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Plano de Ensino da disciplina FSC 7150
Mecanica Estatistica Computacional
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Florian6polis, 13 de agosto de 2020

Plano de ensino adaptado, em carater excepcional e transitério, para substituicao de au-
las presenciais por aulas remotas em meios digitais, enquanto durar a pandemia do novo
coronavirus — COVID-19, em atengao a Resolu¢do Normativa 140,/2020/Cun.

Carga Horaria: 72 horas-aula

Pré-requisitos: FSC 5131 (Termodindmica) e FSC 5705 (Fisica Computacional)

Ementa: Revisao de termodinamica. Introducao a mecanica estatistica. Método de
Monte Carlo. Algoritmo de Metropolis. Modelo de Ising. Outros Algoritmos. Dindmica
molecular classica. Potencial de Lennard-Jones. Outros ensembles.

Programa: disponivel na integraemhttp://fisica.paginas.ufsc.br/files/2019/
08/FSC7150. pdf.

Plano detalhado e cronograma

Parte I - Método de Monte Carlo
1. Probabilidade (semanas 1-2)

a) Probabilidade, distribuigdes de probabilidade, média, variancia
b) Teorema do limite central
c¢) Geradores de niimeros pseudo-aleatérios

d) Experimentos numéricos, média e distribuigdo amostral, erros, histogramas
2. Processos estocasticos na rede (semanas 2-3)

a) Caminhante aleatério
b) Percolacao

3. Termodindmica e mecénica estatistica 1 (semana 4)

a) Relagoes termodindmicas para materiais magnéticos
b) Sistemas de dois niveis - paramagneto
¢) Modelo de Ising para o ferromagneto, aproximagao de campo médio

4. Método de Monte Carlo para o modelo de Ising em 2D (semanas 5-8)


http://fisica.paginas.ufsc.br/files/2019/08/FSC7150.pdf
http://fisica.paginas.ufsc.br/files/2019/08/FSC7150.pdf
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Prévia: minimizacao via simulated annealing

o

Amostragem por importancia
Balanco detalhado
Algoritmo de Metropolis

2 o

Quantidades termodinamicas, medidas e erros

—

Convergéncia ao equilibrio termodinamico, irreversibilidade

Fungoes de correlagao temporal e espacial /FFT

o

Estratégias de otimizacao numérica

—e

Transicoes de fase de segunda ordem

Parte II - Dinamica Molecular

1. Métodos numéricos (semanas 9-10)

a) Integragdo numérica de EDQ’s, Verlet

b) Processos estocasticos continuos, movimento Browninano e o problema de Kra-
mers

2. Termodindmica e mecanica estatistica 2 (semanas 11-12)

a)

b) Sistemas de muitas particulas
c) Gas ideal

d)

Relagbes termodinamicas para fluidos

Gés de Van der Walls, expansao virial

3. Método de Dinamica Molecular para o potencial de Lennard-Jones em
3D (semanas 12-15)

a) Prévia: problema de Fermi-Pasta-Ulam-Tsingou, ergodicidade e teorema da
equiparticao

o

Inicializacao e relaxamento

o

Calculo de forga
Ensembles NVE, NVT e NPT

Quantidades termodinamicas: temperatura e pressao

o &

Funcoes de correlagao temporal e espacial
Difusao
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Caos molecular, irreversibilidade, convergéncia para equilibrio

—-

Estratégias de otimizagao numérica

Transig¢oes de fase de primeira ordem. Coexisténcia e metaestabilidade

—.

Adequacao, metodologia e avaliacao

Nas primeiras semanas sera feita uma videoconferéncia de apresentagao da nova meto-
dologia de ensino e ambientacao a plataforma moodle, bem como uma revisao do contetido
ministrado presencialmente. Também sera feito um assessoramento técnico remoto para



cada estudante afim de garantir a adequagao de softwares livres e condi¢es técnicas para
as aulas praticas remotas.

As aulas remotas expondo contetido serao realizadas de maneira assincrona, gravadas
e disponibilizadas semanalmente no ambiente Moodle da turma, acompanhadas de notas
de aula. O acesso a esses conteudos serd utilizado para aferir frequéncia.

Semanalmente serao realizadas atividades sincronas através de videoconferéncia para
discussao de conteudo e/ou para atividades computacionais praticas, conforme necessi-
dade e andamento do conteido. Essas atividades serao disponibilizadas com antecedéncia
na forma de um roteiro de atividade computacional pratica, de forma que as atividades
sincronas nao sejam obrigatorias para realizar as atividades que deverao ser enviadas ao
email do professor em prazo estipulado.

A avaliagao consistira em dois trabalhos individuais, um sobre cada parte do curso. A
nota de cada parte do curso podera ser complementantada pelas atividades desenvolvidas
ao longo do curso. O estudante serd aprovado se obter média aritmética dessas duas notas
superior ou igual a 6.0. Poderao ser realizadas atividades de recuperacao para o estudante
que possuir média maior ou igual a 3.0 e inferior a 6.0. Para aprovacao final é necessaria
frequéncia superior a 75%.

Bibliografia digital gratuita

1. P. Viot - Numerical Simulation in Statistical Physics. 2016. https://www.lptmc.
jussieu.fr/user/viot/COURS/simulation.pdf

2. T.J.H. Vlugt, J.P.J.M. van der Eerden, M. Dijkstra, B. Smit, D. Frenkel - Introduction
to Molecular Simulation and Statistical Thermodynamics. 2009. http://homepage.
tudelft.nl/v9k6y/imsst/index.html
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