccdo parasitaria na microestrutura das conchas, abrangendo desde a coleta dos
moluscos até a analise final dos dados.

Figura 10 — Fluxograma da metodologia experimental empregada neste estudo, desde a
obtencdo dos moluscos até a analise final dos dados.

Modelo Biolégico Preparacao da Amostra Caracterizagao Estrutural Caracterizacgao
Experimental
Eutanasia e coleta de 3
Coleta de Biomphalaria | [ conchas
glabrata / Bulimulus —1  Anilise por DRX Microscopia
tenuissimus Eletrénica de
Varredura - MEV
limpeza rigorosa
Divisdo em grupos: sistema Python de
infeccdo simples / co- analise automatizada
infecgio FTIR | Raman
fragmentagéo
calculo dos
Grupo parametros Dy, € e p
experimental Fim da
moagem em agata Analise
estimativa das
. calcinagéo a 450 °C propriedades HV e a, Analise Estatistica e
Infeccdo dos malucos por 48 h (Hall-Petch) Integragdo de
| I [ Resultados

Fonte: Elaborado pelo autor (2026).

4.1.1 Espécies e Grupos Experimentais

a) Bulimulus tenuissimus (Espécie Terrestre)

e Grupo infectado: Individuos experimentalmente infectados com larvas L1 de
Angiostrongylus cantonensis, seguindo protocolos experimentais previamente
estabelecidos (Bonfim, 2016; Martins et al., 2019). As conchas foram coletadas em
diferentes tempos pos-infeccdo (1, 2 e 3 semanas) para avaliacdo da evolucdo
temporal das alteracGes microestruturais.

e Grupo Controle: Individuos ndo infectados, mantidos nas mesmas condicdes de
manejo, dieta e ambiente.

b) Biomphalaria glabrata (Espécie Aquética)
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Foram estabelecidos cinco grupos para avaliar infecgGes simples e coinfecgdes

(Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020):

o Grupo Controle: Moluscos nédo infectados.

o Grupo Infectado por Angiostrongylus cantonensis: Infeccdo simples com o
nematoide.

o Grupo Infectado por Echinostoma paraensei: Infec¢do simples com o trematddeo.

o« Grupo de Coinfeccdo: Infeccdo sequencial com Angiostrongylus cantonensis
e Echinostoma paraensei.

e Grupo de Coinfeccédo: Infeccdo sequencial com Echinostoma paraensei

e Angiostrongylus cantonensis.
4.1.2 Manejo e Condicbes Experimentais

Todos os moluscos foram mantidos em condi¢Ges controladas. Ap6s os periodos
experimentais, os moluscos foram submetidos a eutandsia, as conchas foram lavadas em agua
destilada e armazenadas em dessecador de vidro para analise (Silva et al., 2010; Parveen et al.,
2021).

4.2 Preparagdo das amostras

O procedimento de preparacdo das amostras compreendeu etapas sucessivas de limpeza,
fragmentacdo, moagem e tratamento térmico, visando a obtencdo de um p6 homogéneo e
adequado as analises estruturais e composicionais. As principais etapas do processo
experimental sdo apresentadas na Figura 11.

Figura 11 — Etapas de preparacdo das amostras: (1°) conchas intactas, (2°) maceragdo em
almofariz de agata, (3°) calcinacdo e (4°) po final calcinado.

—

P6 Calcinado
(Bioceramica de
CaCO3)

Concha do Molusco Concha do Molusco O pd e Calcinado em
(Natural) é Macerado em P6 450°C por 48 horas

Fonte: Elaborado pelo autor com auxilio de Inteligéncia Artificial (2026).
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Conforme ilustrado na Figura 11, a preparacdo das amostras foi realizada de forma
sequencial, iniciando com a limpeza das conchas, seguida da moagem em almofariz de agata,
do tratamento térmico por calcinacdo e da obtencdo do pé final utilizado nas analises de
difracdo de raios X, espectroscopia no infravermelho, Raman e microscopia eletronica de
varredura. As etapas individuais do procedimento sdo descritas a seguir.

I.  Limpeza e Fragmentacdo: As conchas foram submetidas a um protocolo de limpeza que
incluiu lavagem com &gua destilada e secagem a temperatura ambiente por 24 horas
(Ogresta et al., 2021).

II.  Moagem e Peneiramento: As conchas secas foram fragmentadas manualmente e
maceradas em almofariz de agata até a obtencdo de um p6 homogéneo (Parveen et al.,

2021).

[11.  Tratamento Térmico: As amostras pulverizadas foram calcinadas em forno mufla (450
°C por 48h) para eliminagdo de matéria organica remanescente e estabilizacdo das fases
cristalinas, sendo subsequentemente armazenadas em recipientes herméticos (Silva et
al., 2010).

4.3 TECNICAS DE CARACTERIZACAO
4.3.1 Difragdo de Raios X (DRX)

As andlises de difracdo de raios X foram realizadas utilizando um instrumento Bruker-
AXS D8 Advance Eco (CETEM/UFRI), que empregou radiagio Cu Ka (A = 1,5406 A) com
configuragOes operacionais de 40 kV e 25 mA. Um detector de deriva de silicio LynxEye XE
com discriminagéo de energia foi utilizado para a deteccéo. A coleta de dados ocorreu em uma
faixa angular de 5° a 70° (260), com um incremento de 0,01° e uma duracdo de contagem de 92
segundos por passo (Dardo et al., 2024). O uso dessa técnica de analise facilitou a identificacdo
de polimorfos de CaCOs;, bem como a determinagdo dos pardmetros cristalograficos
necessarios para os calculos subsequentes do tamanho do cristalito e da microdeformagéo
(Parveen et al., 2021).

4.3.2 Espectroscopia no Infravermelho com Transformada de Fourier (FTIR)

Os espectros de FTIR foram coletados no espectrometro Bruker Vertex 70 (CAM-
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UFRRJ) em modo de reflectancia total atenuada (ATR), com as amostras na forma sélida. Os
dados foram coletados na regido espectral de 4000 a 400 cm™', com resolucdo de 1 cm™
(Ogresta et al., 2021). Essa tecnica foi utilizada para a caracterizagdo dos grupos funcionais
presentes, a identificacdo e diferenciacdo entre os polimorfos de carbonato de célcio, e a
deteccdo de possiveis alteragdes na assinatura da matriz orgénica remanescente (Konwar;
Baruah, 2017).

4.3.3 Espectroscopia Raman

A anélise foi realizada com um laser de 532 nm com poténcia controlada; os scans
foram feitos entre 100 e 1200 cm™* (Sarabia; Sharma, 2021). A técnica permitiu distinguir com
muita precisdo os movimentos de vibracdo tipicos para carbonato de calcio nas fases calcita e

aragonita (Konwar; Baruah, 2017).

4.3.4 Microscopia Eletronica de Varredura (MEV) e Espectroscopia por Disperséo de
Energia (EDS)

A andlise morfoldgica das conchas foi realizada por Microscopia Eletrdnica de
Varredura (MEV) em equipamento de alta resolucdo. Para as analises por MEV com
espectrometria de dispersdo de energia (EDS) acoplada, utilizou-se um equipamento FEI
Quanta 400, operando em alto vacuo, com tensdo de aceleracdo de elétrons de 20 kV e detector
de elétrons retroespalhados. O sistema de EDS utilizado foi um Esprit 2.5 da Bruker
(CETEM/UFRJ) (Parveen et al., 2021).

As amostras foram aderidas in natura sobre suporte de aluminio utilizando fita de
carbono adesiva dupla face, sendo posteriormente recobertas com prata em metalizador
BalTech SCD 050, sob atmosfera de argonio, aplicando-se corrente de 30 mA durante 250
segundos (Silva et al., 2010).

A andlise composicional foi realizada por Espectroscopia por Dispersdo de Energia
(EDS) acoplada ao MEV, permitindo a determinagdo semiquantitativa da composi¢do
elementar e a obtencdo de mapas de distribuicdo dos elementos (Ca, O, C e possiveis tracos

como Mg e Sr) nas regides de interesse (Kawano et al., 2015).

4.4  Processamento e analise computacional
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A etapa de processamento e analise computacional foi realizada utilizando um pipeline
desenvolvido em Python, cuja estrutura é apresentada na Figura 12 (Surdu; Gyorgy, 2023;
Rabiej; Rabiej, 2021). O sistema inicia com o pré-processamento dos dados, incluindo a
suavizagdo dos picos e a correcdo da linha de base. Em seguida, é realizada a identificacdo das
fases cristalinas por comparagdo com um banco de dados interno. Posteriormente, sdo
efetuados os célculos cristalograficos, incluindo a estimativa do tamanho médio dos cristalitos
pelo método de Scherrer e a aplicagdo do método de Williamson—Hall, permitindo discriminar
as contribuicdes do tamanho dos cristalitos (D) e da microdeformacéo (¢) (Dardo et al., 2024).
O pipeline também contempla uma etapa de estimativa das propriedades mecanicas, na qual a
tensdo de escoamento tedrica é calculada com base na relagdo de Hall-Petch (Cordero et al.,
2016; Li et al., 2016). Por fim, o programa gera automaticamente relatérios em formato PDF
contendo tabelas e gréaficos consolidados, padronizando e otimizando o processamento dos
difratogramas (Holm et al., 2020; Gorynski et al., 2023).

Figura 12 — Fluxograma do pipeline computacional desenvolvido para o processamento dos
dados de difracdo de raios X.
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Fonte: Elaborado pelo autor (2026).

45 USO DE FERRAMENTAS DE INTELIGENCIA ARTIFICIAL GENERATIVA
Em conformidade com a Politica de Integridade na Atividade Cientifica do CNPq

(Portaria n® 2.664/2026) e com as orientacdes do Manual de Trabalhos Finais da Universidade

Federal Rural do Rio de Janeiro (UFRRJ), foram utilizadas ferramentas de Inteligéncia
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Artificial (1A) generativa como apoio técnico e editorial durante o desenvolvimento desta
dissertacao.

As ferramentas ChatGPT (OpenAl) e Gemini (Google) foram empregadas como suporte
a revisdo gramatical, ao aprimoramento da organizacgdo textual, ao refinamento metodoldgico
e a elaboragdo de ilustracdes esquematicas e modelos conceituais, sempre sob supervisao e
validacdo do autor.

Todas as decisdes cientificas, incluindo a concepcdo da pesquisa, o delineamento
experimental, a interpretacdo e validacdo dos resultados, a elaboracdo das conclusdes e a
redacgéo final deste trabalho permaneceram sob responsabilidade exclusiva do autor.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 Bulimulus tenuissimus (CALCITA)

Moluscos da espécie Bulimulus tenuissimus apresentam concha formada
predominantemente pela fase calcita do carbonato de cédlcio (CaCOs) (Parveen et al., 2021;
Silva et al., 2010). Os espécimes foram divididos em grupo controle (ndo infectados) e grupo
infectado experimentalmente com larvas L1 de Angiostrongylus cantonensis, com coletas
realizadas em diferentes tempos pos-infeccdo (12, 22 e 3% semanas) para analise cinética das

alteragdes microestruturais (Martins et al., 2019; Bonfim, 2016).

5.1.1 Caracterizagao por Espectroscopia no Infravermelho com Transformada de
Fourier (FTIR)

Os espectros de FTIR obtidos para as conchas de Bulimulus tenuissimus  sdo
apresentados na Figura 13. As bandas vibracionais caracteristicas da calcita foram
identificadas, predominantemente associadas aos modos fundamentais do grupo carbonato
(COs?) (Konwar; Baruah, 2017; Ogresta et al., 2021).

Figura 13 — Espectros de FTIR em offset da concha de Bulimulus tenuissimus nos grupos
controle e infectados por Angiostrongylus cantonensis ao longo do periodo experimental 12, 22 e
3% semanas. As bandas caracteristicas da calcita estdo indicadas, com destaque para as regides
dos modos vibracionais vz, vs € va.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).
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A comparacdo entre 0s grupos experimentais evidencia deslocamentos espectrais
progressivos nas bandas da calcita, conforme sintetizado na Tabela 2.

Tabela 2 — Evolucdo dos modos vibracionais do carbonato obtidos por FTIR em conchas de
Bulimulus tenuissimus ao longo do tempo de infeccdo por Angiostrongylus cantonensis.

Condicéo vz (cm™) Av2 vs (em™) Avs va (cm™) Avs
Controle 875 1423 712
12 semana 874 -1 1415 -8 712 0
2% semana A 873 -2 1410 -13 711 -1
2% semana B 872 -3 1406 -17 711 -1
3% semana 872 -3 1404 -19 710 -2

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A analise dos dados revela um deslocamento progressivo do modo de estiramento
assimétrico v5, que varia de 1423 cm™! no grupo controle para 1404 cm™! na terceira semana
de infeccdo, totalizando um deslocamento para frequéncias mais baixas de 19 cm™? para
menores nimeros de onda. Esse comportamento indica o desenvolvimento de tensdes
compressivas na rede cristalina da calcita (Ogresta et al., 2021; Konwar; Baruah, 2017),
sugerindo que o parasitismo interfere na energia de ligacdo dos grupos carbonato devido a
provavel alteracdo na disponibilidade de precursores organicos durante a biomineralizacao.

J& a banda correspondente ao modo de deformacgdo fora do plano v,, localizada em
875cm™! no grupo controle, apresenta um deslocamento para 872 cm™! nos individuos
infectados (Av ~ —3 cm™1). Esse deslocamento reforca a presenca de tensdes internas e indica
uma modificacdo no ambiente cristalino local induzida pelo estresse parasitario. Tais
alterac@es vibracionais sdo os primeiros indicios de que a integridade estrutural da concha esta
sendo comprometida em nivel atbmico antes mesmo das falhas macroscopicas (Sarabia;
Sharma, 2021).

5.1.2 Caracterizagdo por Espectroscopia Raman

Os espectros Raman obtidos para as conchas de Bulimulus tenuissimus séo
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apresentados na Figura 14, nos quais se evidenciam as bandas vibracionais caracteristicas da
fase calcita. A analise permitiu identificar os principais modos vibracionais, sintetizados na
Tabela 3, bem como suas variagdes ao longo do periodo experimental (Konwar; Baruah, 2017;
Sarabia; Sharma, 2021).

Figura 14 — Espectros Raman consolidados da concha de Bulimulus tenuissimus nos grupos controle e infectados
com Angiostrongylus cantonensis ao longo do periodo experimental. As bandas caracteristicas da calcita estdo
indicadas, com destaque para o modo de estiramento simétrico vi € o modo de deformacdo no plano va.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Tabela 3 — Evolucgéo dos principais modos vibracionais obtidos por espectroscopia Raman em
conchas de Bulimulus tenuissimus ao longo do tempo de infecgdo com Angiostrongylus
cantonensis.

v
Condicéo 1 va (cm™) v3 (em™) Observacdes
(cm™)

Controle 1086,14 706,23 1593,34 Estrutura estavel

12 semana 1086,4 712,02 1591,41 Pequena variacdo no va
2% semana A 1086,14 710,09 1591,41 Oscilagdo do va

Tendéncia de queda na

2% semana B 1086,14 712,02 1589,48

banda organica
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Vi
Condicédo va (cm™) v3 (em™) Observacdes
(cm™)

3%semana 1086,14 712,02 1587,55 Manutencéo das alteragdes

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Os resultados mostram que o modo de estiramento simétrico v, se manteve praticamente
constante em aproximadamente 1086,14 cm™! ao longo de todo o experimento. Esta
estabilidade é fundamental, pois indica a preservacdo da estrutura cristalina basica da calcita
e a auséncia de transformacgdes de fase polimdrfica no carbonato de calcio induzidas pelo
parasitismo (Konwar; Baruah, 2017).

Em contrapartida, o modo de deformacdo no plano v, apresentou variacfes
significativas, se deslocando de 706,23 cm™! no grupo controle para a faixa entre
710 e 712 cm™! nos grupos infectados. Esse comportamento sugere alteragdes agudas no
ambiente cristalino local e na simetria da rede, possivelmente relacionadas ao acimulo de
tensdes internas e desordem estrutural nas interfaces entre a fase mineral e a matriz organica
(Sarabia; Sharma, 2021).

Adicionalmente, foram observadas bandas na regido de alta frequéncia (~1587 —
1593 ¢cm™1), atribuidas a presenca de constituintes organicos da biomatriz, uma vez que essa
regido ndo € caracteristica da calcita pura (Marin et al., 2008; Nudelman, 2015). Ao longo do
periodo experimental, estas bandas apresentaram um deslocamento progressivo para menores
numeros de onda, acompanhado por uma tendéncia de queda na intensidade. Este fenémeno
reflete a degradacéo quimica ou a desorganizacdo dos componentes organicos em resposta ao
processo infeccioso, corroborando a hipOtese de que o redirecionamento energético do
hospedeiro compromete a integridade da matriz proteica que sustenta o biomineral (Bonfim,
2016).

5.1.3 Caracterizagado por Difracdo de Raios X (DRX) e Parametros Microestruturais

Os perfis de difracdo de raios X das conchas de Bulimulus tenuissimus  séo
apresentados na Figura 15, e a relacdo de seus picos caracteristicos é apresentada na Tabela 4,
evidenciando a fase cristalina predominante (Dardo et al., 2024; Parveen et al., 2021). Destaca-

se ainda, exclusivamente na amostra correspondente a 3% semana de infeccdo, a presenca de
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uma reflexdo secundaria de baixa intensidade em aproximadamente 26 = 26,5°, ndo atribuida

aos principais planos cristalograficos da calcita, a qual foi destacada na Figura 15 por

representar uma alteracdo observada apenas nessa condicdo experimental.

Figura 15— Difratogramas de raios X (DRX) em perspectiva tridimensional das conchas de
Bulimulus tenuissimus nos grupos Controle e infectados por Angiostrongylus cantonensis ao
longo do periodo experimental. Os indices cristalograficos (hkl) correspondem as principais

reflexdes da fase calcita. A seta vermelha indica uma reflexdo secundaria em aproximadamente
20 =26,5°, observada exclusivamente na amostra da 3* semana.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Conforme apresentado na Tabela 4,

as principais

reflexdes cristalograficas

identificadas nos difratogramas correspondem a fase calcita, sendo indexadas aos respectivos

angulos de difra¢do (20) e planos cristalograficos (hkl), confirmando a manutencdo da fase

mineral predominante em todos os grupos experimentais. Destacado ainda, na amostra

correspondente a 3* semana de infeccdo, a presenca de uma reflexdo secundaria em

aproximadamente 260 = 26,5°, indicada na Figura 15, a qual ndo foi atribuida aos principais

planos cristalograficos da calcita.

Tabela 4 — Principais reflexdes cristalograficas identificadas por difracéo de raios X (DRX) em
conchas de Bulimulus tenuissimus.

260 (°)

Plano (hkl)

Intensidade Relativa

231

(012)

Média
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20 (°) Plano (hkl) Intensidade Relativa
29,4 (104) Méxima

36,0 (110) Forte

39,4 (113) Média

43,1 (202) Média

47,5 (018) Fraca

48,5 (116) Média

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Para quantificar as alteracfes microestruturais, foi utilizado um cddigo desenvolvido
em Python baseado no método de Williamson—-Hall. A Figura 16 apresenta os graficos obtidos

para o0 grupo controle e para a amostra da 22 semana B, representando as condigdes de maior
contraste microestrutural. (Dardo et al., 2024).

Figura 16 — Gréaficos de Williamson—Hall para Bulimulus tenuissimus: (A) grupo controle,

mostrando comportamento tipico da calcita ndo estressada; (B) amostra da 22 semana B de

infeccdo com Angiostrongylus cantonensis, representativa do estagio de colapso estrutural,

evidenciando a acentuada reducdo da inclinacdo da reta (microdeformacao) e a alteragdo no
tamanho de cristalito.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Os parametros microestruturais obtidos a partir dos ajustes lineares para todas as
condig¢des experimentais sdo apresentados na Tabela 5.
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Tabela 5 — Parametros microestruturais obtidos pela analise de Williamson—Hall dos
difratogramas de raios X das conchas de Bulimulus tenuissimus sob diferentes condi¢cfes
experimentais ao longo do periodo de infec¢do com Angiostrongylus cantonensis.

Tamanho de Microdefor Densidade de Tenséo de R?

0

Condigéo Cristalito D macio g Discordancias Escoamento st
ajuste

(nm) (%) p (10 m™2) ¢, (MPa) )

Controle 61,94 0,0855 0,952 179,0 0,417
12 semana 40,98 0,037 0,623 154,3 0,083
2% semana A 41,00 0,030 0,511 1445 0,036
2% semana B 32,37 0,0030 0,065 83,8 0,001
3% semana 124,35 0,1382 0,771 166,0 0,700

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A avaliacdo da Tabela 5 revela um processo de deterioracdo estrutural que pode ser
categorizado em trés fases diferentes. E fundamental ressaltar que os baixos valores dos
coeficientes de determinacdo (R?), especialmente na segunda semana B (R? ~ 0,001), ndo
refletem um erro metodolégico, mas sim a consideravel heterogeneidade do material
biogénico. A desorganizagdo das camadas cristalinas provocada pelo parasito eleva a variagéo
dos dados, evidenciando um estado elevado de desordem estrutural do biomineral quando sob
estresse (Cordero et al., 2016; Li et al., 2016).

e Durante a fase inicial (1 semana), ha uma diminuicdo acentuada no tamanho do
cristalito (D = 40,98 nm; cerca de — 34%), acompanhada por uma reducdo na
microdeformacdo (e = 0,037%). Este padrdo aponta para uma intervengéo antecipada
nos mecanismos de nucleacdo e crescimento cristalino.

e Na fase de maxima deterioracdo (22 semana B), o tamanho médio de cristalito atingiu
0 menor valor registrado (D = 32,37 nm), acompanhado por uma microdeformacéo
praticamente nula (¢ = 0,0030%). Esse comportamento indica que o material perdeu a
capacidade de acumular tensdes internas, resultando em maior fragilidade mecéanica
(o, = 83,8MPa).

e Na terceira semana, ocorre um aumento significativo no tamanho dos cristalitos (D =

124,35nm; +101%), o que sinaliza um processo de biomineralizacdo desregulado. A
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recuperacdo parcial da microdeformacao (¢ = 0,1382%) sugere que, na auséncia de
um controle biolégico adequado, o CaC0; comega a se formar de maneira caética,
produzindo cristais maiores, mas com uma estrutura menos consistente (Parveen et al.,
2021; Dardo et al., 2024).

5.1.4 Caracterizagdo por Espectroscopia de Dispersédo de Energia (EDS)

A composicdo quimica superficial das conchas foi avaliada por EDS, permitindo
investigar as variacdes no teor de calcio e sua correlacdo direta com a degradacdo das
propriedades estruturais (Kawano et al., 2015). A Tabela 6 apresenta os valores de composi¢ao
elementar e as relacdes estequiométricas obtidas.

Tabela 6 — Composicdo quimica elementar e relacdes estequiométricas obtidas por EDS em
conchas de Bulimulus tenuissimus ao longo do tempo de infec¢cdo com Angiostrongylus
cantonensis .

L Oxigénio (0O) Célcio (Ca) 5 Relacéo atdmica
Condicao Relacdo O/Ca
% % Cal/(Ca+0)
Controle 61,27 38,73 1,58 0,202
12 semana 56,98 43,02 1,32 0,232
2% semana A 61,52 38,48 1,60 0,200
2% semana B 53,24 46,76 1,14 0,260
3% semana 52,43 47,57 1,10 0,266

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A razdo atbmica Ca/(Ca + O) esperada para o carbonato de célcio estequiométrico
(CaC03) é de aproximadamente 0,20. Os dados revelam uma tendéncia de aumento progressivo
desta razdo, partindo de 0,202 no grupo controle até atingir 0,266 na terceira semana. Este
enriquecimento relativo em calcio na superficie sugere uma perda acentuada da matriz
organica nas fases avancadas da infeccdo (Marin et al., 2008; Nudelman, 2015), uma vez que
a reducdo dos componentes carbonados e proteicos da biomatriz eleva a proporcao detectavel
do elemento mineral. A evolugdo da concentracdo superficial de calcio ao longo do periodo

experimental é apresentada na Figura 17.
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Figura 17 — Composic¢do de célcio (Ca%) vs. tempo pos-infeccdo em conchas de Bulimulus
tenuissimus infectado experimentalmente com Angiostrongylus cantonensis.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A Figura 17 mostra o aumento progressivo do teor de calcio na superficie das conchas
a partir da segunda semana de infecgéo, atingindo os maiores valores na 22 semana B (46,76%)
e na 3% semana (47,57%). Esse aumento em calcio sugere a desagregacdo da matriz organica
nas etapas mais tardias da infeccdo (Marin et al., 2008; Nudelman, 2015). Em razdo dessas
alteragfes microestruturais, a Figura 18 apresenta a evolucdo da tensdo de escoamento
estimada (o,), calculada pelo modelo de Hall-Petch, permitindo correlacionar o
enriquecimento superficial em calcio com o comportamento mecénico da concha.

Figura 18 — Tensédo de escoamento estimada (o,) vs. tempo pos-infeccdo em conchas de
Bulimulus tenuissimus infectado experimentalmente com Angiostrongylus cantonensis.

o, Vs Tempo - Bulimulus tenuissimus

220

200 Il Tens3o de escoamento |
180

160
140
120
100
80
60

40

Tenséo de escoamento (MPa)

20

0

Controle 1"semana 2°semanaA 2"semanaB 3" semana

Condigédo experimental

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A tensdo de escoamento estimada, calculada pelo modelo de Hall-Petch, apresenta

reducdo progressiva até a segunda semana de infeccdo, atingindo o valor minimo de 83,8 MPa
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na amostra da 22 semana B, o que representa uma diminuicdo de aproximadamente 53% em
relacdo ao grupo controle (179,0 MPa). Na terceira semana, ocorre recuperacao parcial para
166,0 MPa, valor ainda inferior ao do grupo controle (Cordero et al., 2016; Kato, 2014). A
evolugdo conjunta dos parametros microestruturais responsaveis por esse comportamento
mecanico é apresentada na Figura 19.

Figura 19 — Evolucdo dos parametros microestruturais obtidos pelo método de Williamson—Hall
em conchas de Bulimulus tenuissimus infectadas experimentalmente por Angiostrongylus
cantonensis: (A) tamanho médio de cristalito (D); (B) microdeformagio (g); e (C) densidade de
discordancias (p).
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A Figura 19 apresenta a evolucdo dos principais paradmetros microestruturais obtidos
pelo método de Williamson—Hall, incluindo o tamanho médio de cristalito (D), a
microdeformacao (¢) ¢ a densidade de discordancias (p). O colapso estrutural na 2* semana B
representa o estdgio mais critico da série temporal, caracterizado pelos menores valores

simultaneos de tamanho de cristalito (D = 32,37 nm), microdeformacao (¢ = 0,0030%) e
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densidade de discordancias (p = 0,065 x 10'* m™2). Na 3* semana, ocorre a reversao desse
comportamento, com crescimento do tamanho médio de cristalito para 124,35 nm (+101% em
relacdo ao grupo controle), evidenciando a faléncia dos mecanismos bioldgicos responsaveis
pelo controle da biomineralizagdo. Nessa condi¢cdo, o hospedeiro perde a capacidade de
secretar uma matriz organica organizada, favorecendo uma precipitacdo de carbonato de célcio
predominantemente controlada por fatores cinéticos, resultando na formacao de cristalitos

maiores, porém estruturalmente menos organizados (Dardo et al., 2024; Parveen et al., 2021).

5.1.5 Caracterizagdo por Microscopia Eletronica de Varredura (MEV)

As anélises morfoldgicas por MEV revelaram alteragfes progressivas na organizagao
estrutural das conchas ao longo do periodo de infeccdo, funcionando como uma evidéncia
visual direta dos fendmenos microestruturais quantificados anteriormente (Parveen et al.,
2021; Silvaetal., 2010). As imagens obtidas por MEV, apresentadas na Figura 20, evidenciam

a evolucdo da degradacdo biomineral.
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Figura 20 — Microscopia Eletronica de Varredura (MEV) das conchas de Bulimulus tenuissimus
(A) Controle: superficie regular e organizacao cristalina bem definida; (B) Infectado
experimentalmente com Angiostrongylus cantonensis. 12 semana: inicio da desorganizacdo
superficial e sutil aumento da rugosidade; (C) 22 semana A: manutencdo da desorganizacdo com
aumento da porosidade; (D) 22 semana B: estagio de colapso estrutural, com acentuada perda da
orientacdo preferencial e fragmentacdo dos dominios; (E) 3% semana: crescimento de cristais
maiores, apresentando arquitetura desorganizada e perda da textura refinada.

MEV Oxigénio Calcio Calcio e Oxigénio
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No grupo controle, é possivel observar superficies regulares e organizacdo cristalina
bem definida, com cristalitos de tamanho homogéneo e orientagdo preferencial caracteristica
da calcita (Parveen et al., 2021). Na primeira semana de infeccdo, é possivel notar o inicio da
desorganizacdo superficial e aumento da rugosidade. Na segunda semana, ocorre acentuada
desorganizacdo estrutural, com perda da orientacdo preferencial e aumento da porosidade
superficial. Na terceira semana, ha uma recuperacdo parcial com crescimento de cristais
maiores, porém com arquitetura desorganizada e perda da textura superficial refinada (Silva et
al., 2010).

5.1.6 Efeitos do parasitismo por Angiostrongylus cantonensis na microestrutura da

concha de Bulimulus tenuissimus

A combinacdo dos resultados indica que a deterioracdo da concha ocorre em diferentes
fases, acompanhando a progressdo da infeccdo parasitaria (Bonfim, 2016; Lafferty; Kuris,
2009).

Durante a fase inicial da infeccdo (1% e 22 semanas), inicia 0 comprometimento da
organizagdo microestrutural da concha, com reducdo do tamanho médio dos cristalitos de 61,94
para 40,98 nm, acompanhada pela diminuicdo da resisténcia mecanica de 179,0 para 154,3
MPa. Esses resultados indicam que o parasita interfere precocemente nos processos de
nucleacdo e crescimento cristalino. As analises por FTIR corroboram essa interpretacdo ao
evidenciarem alteragGes na interacéo entre a fase mineral e a matriz organica (Ogresta et al.,
2021; Konwar; Baruah, 2017).

Na 22 semana B, a concha atinge o estagio de maior deterioracdo estrutural. O tamanho
médio dos cristalitos € reduzido para 32,37 nm, enquanto a tensdo de escoamento diminui para
83,8 MPa. As imagens obtidas por MEV confirmam esse comportamento, evidenciando intensa
desorganizacdo estrutural, aumento da porosidade e perda da orientacdo preferencial dos
cristalitos (Parveen et al., 2021; Silva et al., 2010).

Na terceira semana, ocorre uma mudanca no comportamento microestrutural. O
tamanho médio dos cristalitos aumenta para 124,35 nm; entretanto, esse crescimento nédo
representa uma recuperagdo da arquitetura original da concha. As imagens de MEV indicam
que os cristalitos se desenvolvem de forma desordenada, refletindo a perda do controle
bioldgico sobre a biomineralizacdo. Embora a tensdo de escoamento aumente para 166,0 MPa,

a organizacdo estrutural permanece inferior a observada no grupo controle (Dardo et al., 2024;
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Parveen et al., 2021).

O aumento da razdo atdmica Ca/(Ca+0O), de 0,202 para 0,266, reforca a perda
progressiva da matriz organica. Como consequéncia, a concha deixa de apresentar uma
arquitetura biomineral organizada e passa a apresentar uma organizagdo mineral mais
heterogénea, caracterizada pelo crescimento desordenado dos cristalitos e pela redugdo da

integridade mecanica (Marin et al., 2008; Nudelman, 2015).

5.2 Biomphalaria glabrata (ARAGONITA)

A espécie Biomphalaria glabrata apresenta concha formada predominantemente pelo
polimorfo aragonita do carbonato de célcio (CaCOs) (Parveen et al., 2021). Para avaliar os
efeitos das infecgbes simples e das coinfec¢bes sobre a biomineralizacdo da concha, foram
estabelecidos cinco grupos experimentais: Controle (ndo infectado), infectado por
Angiostrongylus  cantonensis, infectado por Echinostoma paraensei, coinfeccéo
Angiostrongylus cantonensis + E. paraensei e coinfeccdo E. paraensei + Angiostrongylus
cantonensis (Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020).

5.2.1 Caracterizagdo por espectroscopia no infravermelho com transformada de
Fourier (FTIR)

Os espectros de FTIR obtidos para as conchas de Biomphalaria glabrata séo
apresentados na Figura 21. As bandas vibracionais caracteristicas da aragonita foram
identificadas, incluindo o desdobramento do modo v+ em duas componentes (~700 e ~713
cm™), caracteristica que permite distinguir esse polimorfo da calcita (Konwar; Baruah, 2017;
Ogresta et al., 2021).



52

Figura 21 — Espectros de FTIR das conchas de Biomphalaria glabrata obtidos para os diferentes
grupos experimentais, evidenciando as bandas caracteristicas da aragonita (vz, vs € va).
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Os deslocamentos espectrais observados nos principais modos vibracionais
identificados nos espectros de FTIR estdo apresentados na Tabela 7, permitindo comparar as
variagdes das bandas vz, vs € va entre os diferentes grupos experimentais.

Tabela 7 — Deslocamentos dos modos vibracionais vz, vs € va do carbonato de calcio
identificados por FTIR nas conchas de Biomphalaria glabrata sob diferentes condicdes de
infeccdo parasitaria.

. V2 V3 Va
Condicéo Av2 Avs Avs
(em™) (cm™) (em™)
Controle 857 1475 700/713
Angiostrongylus
i 859 +2 1474 -1 700/713 0
cantonensis
E. paraensei 860 +3 1473 -2 700/713 0
Coinfecgdo
Angiostrongylus 860 +3 1472 -3 699/712 -1/-1

cantonensis + E. paraensei
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Condicéo Av2 Avs Avs
(em™) (em™) (em™)

Coinfeccdo E. paraensei +
Angiostrongylus 861 +4 1472 -3 699/712 -1/-1

cantonensis

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Nos individuos afetados pela infeccdo, hda um deslocamento gradual da banda
correspondente ao modo de deformagédo fora do plano vz, variando de 857 ¢cm™ no grupo
controle até 861 cm™ nas condi¢des de coinfec¢do (Av = +4 cm™'). Tal deslocamento para
maiores numeros de onda ¢ especialmente relevante, visto que o modo v ¢ amplamente
conhecido por sua sensibilidade ao ambiente local do ion COs* e a presenga de defeitos na
estrutura cristalina. Ao contrério do identificado na calcita, cujos deslocamentos foram
predominantemente negativos, o deslocamento positivo observado na aragonita sugere
alteracdes nas energias de ligacdo da rede cristalina, indicando que a presenca de multiplos
parasitos intensifica as distor¢des estruturais do biomineral (Ogresta et al., 2021; Konwar;
Baruah, 2017). Adicionalmente, o pequeno deslocamento do modo vs (estiramento assimétrico)
para menores numeros de onda reforga a hipotese de que a estabilidade da aragonita é afetada

precocemente pelas alteracdes metabolicas do hospedeiro durante a coinfeccéo.

5.2.2 Caracterizagdo por espectroscopia Raman

Os espectros Raman obtidos para as conchas de Biomphalaria glabrata séo
apresentados na Figura 22. As variacdes observadas nos principais modos vibracionais estdo
sintetizadas na Tabela 8 (Sarabia; Sharma, 2021; Konwar; Baruah, 2017).



Figura 22 — Espectros Raman das conchas de Biomphalaria glabrata nos grupos controle,
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infectado por Angiostrongylus cantonensis, infectado por Echinostoma paraensei e coinfectados.

As bandas caracteristicas da aragonita estdo destacadas, com énfase no modo de estiramento

simétrico vi.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

As variagdes observadas no modo de estiramento simétrico vi € nos modos de rede

obtidos por espectroscopia Raman estdo apresentadas na Tabela 8, permitindo comparar 0s

deslocamentos espectrais entre as diferentes condi¢bes experimentais.

Tabela 8 — Varia¢ao do modo de estiramento simétrico (vi) € dos modos de rede obtidos por

espectroscopia Raman em conchas de Biomphalaria glabrata sob diferentes condi¢des de
infeccdo parasitaria

o Modos  de B
Condicéo vi1 (cm™) Avi Observacodes
rede (cm™)

Controle 1083 152,190, 206 Modos de rede caracteristicos
Angiostrongylus

) 1089 +6 152,190, 205 Deslocamento moderado do vi
cantonensis
Echinostoma ]

) 1092 +9 151, 189, 204 Deslocamento pronunciado

paraensei
Coinfecgdo A+E 1095 +12 151,188, 203 Forte deslocamento
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. Modos  de .
Condicéo vi1 (cm™) Avi Observacodes
rede (cm™)
) y Maximo deslocamento
Coinfecgdo E+A 1096 +13 150, 188, 203
observado

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

As alteragdes mais expressivas foram observadas no modo de estiramento simétrico vi
do grupo carbonato, localizado em 1083 cm™ no grupo controle. Nos individuos infectados,
esse modo apresentou deslocamento superior a 13 cm™, atingindo 1096 cm™ nas condi¢des de
coinfeccdo (Sarabia; Sharma, 2021).

Esse deslocamento acentuado indica elevada sensibilidade estrutural da aragonita ao
estresse fisiolégico provocado pelo parasitismo. Diferentemente da calcita, a aragonita
apresenta menor estabilidade estrutural, tornando mais suscetivel a ocorréncia de
microdeformacgdes na rede cristalina mesmo sob perturbacGes moderadas. O fato de o maior
deslocamento ocorrer nos grupos de coinfeccdo reforca que o acumulo de parasitos
potencializa a desorganizacdo atdomica do biomineral (Parveen et al., 2021; Kawano et al.,
2015).

Também foram detectadas variacbes nos modos de rede de baixa frequéncia,
especialmente na regido entre 200 e 210 cm™!. Essas mudancas sugerem modificacdes na
organizacdo estrutural de longo alcance da concha, indicando que os efeitos do parasitismo
ndo se restringem ao ambiente local dos grupos carbonato, mas também afetam a organizacgéo

estrutural de longo alcance da matriz biomineralizada.

5.2.3 Caracterizagdo por Difragdo de Raios X (DRX) e Parametros Microestruturais

Os difratogramas de raios X obtidos para as conchas de Biomphalaria glabrata s&o
apresentados na Figura 23 (Dardo et al., 2024; Parveen et al., 2021).
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Figura 23 — Difratogramas de raios X (DRX) das conchas de Biomphalaria glabrata obtidos
para 0s grupos controle, infectado por Angiostrongylus cantonensis, infectado por Echinostoma
paraensei e coinfectados.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Os difratogramas de raios X das conchas de Biomphalaria glabrata confirmam a
aragonita como fase cristalina predominante. A Tabela 9 apresenta as principais reflexdes
cristalogréficas identificadas, utilizadas como base para o célculo dos pardmetros

microestruturais.

Tabela 9 — Principais reflexdes cristalograficas identificadas por difracdo de raios X (DRX) em
conchas de Biomphalaria glabrata, com respectivos angulos de difragdo (20) e planos
cristalogréficos (hkl)

20 (°) Plano (hkl) Intensidade Relativa
26,2 (111) Forte
27,1 (021) Forte
33,2 (012) Média
36,0 (200) Média
37,9 (112) Média

38,6 (130) Fraca
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20 (°) Plano (hkl) Intensidade Relativa
42,9 (221) Média
45,9 (132) Fraca

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Para quantificar as alteracdes na estrutura interna do biomineral, foi aplicado o método
de Williamson—-Hall por meio de um pipeline automatizado. A Figura 24 ilustra os ajustes
lineares obtidos para o grupo controle e para o cendrio de maior impacto estrutural,
correspondente a coinfeccdo E+A, permitindo visualizar as alteracdes na inclinagdo das retas,

diretamente relacionadas a microdeformacdao da rede cristalina (Dardo et al., 2024).

Figura 24 — Gréficos de Williamson—Hall para Biomphalaria glabrata: (A) grupo controle, mostrando
comportamento tipico da aragonita ndo estressada; (B) coinfec¢cdo Angiostrongylus cantonensis +
Echinostoma paraensei (E+A), representativa do cenario de maior degradacao estrutural, com alteracdes
pronunciadas na inclinacdo da reta e no intercepto.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Os parametros microestruturais obtidos a partir dos ajustes lineares pelo método de
Williamson—Hall para todas as condigfes experimentais estdo apresentados na Tabela 10,
permitindo comparar as variagdes no tamanho medio dos cristalitos (D), na microdeformagéo

(¢), na densidade de discordancias (p) e na tensdo de escoamento estimada entre os diferentes
grupos experimentais.
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Tabela 10 — Parametros microestruturais obtidos pela analise de Williamson-Hall dos
difratogramas de raios X das conchas de Biomphalaria glabrata (aragonita) sob diferentes
condicdes experimentais de infeccao.

Tamanho .
) Densidade de Tensdo de
) de Microdeformacéo ] ] Rz do

Condicéo o Discordancia Escoament .

Cristalit € (%) ajuste

sp (10" m?) 0 ¢, (MPa)

oD (hm)
Controle 36,49 0,1481 2,81 311,6 0,0310
Angiostrongylu

] 68,30 0,2025 2,05 275,1 0,2392
s cantonensis
Echinostoma
) 40,39 0,1845 3,16 326,96 0,0473

paraensei
Coinfecg¢do

54,62 0,1599 2,03 273,69 0,1216
A+E
Coinfecgao

78,87 0,1967 1,73 257,25 0,1542
E+A

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A andlise dos dados revela respostas distintas da aragonita em funcdo do tipo de parasita e

da interacéo entre eles.

e Infeccdo por Angiostrongylus cantonensis: Houve um aumento expressivo no tamanho
médio dos cristalitos, atingindo 68,30 nm, o que representa um incremento de
aproximadamente 87% em relacdo ao grupo controle. Esse crescimento, acompanhado
pelo aumento da microdeformacdo e pela reducdo de aproximadamente 12% na
resisténcia mecénica, sugere que a infeccdo interfere diretamente nos mecanismos
biolégicos responsaveis pelo controle do crescimento cristalino, resultando em uma
concha com menor resisténcia mecanica (Cordero et al., 2016; Dardo et al., 2024).

e Infeccdo por Echinostoma paraensei: O comportamento foi distinto, caracterizado por
um discreto aumento no tamanho médio dos cristalitos e pela maior densidade de
discordancias registrada (3,16 x 10'* m™). Esse acumulo de defeitos cristalinos
promoveu um aumento de aproximadamente 5% na tensdo de escoamento, sugerindo

um possivel mecanismo de endurecimento por deformacédo, no qual as discordancias
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dificultam o movimento na rede cristalina e contribuem para o aumento da resisténcia
mecéanica (Kato, 2014; Li et al., 2016).

e Cenarios de coinfeccdo: As coinfecgfes promoveram 0s maiores niveis de perturbacao
estrutural, evidenciando a influéncia da ordem de infeccdo sobre a microestrutura da
concha. A sequéncia Echinostoma paraensei + Angiostrongylus cantonensis resultou
no maior tamanho médio de cristalito (78,87 nm) e na menor resisténcia mecanica
registrada (257,25 MPa). A reducdo da densidade de discordancias nesses grupos indica
que os cristalitos cresceram com menor restri¢do, porém formando uma estrutura menos
resistente, sugerindo que a acdo conjunta dos parasitas intensifica o enfraquecimento
estrutural da concha (Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020).

5.2.4 Caracterizagdo por Espectroscopia de Dispersédo de Energia (EDS)

A composicdo quimica superficial das conchas de Biomphalaria glabrata foi avaliada
por EDS para investigar como as diferentes condicdes de infec¢cdo influenciam o teor de calcio
e sua relacdo com as propriedades da concha (Kawano et al., 2015). Os valores obtidos para a
composicdo elementar e as relagBes estequiométricas estdo apresentados na Tabela 11.

Tabela 11 — Composicdo quimica elementar e relagbes estequiomeétricas obtidas por EDS em
conchas de Biomphalaria glabrata sob diferentes condi¢des de infeccdo parasitaria.

L Oxigénio  (0) Calcio (Ca) 5 Relacdo atbmica
Condicao Relacdo O/Ca
% % Ca/(Cat0)

Controle 60,66 39,34 1,54 0,206
Angiostrongylus

] 59,02 40,98 1,44 0,216
cantonensis
Echinostoma

) 62,00 38,00 1,63 0,196
paraensei
Coinfecgdo A+E 56,35 43,65 1,29 0,236
Coinfeccdo E+A 58,14 41,86 1,39 0,223

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Embora as variacGes da razdo atbmica Ca/(Ca+0) sejam mais sutis do que as observadas
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em Bulimulus tenuissimus, elas revelam comportamentos distintos para cada tipo de parasito.
Essa razdo variou de 0,196 no grupo infectado por Echinostoma paraensei até 0,236 na
coinfeccdo A+E, indicando que o tipo de estresse fisioldgico influencia diretamente a
composicdo quimica do biomineral (Kawano et al., 2015). Com o objetivo de facilitar a
comparacao entre 0s grupos experimentais, a Figura 25 apresenta a variacdo do teor de calcio
(Ca%) determinado por EDS nas conchas de Biomphalaria glabrata, evidenciando as
alteragbes composicionais associadas as diferentes condi¢bes de infeccao.

Figura 25 — Composicéo de calcio (Ca%) vs. grupo experimental em Biomphalaria glabrata.

Ca% vs Grupo Experimental - Biomphalaria Glabrata

[ I calcio |

50

Controle A cantonensis E. paraensei  Coinf A+E Coinf E+A

Grupo experimental

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

As variagOes na composicdo superficial de calcio entre os grupos experimentais revelam
comportamentos distintos conforme o tipo de infec¢do. A infec¢do por Echinostoma paraensei
apresentou o menor teor de célcio (38,00%), ligeiramente inferior ao observado no grupo
controle (39,34%). Em contraste, as coinfec¢des apresentaram os maiores teores, com destaque
para a coinfeccdo A+E (43,65%). Para complementar a analise composicional, a Figura 26
apresenta a tensdo de escoamento estimada para cada grupo experimental, permitindo
correlacionar as alteracGes composicionais observadas por EDS com o comportamento

mecanico estimado das conchas de Biomphalaria glabrata.
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Figura 26 — Tens&o de escoamento estimada (c,) vs. grupo experimental em Biomphalaria
glabrata.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A resisténcia mecanica da concha respondeu de maneira distinta conforme o tipo de
infeccdo. No grupo infectado por Echinostoma paraensei, a tensédo de escoamento aumentou
para 326,96 MPa, sugerindo um possivel mecanismo de endurecimento estrutural. Em
contrapartida, as infecges por Angiostrongylus cantonensis e as coinfecgfes promoveram
reducdo progressiva da resisténcia mecanica, com o menor valor registrado na coinfeccdo E+A
(257,25 MPa), correspondente a uma reducdo de aproximadamente 17% em relagdo ao grupo
controle (Cordero et al., 2016).

A fim de integrar os resultados obtidos por difracdo de raios X, a Figura 27 reine 0s
principais parametros microestruturais determinados pelo método de Williamson—Hall,
permitindo comparar simultaneamente o tamanho médio dos cristalitos (D), a
microdeformagdo (¢) e a densidade de discordancias (p) entre os diferentes grupos

experimentais.
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Figura 27 — Evolugdo dos parametros microestruturais obtidos pelo método de Williamson—Hall para as
conchas de Biomphalaria glabrata: (A) tamanho médio de cristalito (D); (B) microdeformacéo (¢); e (C)

densidade de discordancias (p), em fungdo das diferentes condigdes experimentais de infeccao.
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A analise conjunta dos parametros microestruturais apresentados na Figura 27 permite

compreender os diferentes mecanismos de resposta da aragonita frente as condices de

infeccdo (Dardo et al., 2024; Parveen et al.,, 2021). Nos individuos infectados por

Angiostrongylus cantonensis, verificou aumento do tamanho médio dos cristalitos para 68,30

nm, acompanhado da reducédo da densidade de discordancias, indicando crescimento cristalino

excessivo e menos controlado, o que contribui para a diminuicdo da resisténcia mecénica da

concha.

Nos individuos infectados por Echinostoma paraensei, 0 comportamento foi distinto,

com discreto aumento do tamanho de cristalito e a maior densidade de discordancias entre

todos os grupos (3,16 x 10" m™2). Esse aumento de defeitos cristalinos pode atuar como
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mecanismo de endurecimento estrutural, dificultando a propagacdo das deformagles e
justificando o aumento da tensdo de escoamento observado.

As coinfecgbes promoveram as alteracGes microestruturais mais intensas. No grupo
E+A, o crescimento dos cristalitos atingiu 78,87 nm, acompanhado da menor densidade de
discordancias e da menor resisténcia mecénica entre todos 0s grupos experimentais. Esse
comportamento indica que a interacdo entre os dois parasitos compromete o controle bioldgico
da biomineralizacdo, favorecendo o crescimento desordenado dos cristalitos e o

enfraquecimento da estrutura da concha (Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020).

5.2.5 Caracterizagdo por Microscopia Eletronica de Varredura (MEV)

As analises morfoldgicas por Microscopia Eletrénica de Varredura (MEV) revelaram
alteracdes distintas na organizacdo superficial das conchas em funcéo das diferentes condi¢Ges
de infeccdo, fornecendo evidéncias morfoldgicas que complementam os resultados obtidos por
difracdo de raios X, FTIR, Raman e EDS (Parveen et al., 2021; Silva et al., 2010).

A Figura 28 apresenta as micrografias obtidas por MEV para todos 0s grupos
experimentais, permitindo comparar as alteracdes na organizagdo dos cristalitos de aragonita

e na arquitetura superficial das conchas decorrentes das diferentes condic¢des de infecgéo.
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Figura 28 — Micrografias obtidas por Microscopia Eletronica de Varredura (MEV) das conchas de Biomphalaria
glabrata sob diferentes condi¢es experimentais: (A) grupo controle; (B) infecgdo por Angiostrongylus cantonensis;
(C) infeccdo por Echinostoma paraensei; (D) coinfeccdo Angiostrongylus cantonensis + Echinostoma paraensei
(A+E); e (E) coinfeccdo Echinostoma paraensei + Angiostrongylus cantonensis (E+A). As colunas correspondem as
imagens de MEV, ao mapeamento de oxigénio, ao mapeamento de célcio e ao mapa composicional Ca/O obtido por
EDS.

Oxigénio Célcio Célcio e Oxigénio

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

No grupo controle, a superficie da concha apresenta cristalitos de aragonita com
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organizacdo acicular bem definida, caracteristica de uma biomineralizacdo preservada. Nos
individuos infectados por Angiostrongylus cantonensis, as micrografias evidenciam
crescimento mais desordenado dos cristalitos e perda parcial da organizacgdo superficial. Em
contraste, a infeccdo por Echinostoma paraensei preserva parte da arquitetura original da
concha, embora sejam observados defeitos e irregularidades distribuidos ao longo da
superficie.

As alteracdes mais intensas sdo observadas nos grupos de coinfec¢do. Na coinfeccao
A+E ocorre perda significativa da organizacdo hierarquica da aragonita, enquanto a coinfeccéo
E+A apresenta 0o maior grau de desorganizacdo estrutural, caracterizado pelo aumento da
porosidade, crescimento irregular dos cristalitos e desaparecimento da arquitetura biomineral
tipica da concha. Esses resultados corroboram os parametros microestruturais obtidos por
difracdo de raios X, confirmando que a a¢cdo conjunta dos parasitos potencializa a degradacao
da estrutura biomineralizada (Parveen et al., 2021; Silva et al., 2010).

As evidéncias morfologicas observadas por MEV estdo em concordancia com 0s
resultados obtidos por DRX, FTIR, Raman e EDS, reforcando que as alteracdes provocadas
pelo parasitismo ocorrem de forma integrada, envolvendo alteragBes estruturais,

composicionais e cristalograficas da concha.

5.3 DISCUSSAO COMPARATIVA: CALCITA VS. ARAGONITA

5.3.1 Efeitos do Parasitismo na Aragonita de Biomphalaria Glabrata

A combinacdo das investigagOes realizadas para Biomphalaria glabrata demonstra um
padrdo de degradacdo essencialmente diferente do observado em Bulimulus tenuissimus.
Enquanto a calcita apresenta um refinamento inicial seguido de colapso estrutural, a aragonita
reage com crescimento desordenado dos cristalitos e acumulo de tensdes internas logo no
inicio da infeccdo, variando conforme o tipo de parasito (Parveen et al., 2021; Dardo et al.,
2024).

Na infec¢do por Angiostrongylus cantonensis, ocorreu um aumento no tamanho médio
dos cristalitos de 36,49 para 68,30 nm, representando um incremento de aproximadamente
87%. Ao contrario do comportamento observado na calcita, as tensfes internas da aragonita
aumentaram, acompanhadas por uma reducéo da resisténcia mecanica de 311,6 para 275,1 MPa
(Cordero et al., 2016). O parasito parece desregular o crescimento mineral, gerando cristalitos

maiores, porém menos estaveis. As analises de Raman e FTIR corroboram esse estado de
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tensdo, enquanto o MEV confirma a desorganizacdo da microestrutura original da concha
(Sarabia; Sharma, 2021; Ogresta et al., 2021).

Na infeccdo por Echinostoma paraensei, o crescimento dos cristalitos foi discreto,
cerca de 11%, porém ocorreu 0 maior acimulo de defeitos na rede cristalina. Curiosamente, a
resisténcia mecanica foi superior a do grupo controle, atingindo 326,96 MPa (Kato, 2014; Li
et al., 2016). Esse comportamento sugere um mecanismo de endurecimento estrutural, no qual
a elevada quantidade de defeitos dificulta a ocorréncia de deformacGes na rede cristalina,
tornando a concha momentaneamente mais resistente. O MEV reforga essa interpretacdo ao
mostrar que a organizacdo original foi parcialmente mantida, apesar das irregularidades
observadas (Parveen et al., 2021).

As coinfeccdes geraram as perturbagdes estruturais mais intensas, demonstrando que a
ordem de infec¢do dos parasitos no hospedeiro influencia diretamente a gravidade dos danos
(Bonfim, 2016; Mendes et al., 2020). A infeccéo inicial por Echinostoma paraensei parece
fragilizar o metabolismo do molusco, potencializando o colapso estrutural provocado
posteriormente por Angiostrongylus cantonensis. O MEV revela o estagio mais avancado dessa
degradacdo, caracterizado pela perda da organizagdo da concha, crescimento desordenado dos
cristalitos e formacéo de poros que comprometem sua integridade estrutural.

5.3.2 Sintese dos Mecanismos de Degradacgao

A andlise integrada das duas espécies revela que a calcita e a aragonita respondem de
formas fundamentalmente diferentes ao estresse parasitario, conforme sintetizado na Tabela
12 (Lafferty; Kuris, 2009; Brian et al., 2021)

Tabela 12 - Sintese comparativa dos mecanismos de degradacdo estrutural induzidos pelo parasitismo em
Bulimulus tenuissimus (calcita) e Biomphalaria glabrata (aragonita).

Bulimulus tenuissimus Biomphalaria glabrata

Aspecto ) )
(Calcita) (Aragonita)

o Refinamento cristalino ) o
Resposta primaria o Crescimento cristalino (D)
(D) nas fases iniciais

Reducdo progressiva, )
_ Aumento ou manutencao,
Microdeformacao (&) com minimo na 22 )
dependendo da infeccgédo
semana
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Bulimulus tenuissimus Biomphalaria glabrata
Aspecto ) )
(Calcita) (Aragonita)
) Critico para . )
Papel da matriz L Regulatorio do crescimento;
. tenacificacdo; perda o _
organica perda leva a cristais maiores

compromete dureza

Correlacédo Ca vs.

Negativa Positiva
Dureza
Trés estagios bem )
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3 _ infeccdo, sem refinamento
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Pior cenario ]
estrutural) especialmente E+A)
Sensibilidade FTIR mais sensivel (vs e .
o Raman mais sensivel (vi)
espectroscopica V2)

Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

Enquanto Bulimulus tenuissimus apresenta estagios bem definidos de refinamento
cristalino seguidos por colapso estrutural, Biomphalaria glabrata apresenta uma resposta mais
variavel, dependente do tipo de parasito. Essa diferenca de comportamento reforca que a
estabilidade do polimorfo e a estratégia de biomineralizacdo de cada espécie determinam a

magnitude das alteragGes estruturais induzidas pelo parasitismo.

5.3.3 Correlagao Integrada: Composic¢do vs. Propriedades Mecanicas

A analise da correlacdo entre a composicdo de calcio superficial e a tensdo de
escoamento estimada revela comportamentos distintos entre as duas espécies e seus respectivos
polimorfos (Kawano et al., 2015; Cordero et al., 2016). A Figura 29 apresenta essa relagao,
permitindo comparar o comportamento mecanico da calcita e da aragonita em fungéo das

alteracfes composicionais induzidas pelo parasitismo.
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Figura 29 — Correlacdo entre composigéo de célcio (Ca%) e tensdo de escoamento (o) .
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Fonte: Elaborado pelo autor a partir dos dados experimentais (2026).

A anélise da correlacdo entre a composicdo de célcio superficial e a tensdo de
escoamento estimada revela comportamentos distintos entre as duas espécies e seus respectivos
polimorfos (Kawano et al., 2015; Cordero et al., 2016).

Para Bulimulus tenuissimus (calcita), hd uma tendéncia de correlagdo negativa: quanto
maior o teor de célcio superficial, menor a resisténcia mecéanica. Esse comportamento €
particularmente evidente na amostra da 22 semana B (Ca = 46,76%; o, = 83,8 MPa) e na 32
semana (Ca = 47,57%; o, = 166,0 MPa), sugerindo que o enriquecimento em calcio,
possivelmente associado a perda da matriz organica, compromete a integridade mecénica da
concha (Marin et al., 2008; Nudelman, 2015).

Para Biomphalaria glabrata (aragonita), a relacdo é menos linear. Em contrapartida a
infeccdo por Echinostoma paraensei, que apresentou o menor teor de célcio (38,00%) e o maior
valor de tensdo de escoamento (326,96 MPa), reforca a hipdtese de que a preservacao da matriz
organica estd associada a maior integridade estrutural da concha. Ja as coinfeccgdes
apresentaram os maiores teores de célcio e as menores tensdes de escoamento, corroborando a
interpretacdo de que o aumento da fragdo mineral, quando acompanhado pela perda da
organizacao bioldgica da matriz organica, resulta em fragilizacao estrutural (Silva et al., 2010;
Parveen et al., 2021).

A correlacdo observada entre a composi¢do quimica superficial e as propriedades
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mecanicas reforca a importdncia da matriz organica como componente tenacificante do
biomineral. Sua perda ou alteracdo durante o estresse parasitario favorece mudancas na
organizacao cristalina e compromete a integridade mecanica das conchas, embora esse

comportamento ocorra por mecanismos distintos na calcita e na aragonita.

5.3.4 Implicacdes Ecoldgicas

O comprometimento da integridade estrutural das conchas possui importantes
implicagOes ecologicas, uma vez que pode afetar diretamente a sobrevivéncia dos hospedeiros
e a dindmica de transmissdo dos parasitos (Lafferty; Kuris, 2009; Brian et al., 2021; Garcia-
Huidobro et al., 2020). A reducédo da resisténcia mecanica das conchas pode aumentar a
suscetibilidade a predacdo, favorecer danos provocados por fatores ambientais e comprometer
0 desempenho fisiologico dos organismos, refletindo negativamente sobre o sucesso
reprodutivo. Além disso, alteracdes na condicdo fisica dos moluscos podem influenciar a
persisténcia dos hospedeiros intermediarios no ambiente e, consequentemente, interferir na
manutencdo e disseminacao dos ciclos de transmissdo parasitaria.

Esses achados demonstram que a abordagem multitécnica empregada foi eficiente para
identificar e quantificar as alteracdes na biomineralizacdo induzidas pelo estresse parasitario,
permitindo integrar, de forma consistente, as mudancas quimicas, estruturais, morfolégicas e
mecanicas observadas nas conchas (Parveen et al., 2021; Dardo et al., 2024; Sarabia; Sharma,
2021). Dessa forma, os resultados obtidos reforcam o potencial das conchas de moluscos como
biomarcadores estruturais do estresse fisiolégico induzido pelo parasitismo, contribuindo para

estudos em Ciéncia dos Materiais, Parasitologia e Ecologia.
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6 CONCLUSAO

A presente dissertacdo evidenciou que o estresse provocado por Angiostrongylus
cantonensis e Echinostoma paraensei desencadeia respostas microestruturais e metabolicas
significativamente distintas em Bulimulus tenuissimus e Biomphalaria glabrata, determinadas
pelo polimorfismo predominante do carbonato de célcio presente em suas conchas. Os
resultados demonstram que a concha atua como um registro da condicdo fisioldgica do
hospedeiro, refletindo de forma especifica como cada espécie responde ao estresse imposto
pelo parasitismo.

Em Bulimulus tenuissimus, a resposta ao parasitismo manifesta-se pela perda
progressiva do controle bioldgico da biomineralizacdo. Os resultados obtidos por difracdo de
raios X indicam que o processo de degradacdo estrutural atinge seu ponto critico na segunda
semana de infeccdo, com reducdo do tamanho médio de cristalito para 32,37 nm e da tensao
de escoamento para 83,8 MPa. Na terceira semana, ocorre crescimento acentuado dos
cristalitos, atingindo 124,35 nm, caracterizando um processo desregulado de formacéo
mineral. Esse fendmeno, associado ao aumento da disponibilidade de calcio superficial, resulta
na formacdo de uma concha maior, porém mecanicamente mais fragil. Sob a perspectiva
ecoldgica, essa alteragdo pode aumentar a vulnerabilidade do molusco a predacgéo, favorecendo
a captura do hospedeiro e, consequentemente, a manutencéo do ciclo de vida do parasito.

Em Biomphalaria glabrata, a resposta ao parasitismo envolve um mecanismo inicial de
reforco estrutural. A infeccdo por Echinostoma paraensei promove aumento da densidade de
discordancias para 3,16 x 10" m™2 e elevacdo da tensdo de escoamento para 326,96 MPa,
caracterizando um possivel mecanismo de resisténcia baseado na introducdo de defeitos
cristalinos. Entretanto, essa estratégia mostra-se limitada, pois a coinfeccdo com
Angiostrongylus cantonensis intensifica o estresse metabolico e reduz a resisténcia mecanica
para 257,25 MPa, indicando que o acumulo de danos compromete a estabilidade estrutural da
concha. Diferentemente do comportamento observado em Bulimulus tenuissimus, o dano
concentra-se principalmente na degradacdo da organizacdo lamelar e da matriz organica,
tornando a concha mais suscetivel a fratura sob esforgos mecanicos.

Os resultados obtidos indicam que a analise das altera¢cdes microestruturais das conchas
de Bulimulus tenuissimus e Biomphalaria glabrata apresenta potencial para aplicacdo como
ferramenta auxiliar na vigilancia em salde publica, uma vez que esses moluscos atuam como
hospedeiros intermediarios de parasitos de importdncia médico-veterindria, como

Angiostrongylus cantonensis e Echinostoma paraensei. A identificacdo dessas alteracfes
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estruturais pode contribuir para o reconhecimento de areas com circulacdo ativa desses
parasitos de forma ndo invasiva. Nesse contexto, a Ciéncia dos Materiais demonstra potencial
para contribuir com a Saude Unica (One Health), ao transformar a caracterizacio
cristalogréafica e microestrutural das conchas em uma ferramenta complementar para estudos

ecoldgicos, epidemioldgicos e de monitoramento ambiental.
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7 SUGESTOES PARA ESTUDOS FUTUROS

A partir dos resultados obtidos nesta pesquisa, que evidenciaram alteragfes na
estrutura, na composicao e nas propriedades do carbonato de calcio biogénico das conchas
submetidas a infeccdo parasitéria, possibilitando diversas areais continuidade desta linha de
investigacdo. Além da compreensdo dos mecanismos de biomineralizacdo e degradacdo
estrutural induzidos pelo parasitismo, o material estudado apresenta potencial para aplica¢cbes

em diferentes areas da Ciéncia dos Materiais, Engenharia e Biotecnologia.

Destacam-se como perspectivas para estudos futuros:

o Incorporacdo do carbonato de calcio biogénico em matrizes geopoliméricas;

o Desenvolvimento de argamassas sustentaveis contendo biomateriais de origem
biogénica;

o Sintese de hidroxiapatita para aplicacdes biomédicas;

o Utilizacdo como corretivo de acidez do solo;

o Emprego como material adsorvente para tratamento de efluentes;

o Desenvolvimento de biomarcadores estruturais aplicados ao monitoramento da salde

ambiental e da interagdo parasito-hospedeiro.
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APENDICE

APENDICE A - RELATORIO DRX: BIOMPHALARIA GLABRATA — CONTROLE

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. ldentificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches (Picos) Emo Medio Ztheta {deg)

Aragonita (CaC03) <PRINCIPAL= 13 0.0

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)
# | 2iheta_sxp | ink_sxp | Ink_ref Faae Prov Ztheta_ret hid d_& | PWHM_deg |D_Schem_nm
1 26.300 0303 =] Aragonita {CaC03) 262300 o1 3386 D248 a5
2 27300 AE27 100 Aragonita (CaC03) 27200 012 3264 lil=rx xqr
3 31200 123 H] Aragonita (CaC03) i1 ooz 2864 0309 26,70
4 33200 oTE.0 65 Aragonita (CaC03) 3310 122 21696 D244 3395
5 F6.250 ATE0 =] Aragonita (CaC03) 36120 102 2476 D283 253
& 3rash 5360 = Aragonita (CaC03) 37820 112 2369 0354 2373
T 33650 IET 17 Aragonita (CaC03) 38,600 222 2338 owar 1056
B 41250 1260 13 Aragonita (CaC03) 41.180 211 2187 D.406 a9
9 431000 213 3 Aragonita (CaC03) 42800 220 2102 03 .3
i0 45950 B3 o Aragonita (CaC03) 45840 221 1973 i1 | 378
1 48450 IHET 42 Aragonita (CaC03) 48320 a1 1877 0351 2481
12 S0.300 2613 k1] Aragonita (CaC03) 50220 132 1813 0356 24 652
13 52500 4500 41 Aragonita (CaC03) 524580 113 1742 D409 2167

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanhao de Cristalits (D_WH) 36.40 nm
Microdeformagio (epsilon) 01481 %

Intercepto W-H 0.0038

Qualidade do ajuste (R*2) 0.0310

Picos usados (hkl): 011.012.002.122, 102.112.222,211,220,221,041.122.112

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanhao de Cristalite Médio (D_med) 36.48 nm
Microdeformagao (epsilon) 01481 %
Densidade de Discordancias (rho) 2.81e+14 m*-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 311.59 MPa
Dureza (HV) 953 HV
Médule de Cisalhamento (G) 32.60

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Aragonita (CaC03))

Pagina 1/2 | Gerado em; 2025-17-21 2215



APENDICE B - RELATORIO DRX: BIOMPHALARIA GLABRATA
ANGIOSTRONGYLUS CANTONENSIS

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. ldentificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata

Matches (Picos)

Erro Medio 2theta (deg)

Aragonita (CaC03) <PRINCIPAL>

13

0.323

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)

# | 2neia_sxp | ink_sxp | ink_ref Fase Prow 2iheta_rel hid da PWHM_deq | D_Schem_nm
1 26500 4867 Aragonita {CaC03) 26200 o 3B o1 3T
2 27500 2407 i00 Aragonita (Cal03) 27 oz 3zm D241 sles
3 31.500 15610 S Aragonita {CaC03) ELREi] ooz 2338 o7 4154
4 33450 7500 =] Aragonita {Cal03) EXA Fi) 122 2877 o3 =93
= 36450 2733 ==} Aragonita {CaC03) 36.120 102 2463 0255 327
& 38250 A ™ Aragonita {CaC03) 38.400 130 2351 0319 X
T F9.000 157.3 LF Aragonia (Cal0d) 368.600 2 2308 D224 18497
B 41.500 B6.0 13 Aragonita {CaC03) 41.180 211 2174 0386 204
9 43250 1067 3 Aragonita (Cal03) 42500 0 2090 naFz QI |
i0 46.150 2883 =2 Aragonita {CaC03) 45,640 221 1965 0270 ki)
1 43700 1887 42 Aragonita {Cal03) 48320 041 1.368 0308 =2
12 S0.500 1210 Ell Aragonita {CaC03) 5020 132 1.306 037 253
13 52700 27610 41 Aragonita {CaC03) 52460 113 1735 0339 613

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanho de Cristalit (D_WH] 68.30 nm
Microdeformagio (epsilon) 02025 %
Intercepto W-H 0.0020
Qualidade do ajuste (R*2) 02382

Picos usados (hkl): 011, 012,002,122, 102,130, 222,211,220,221, 041,132,113

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanhao de Cristalito Médio (D_med) 68.30 nm
Microdeformagao (epsilon) 0.2025 %
Densidade de Discordancias (rho) 2.05e+14 mt-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 27505 MPa
Dureza (HV} B4.1 HV
Médulo de Cisalhamento (G) 32.69

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Aragonita (CaCO3))

Paging 1/2 | Gerado em; 2025-11-21 22:96
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APENDICE C - RELATORIO DRX: BIOMPHALARIA GLABRATA — ECHINOSTOMA
PARAENSEI

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. ldentificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches (Picos) Emro Medio Ztheta (deg)

Aragonita (CaC03) <PRINCIPAL> 13 0.130

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)
# | Hheta_sxp | int_sxp| Imk_ref Faae Prov Ztheta_red hid d_& | PWHM_deq |D_Schem_nm
1 26.350 SE0.0 =] Aragonita (CaC03) 26200 o011 3.380 D24z aT4
2 27.350 ABE.T 100 Aranonita {CaC03) 27200 o012 3258 onrz 302
3 31250 127 H] Aragonita (CaC03) .12 ooz 2560 L3E 26007
4 33250 el 65 Aragonita {CaCo3) 3310 122 21692 D257 23
5 36250 So60 =] Aragonita (CaC03) 36120 102 2416 03 30560
& F3.000 5303 = Aragonita (CaC03) 37820 112 2.366 0386 277
T 34700 T 17 Aranonita {CaC03) 38.600 222 2335 0798 1056
B 41.300 1257 13 Aragonita (CaC03) 41.180 211 2164 o413 2058
9 431050 X120 3 Aragonita {CaCo3) 42800 220 21099 D30z X337
i0 45950 61510 = Aragonita (CaC03) 45,840 221 1973 oIT 3110
1 43500 3440 42 Aragonita {CaC03) 48320 o1 1875 0356 24 45
12 S0.350 il k| Aranonita {CaC03) 50220 132 1811 0365 M05
13 52550 4330 41 Aragonita (CaC03) S2480 113 1.740 e 19.74

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanhao de Cristalits (D_WH) 40.38 nm
Microdeformagio (epsilon) 01845 %

Intercepto W-H 0.0034

Qualidade do ajuste (R*2) 00473

Picos usados (hkl): 011.012.002.122,102.112.222,211,220,221. 041,132,113

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanhao de Cristalitc Médio (D_med) 40.39 nm
Microdeformagio (epsilon) 01845 %
Densidade de Discordancias (rho) 3. 18e+14 mh-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 326.98 MPa
Dureza (HV) 100.0 HV
Médulo de Cisalhamento (G) 3288

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Aragonita (CaC03))

Pagina 1/2 | Gerado em; 2025-17-21 2234



APENDICE D - RELATORIO DRX: BIOMPHALARIA GLABRATA — COINFECCAOQ
A+E

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. ldentificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches (Picos) Erro Medio 2theta (deg)
Aragonita (CaC03) <PRINCIPAL> 13 0242

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)

# | Hheta_sxp | int_sxp| Imk_ref Faae Prov Ztheta_red hid d_& | PWHM_deq |D_Schem_nm
1 26.500 o420 ] Aragonita {CaC03) 26.200 011 3361 R L] 43.16
2 27500 4783 100 Aranonita {CaC03) 7 o012 i 0208 334
3 31.400 4233 5 Aragonita (CaC03) iz ooz 2847 LA7E 47.18
4 33350 1837 | &5 Aragonita {CaC03) 33120 122 21685 R 4363
3 36.350 4TET =] Aragonita (CaC03) 36120 102 2470 0236 ‘13
6 38.100 5493 = Aragonita {CaC03) 37.880 112 2360 0254 B[N
T 33850 st i 17 Aranonita {CaC03) 368,600 222 2316 0230 17.56
B 41.400 T 13 Aragonita (CaC03) 41130 211 2173 0383 2162
] 43.150 1953 ] Aragonita {CaC03) 42800 20 2085 o241 /51
i 46100 610 8 Aragonita (CaC03) 45,640 221 1967 2400 I5a0
1 48.550 073 42 Aragonita {CaC03) 46.320 D1 1874 030 2624
12 50450 27 k| Aranonita {CaC03) SO0 132 1.807 oam bt )
13 S2600 T 4 Aragonita (CaC03) S2480 113 1738 0296 272

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanhao de Cristalits (D_WH) T8.87 nm

Microdeformagio (epsilon) 0.1967 %

Intercepto W-H 0.0018

Qualidade do ajuste (R*2) 01542

Picos usados (hkl(: 011,012,002, 122, 102.112,222,211,220,221. 41,132 113

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanhao de Cristalitc Médio (D_med) 7887 nm
Microdeformagio (epsilon) 01967 %
Densidade de Discordancias (rho) 1.73e+14 m*-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 257.25 MPa
Dureza (HV) 72T HV
Médulo de Cisalhamento (G) 3288

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Aragonita (CaC03))

Pagina 1/2 | Gerado em; 2025-17-21 2239



Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. ldentificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches (Picos) Emo Medio 2theta (deg)

Aragonita (CaC03) <PRINCIFAL= 13 0.145

2. Tabela de Picos |dentificados (Exp vs Ref)
# | ZHheta_sxp |ink_axp| mi_ref Faae Prow Ziheta_ref hid d_A | FWHM_deq | D_Schem_nm
i 26.400 iEn | & Aragonita (Ca003) 26:200 011 1313 o210 ®a
2z 27.400 5040 100 Aragonita (Cal03) 720 a1z 3252 0236 3480
3 31230 2467 3 Aragonita (Cal03) 120 anz 2860 oz ar.19
4 33250 1620 =] Aragonita (Cal03) 33120 122 2502 o201 41N
3 36250 SE6.T =] Aragonita (Cal03) 36120 102 2476 D228 G685
& 38.000 B14T 9 Aragonita {Cal03) 37880 112 2366 oIT 3034
T 38730 3200 17 Aragonita (Cal03) 38,600 222 2322 D85 17.35
B 41.300 1333 13 Aragonita (Cal03) 41.180 211 2184 o3az a3
: 43030 2133 23 Aragonita (Cal03) 42500 220 2099 OIS 3104
10 45950 E733 o4 Aragonita (Cal03) 45840 a1 1973 D242 End
11 43550 3533 42 Aragonita (Cal03) 48320 O 1874 o316 27
12 S0.350 80 K1 Aragonita (Cal03) 50220 132 1811 0299 xM
13 52530 5850 41 Aragonita {CaC03) 52460 113 1740 03T 27106

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanho de Cristalite (D_WH) 5462 nm
Microdeformagio (epsilon) 01500 %
Intercepto W-H 0.0025
Qualidade do ajuste (R*2) 01218

Picos usados (hkd: 011,012,002, 122102, 112,222, 211,220, 221,41, 132,113

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanho de Cristalito Médio (D_med) 54.62 nm
Microdeformag3o (epsikon) 0.1580 %
Densidade de Discordancias (rho) 2.03e+14 m*-2
Tensao de Escoamento (sigma_y) 273.80 MPa
Dureza (HV) 837 HV
Medulo de Cisalhamento (G) 32.69

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Aragonita (CaCO03))

Paging 142 | Gerada em: 2025-11-21 22:43
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APENDICE F - RELATORIO DRX: BULIMULUS TENUISSIMUS — CONTROLE

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. Identificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches [Picos) Emro Medio Ztheta (deg)
Calcita (CaC03) <PRINCIPAL= B 0119
2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)
# | 2theis_sxp | nk_axp| inf_ref Fase Prov Zthieta_ref hid d A | PWHM_deg |D_Schem_nm
1 23300 2333 1] Caicia (CaC0s) 23100 110 3815 D203 4005
2 24,500 402210 100 Calcia (Cal03) 20460 211 a6 o6 g e |
3 31.650 5ra a3 Calcha (Cat0s) 3.5 222 2825 o166 49.73
4 35200 270 b Calcita (Cal03) 36,040 11 2470 o194 4307
5 Fa.500 4353 I Calcha (CaC0E) 30,500 210 2374 (Wi ] 40.38
B 43350 3260 18 Caicia (CaC0s) 43240 200 21066 o5 3984
T 47.700 13740 x Calcia (Cal03) ATE20 33z 1905 0230 Ta
B 43550 SEE3 27 Calcha (Cat0E) 4B.620 321 1870 023% 34T

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanho de Cristalite (O_WH) 62.38 nm
Microdeformacio (epsilon) 0.0855 %
Intercepto W-H 0.0022
Qualidade do ajuste (RA2) 04184

Picos usados (hkl;: 110, 211,222,10:1,210,200,332,321

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanho de Cristalito Médio (D_med) 62.38 nm
Microdeformagdo (epsilon) 10,0655 %
Densidade de Discordancias (rho) 8.52e+13 m*-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 178.00 MPa
Dureza (HV) 54T HY
Madulo de Cisalhamento (G) 28.85

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Calcita (CaC03))

Paging 1/2 | Gerado em:; 2025-11-22 0018
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APENDICE G — RELATORIO DRX: BULIMULUS TENUISSIMUS — 18 SEMANA

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. Identificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches [Picos) Erro Medio Ztheta (deg)
Calcita (CaC03) <PRINCIPAL= B 0.024

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)

# | 2theis_sxp | nk_axp| inf_ref Fase Prov Zthieta_ref hid d A | PWHM_deg |D_Schem_nm
1 23150 53 g Caicia (CaC0s) 231 110 ELik ] 0253 207
2 23450 27 im0 Calcia (Cal03) 204580 211 303 oiar 41.74
3 31.500 BT 3 Calcha (Cat0s) .50 222 2838 oEr 4158
4 36050 33 3 Calcita (Cal03) 36040 10-1 2489 o3z kA
5 39,500 66T x Calcita (Cat0a) 39.500 210 2280 0235 35.86
] 43250 60 18 Caicia (CaC0s) 43240 200 21090 0239 BT
T 475600 11683 X Calcia (Cal03) 47620 33z 15905 D268 2235
] 43.550 o673 T Calcha (Cat0E) 46,620 3z 1974 D252 .5

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanho de Cristalite (O_WH) 40.98 nm
Microdeformacio (epsilon) 0.0368 %
Intercepto W-H 0.0034

Qualidade do ajuste (RA2) 00829

Picos usados (hkl): 110,211, 222,10-1,210,200,332, 321

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanho de Cristalito Médio (D_med) 40.98 nm
Microdeformagdo (epsilon) 10,0388 %
Densidade de Discordancias (rho) 6.23e+13 m*-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 15427 MPa
Dureza (HV) 473 HY
Madulo de Cisalhamento (G) 28.85

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Calcita (CaC03))

Paging 1/2 | Gerado em:; 2020-02-25 117



APENDICE H — RELATORIO DRX: BULIMULUS TENUISSIMUS — 22 SEMANA A

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. Identificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata

Matches (Picos)

Erro Medio Ztheta (deg)

Calcita (CaC03) <PRINCIPAL=

T

0208

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)

# | 2theis_sxp | nk_axp| inf_ref Fase Prov Zthieta_ref hid d A | PWHM_deg |D_Schem_nm
1 23400 1827 Caicia (CaC0s) 231 110 3799 D262 oz
2 2650 307 im0 Calcia (Cal03) 204580 211 a1 o143 4493
3 JL7E0 BE5.0 3 Calcha (Cat0s) .50 222 2816 oar 4425
4 9700 H00 v Calcita (Cal03) 30,500 210 2260 29 k]
5 43,450 =07 18 Calcita (Cat0a) 43240 200 20081 0237 616
] 47,500 11000 b i} Caicia (CaC0s) 47620 3az 1901 D246 5T
T 43750 4583 r Calcia (Cal03) 45620 321 1966 0263 12

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanho de Cristalito (D_WH) 41.00 nm
Microdeformagio (epsilon) 10,0302 %
Intercepto W-H 0.0034
Qualidade do ajuste (RA2) 0.0380

Picosusados (hkl): 110,211, 222,210,200,332,.321

4, Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanho de Cristalitc Médio (D_med) 41.00 nm
Microdeformacio (epsilon) 0.0302 %
Densidade de Discordancias (rho) H511e+13 m*-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 144 48 MPa
Dureza (HV) 443 HY
Médulo de Cisalhamento {G) 28.85

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Calcita (CaC03))

Paging 1/2 | Gerado em:; 2020-02-25 117
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APENDICE | - RELATORIO DRX: BULIMULUS TENUISSIMUS — 28 SEMANA B

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. Identificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches [Picos) Erro Medio Ztheta (deg)
Calcita (CaC03) <PRINCIPAL= B 0.034

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)

# | 2theis_sxp | nk_axp| inf_ref Fase Prov Zthieta_ref hid d A | PWHM_deg |D_Schem_nm
1 23100 HET g Caicia (CaC0s) 231 110 384T ikeii] .15
2 23400 AOTLT im0 Calcia (Cal03) 204580 211 31036 0229 ki
3 31.500 4127 3 Calcha (Cat0s) .50 222 2838 o242 08
4 36050 xmy 3 Calcita (Cal03) 36040 10-1 2489 51 B4
5 39,500 4267 x Calcita (Cat0a) 39.500 210 2280 o254 B[
] 43200 1.3 18 Caicia (CaC0s) 43240 200 2z D262 255
T 47.550 0507 X Calcia (Cal03) 47620 33z 1811 0293 X 66
] 43.550 .3 T Calcha (Cat0E) 46,620 3z 1974 0I7E A

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanhao de Cristalite (O_WH) 32.37 nm
Microdeformagio (epsilon) 0.0030 %
Intercepto W-H 00043

Qualidade do ajuste (R*2) 0.0007

Picos usados (hkl:110.211.222.10-1.210.200,232. 321

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanho de Cristalits Médio (D_med) 32.37 nm
Microdeformagao (epsilon) 0.0030 %
Densidade de Discordancias (rho) 8.53e+12 m*-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) B83.78 MPa
Dureza (HV} 258 HV
Madulo de Cisalhamento (G) 28.85

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Calcita (CaC03))

Paging 1/2 | Gerado em:; 2020-02-25 1212



APENDICE J - RELATORIO DRX: BULIMULUS TENUISSIMUS — 32 SEMANA

Relatorio de Analise DRX e Propriedades Mecanicas

1. Identificacao Automatica de Fase (Ranking)

Fase Candidata Matches [Picos) Erro Medio Ztheta (deg)
Calcita (CaC03) <PRINCIPAL= B 0.092

2. Tabela de Picos ldentificados (Exp vs Ref)

# | 2theis_sxp | nk_axp| inf_ref Fase Prov Zthieta_ref hid d A | PWHM_deg |D_Schem_nm
1 23055 1416 g Caicia (CaC0s) 231 110 34855 D149 3.4
2 29353 i 4 im0 Calcia (Cal03) 204580 211 31036 o2z 67.33
3 1424 42 3 Calcha (Cat0s) .50 222 2844 o144 o745
4 35954 1904 3 Calcita (Cal03) 36040 10-1 2406 o9 43 75
5 39,406 =78 x Calcita (Cat0a) 39.500 210 2285 0183 46.19
] 43,146 "R 7 18 Caicia (CaC0s) 43240 200 2085 018 46.39
T 47453 =3 X Calcia (Cal03) 47620 33z 1813 (ilal | 41.04
] 48,488 25 T Calcha (Cat0E) 46,620 3z 14578 D218 40.05

3. Parametros Estruturais (Williamson-Hall)

Tamanhao de Cristalite (O_WH) 124.35 nm
Microdeformagio (epsilon) 0.1382 %
Intercepto W-H 0.0011

Qualidade do ajuste (R*2) 0.7003

Picos usados (hkl:110.211.222.10-1.210.200,232. 321

4. Propriedades Mecanicas Estimadas

Tamanho de Cristalits Médio (D_med) 124.35 nm
Microdeformagao (epsilon) 01382 %
Densidade de Discordancias (rho) T 71e+13 mh-2
Tensdo de Escoamento (sigma_y) 166.05 MPa
Dureza (HV} 50.8 HV
Madulo de Cisalhamento (G) 28.85

5. Graficos DRX e Williamson-Hall (Calcita (CaC03))

Paging 1/2 | Gerago em; 2020-02-25 1.7
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APENDICE K — PIPELINE COMPUTACIONAL EM PYTHON

K.1 DESCRICAO GERAL

O pipeline foi desenvolvido em Python para analise semi-automatica de difratogramas
de raios X, implementando os métodos de Scherrer e Williamson-Hall para extracdo de
pardmetros microestruturais (tamanho de cristalito D, microdeformacgdo €) e estimativa de

propriedades mecanicas via relacdo de Hall-Petch.

K.2 CONSTANTES E PARAMETROS UTILIZADOS

Parametro Valor Descricao

A (Cu Ka) 1,5406 A Comprimento de onda da radiacéo
K (Scherrer) 0,9 Fator de forma

Tolerancia 26 0,35° Para matching de picos

C (discordancias) 16,0 Constante para calculo de densidade
Prominéncia minima 0,5% Deteccdo de picos

Separacdo minima 0,12° Entre picos

K.3 PRINCIPAIS FUNCOES IMPLEMENTADAS

1 import numpy as np
7> import pandas as pd
3from scipy.signal import find peaks
4from scipy.optimize import curve fit
5

# Constantes

WAVELENGTH 1.5406 # Cu Ko (Angstrom)
7 SCHERRER K = 0.9
8 DISLOC C = 16.0
9

10 def lorentzian(x, I, mu, sigma):

11

12 return I / (1 + ((x - mu) / sigma) ** 2)
13

14 def calcular fwhm(x data, y data):

15

16 x = np.array(x data)

17 y = np.array(y data)

18

if len(x) < 5 or np.nanmax(y) <= 0:

19 return None

20

21 try:

22 I est = np.max(y) - np.min(y)

23 mu_est = x[np.argmax(y)]



24
25
26

88

sigma est = max((x[-1] - x[0]) / 4.0, 0.05)

popt, = curve fit(lorentzian, x, y, p0O=[I est, mu est,

57 sigma_est], maxfev=8000)

fwhm deg = 2 * abs(popt[2])

28
29
30 return float (fwhm deg)
except Exception:
31 return None
32
33 def metodo scherrer (fwhm rad, theta rad):
34 """Calcula tamanho de cristalito pelo método de Scherrer.
35
36 D = (K * A) / (B * cos 0)
37 mmaw
38 D = (SCHERRER K * WAVELENGTH) / (fwhm rad * np.cos(theta rad))
39 return D
40
41 def metodo williamson hall(fwhm values, theta values):
42 """Aplica o método de Williamson-Hall.
43 B cos® = (KA/D) + (4e send)
44
45 Retorna:
46 D: tamanho médio do cristalito (&)
47 €: microdeformacao
48 R?: qualidade do ajuste linear
49 mmon
50 beta cos theta = fwhm values * np.cos(theta values)
51 four sin theta = 4 * np.sin(theta values)
52
53 # Regressdo linear
54 slope, intercept = np.polyfit(four sin theta, beta cos theta, 1)
55 .
56 epsilon = slope
D = (SCHERRER_K * WAVELENGTH) / intercept if intercept !'= 0 else
o7 np.nan
58
59 # Calculo do R2
60 y pred = intercept + slope * four sin theta
61 ss_total = np.sum((beta cos theta - np.mean(beta cos theta)) ** 2)
62 ss_res = np.sum((beta cos theta - y pred) ** 2)
63 r squared = 1 - (ss_res / ss_total) if ss total > 0 else 0
64
65 return D, epsilon, r squared
66
67def hall petch(D nm, sigma 0=50, k=0.5):
68 """Estima tensdo de escoamento pela relacdo de Hall-Petch.
52 S%”: o0 + k * D*"(-1/2)
71 Dm=Dnm* le-9
72 sigma y = sigma 0 + k * (D m ** (-0.5))
73 return sigma y
74
75 def densidade discordancias(epsilon, D nm, b nm=0.35):
76 """Calcula densidade de discordancias.
77 ‘
78 o= (2N3 * ¢) / (b * D)
79 mmn

80

bm=Dbnm* le-9



81 D =D nm * le-9

82

33 if D m > 0 and not np.isnan(epsilon):

84 rho = (2 * np.sqrt(3) * epsilon) / (b m * D m)
85 return rho

86 else:

87 return np.nan

88

89

def detectar picos(intensidade, two_ theta, step,
min prominence frac=0.005,

90 min peak sep deg=0.12, max peaks=20):
91
92 max_int = np.nanmax(intensidade)
93 prominence = max int * min prominence frac
94 min distance = max(l, int(round(min peak sep deg / step)))
95
96 indices, _ = find peaks(intensidade, prominence=prominence,
g7distance=min_distance)
98 . . .
99 if len(indices) > max peaks:
100 # Ordenar por intensidade e manter os mais intensos
101 intensidades picos = intensidade[indices]
indices ordenados = indices[np.argsort(intensidades picos) [
102 indices = np.sort(indices ordenados[:max peaks])
103 - -
104 return indices
105
106
107
108

K.4 BIBLIOTECAS UTILIZADAS
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Biblioteca Versao Finalidade

NumPy >1.21.0 Calculos numéricos e operaces matriciais

Pandas >1.3.0 Manipulacdo e andlise de dados

SciPy >1.7.0 Deteccdo de picos e ajuste de curvas

Matplotlib >3.4.0 Geracédo de graficos (difratogramas, Williamson-Hall)
FPDF >1.7.2 Geracdo de relatérios em PDF




