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TOPICOS ESPECIAIS EM FISICA C: Introducdo & Dinamica Molecular 4 0 O
Cléassica

Ementa:

Estudo das técnicas utilizadas em dindmica molecular classica mediante a

implementacéo e andlise dos trabalhos de L. Verlet relativos a experimentos

computacionais em fluidos classicos.

Objetivo:

Resolver numericamente as equac¢des de movimento de um conjunto de N

particulas. Calcular suas propriedades dindmicas e termodinamicas. Implementar

termostatos diversos considerando suas limitagées tedricas.

Conteldo programaético:

1. Revisdo de Mecénica Cléassica, Termodindmica Estatistica
1.1. Nog0es da teoria de probabilidade.

1.2. Leis de Newton.

1.3. Coordenadas generalizadas.

1.4. Momentos generalizadas.

1.5. Equacdes de Lagrange.

1.6. Equagfes de Hamilton.

1.7. Espaco de fase.

1.8. Defini¢des basicas.

1.9. Leis da termodinamica.

1.10. Potenciais termodinamicos.

1.11. Entropia e temperatura.

1.12. O teorema ergodico.

1.13. Distribuicdo de Maxwell-Boltzmann.

1.14. Equiparagéo de energia.

1.15. Ensembles canénico, grande candnico, microcannico.
1.16. RelagGes entre as funcgdes de particdo e a termodinamica.
1.17. Funcao de particdo semi-classica.

1.18. Relagbes com equacgdes de estado.

1.19. Flutuagéo, célculo de propriedades macroscopicas a partir das flutuagdes
microscopicas: técnicas de Green-Kubo.

2. Revisdo de conceitos de programacdao: Fortran 95.
2.1. Definicao de variaveis.

2.2. Matrizes estéticas e dinémicas.

2.3. Deciséo.

2.4. Repeticao.

2.5. Entrada e saida de dados.

2.6. Subrotinas.

3. Introdugéo a dindmica molecular.

3.1. Um pouco de histéria.

3.2. Classificacao: teoria, experimento, ambos ou nenhum.
3.3. Limitagbes do método.

3.4. Potenciais de interagéo.

4. Implementacéo inicial.

4.1. Unidades reduzidas.

4.2. Inicializacao.

4.3. Condicdes periddicas.

4.4. Truncamento do potencial.
4.5. Célculo da forga.

5. A dindmica molecular.

5.1. Integracdo numérica e o método das diferenciais finitas.
5.1.1. Os algoritimos chamados de Verlet: classico, velocity e leap-frog.
5.1.2. Preditor corretor.
5.1.3. Outros.
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5.2. Lista de vizinhos.

5.3. Soma de Ewald.

5.4. O algoritimo SHAKE.

5.5. Dindmica de esferas duras.

6. A dindmica em varios ensembles.
6.1. Dinamica molecular a temperatura constante.
6.1.1. Nosé-Hoover.
6.1.2. Andersen.
6.1.3. Berendsen.
6.1.4. Langevive.
6.2. Dinamica molecular a presséo constante.
6.2.1. Andersen.
6.2.2. Evans-Morris.
6.2.3. Berendsen.

7. Resultados.

7.1. Fung&o de correlacao, algoritimo de ordem N.

7.2. Estimativa de erro.

7.3. Coeficientes de transporte.

7.4. Python como ferramenta de analise de dados.
7.4.1. Expressdes regulares.

8. Dindmica molecular fora do equilibrio - NEMD.
8.1. Fluxo de cisalhamento.

8.2. Fluxo de calor.

8.3. Difuséo.

9. Software comerciais.
9.1. LAMMPS.

9.2. HOOMD.

9.3. JMol.
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