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EMENTA

Revisdo de termodinamica. Introducdo a mecanica estatistica. Método de Monte Carlo. Algoritmo
de Metropolis. Modelo de Ising. Outros Algoritmos. Dinamica molecular classica. Potencial de
Lennard-Jones. Outros ensembles.

PROGRAMA

1. Revisdo de termodinamica

1.1 Entropia e temperatura

1.2 Potenciais termodinamicos, fungdes resposta
1.3 Sistemas magnéticos

1.4 Transicoes de fase continuas e descontinuas

2. Introducao a mecanica estatistica
2.1 Ensemble microcanonico. Gas ideal
2.2 Teorema da equiparti¢ao

2.3 Ensemble canonico. Paramagneto
2.4 Flutuacgoes, correlagdes e respostas
2.5 Relagoes de Green-Kubo

3. Método de Monte Carlo
3.1 Métodos numeéricos em processos estocasticos
3.1.1 Geradores de nimeros pseudo-aleatorios
3.1.2 Caminhante aleato6rio
3.1.3 Percolagao
3.2 Principios da simulagdo de Monte Carlo por cadeias de Markov
3.2.1 Amostragem por importancia e balanco detalhado
3.2.2 Algoritmo de Metropolis e o modelo de Ising para o Ferromagneto
3.2.3 Protocolos de equilibracao
3.2.4 Medigoes e erros
3.2.5 Outros algoritmos: Kawasaki, Wolf e temperagem paralela
3.3 Outros sistemas
3.3.1 Outros modelos de variaveis discretas
3.3.2 Modelos com variaveis de spins continuas
3.3.3 Sistemas definidos fora da rede: particulas

4. Dinamica Molecular

4.1 Métodos numeéricos em equacoes diferenciais ordinarias
4.1.1 Bilhares e esferas rigidas
4.1.2 Algoritmo de Verlet
4.1.3 Problema de Fermi-Pasta-Ulam-Tsingou



4.2 Principios da simulacao de dinamica molecular
4.2.1 Potenciais de interacdo. Lennard-Jones.
4.2.2 Inicializacao
4.2.3 Célculo da forca
4.2.4 Temperatura, pressao, difusdo e funcdes de correlagao
4.3 Outros ensembles
4.3.1 Temperatura constante: termostatos de Andersen, Nosé-Hoover e Langevin
4.3.2 Pressao constante: barostatos de Berendsen e Andersen

5. Topicos avancados

5.1 Calculo de médias: métodos de reamostragem
5.2 Calculo de energia livre

5.3 Interagoes de longo-alcance
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