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1. Identificacéo Cddigo
1.1 Disciplina: Introducdo a Dindmica Molecular de Sistemas 0090174
Fisicos
1.2 Unidade: Instituto de Fisica e Matemética 03
1.3 Responsavel: Departamento de Fisica 09
1.4 g/urso(s) atendido(s)/semestre do curso: Bacharelado em 2910
Fisica/3

1.5 Professor regente: Alexandre Diehl

1.6 Carga horaria total: 68

1.8 Caréter:

Tebrica: 51

Exercicios: 0

Prética: 17

EAD: 0

( ) obrigatéria

( X) optativa

1.7 Créditos: 04

1.9 Curriculo:
( X)) semestral

( ) anual

() outro (especificar):

1.10 Local/horério

Sala 113 do Prédio 16 do Instituto de Fisica e Matematica / 321-322-323-324

1.11 Pré-requisito(s): Programacdo Computacional para a Fisica (0090138)




2. Docéncia

> 2.1 Encargo didatico semanal Tedrica Pratica Total
(Y]
S 1. Alexandre Diehl 3 1 4
4
9
o ~
2.2.0bservacgoes:
3. Ementa

Fundamentos da modelagem molecular. As bases da Dindmica Molecular. Aplicacdes para sistemas

fisicos

4. Objetivos

4.1. Gerais

Introduzir o aluno no uso da metodologia de simulagdo em Dinamica Molecular,
apresentando as potencialidades de uso da técnica na pesquisa em fisica a nivel
molecular.

4.2. Especificos
Reconhecer os fundamentos e técnicas basicas usadas na Dindmica Molecular. Aplicar

tais conhecimentos a simulacdo computacional de sistemas fisicos simples; ter as
bases para o aprofundamento na técnica, em especial em metodologias mais

avancadas em Dinamica Molecular.

5. Metodologia de ensino

O programa sera desenvolvido através de aulas presenciais tedricas e praticas, no
laboratorio de informatica do Instituto de Fisica e Matematica, campus Capao do Ledo.
A exposicédo do conteudo tedrico utilizara quadro branco, projetor multimidia e recursos
de internet. O conteldo te6rico e pratico utilizara a bibliografia indicada. O contetudo
pratico utlizard os recursos da plataforma Linux, tais como compiladores,
navegadores, editores e processadores de textos, programas graficos, etc, disponiveis
nos computadores do laboratorio de informatica destinado a disciplina ou outros
disponiveis na internet.




6. Descricdo do conteudo/unidades (programa)

1. Fundamentos da modelagem molecular

e Introducdo a modelagem molecular: justificativa e principios basicos.

e Potenciais e forcas de interacdo molecular: interacbes de van der Waals,
volume excluido e eletrostaticas.

e Equacdo de movimento: sistema de coordenadas e unidades reduzidas.

2. As bases da Dindmica Molecular

e Introducdo a Dindmica Molecular: historico, principios basicos.

e Métodos de integracdo da equacdo de movimento: Verlet, leap-frog e velocity-
Verlet.

e Condicbes de contorno e de minima imagem: técnicas de célculo de interacgéo.

e O algoritmo basico de Dindmica Molecular: o estado inicial, a termalizacéo e a
producéo de resultados.

e Calculo de propriedades de equilibrio e dinamicas: médias temporais e médias
de ensemble.

e Dinamica Molecular a temperatura constante.

3. Aplicagdes para sistemas fisicos

e Propriedades de equilibrio de fluidos simples: energia, calor especifico,
distribuicdo de particulas.

e Propriedades dindmicas de fluidos simples: difusdo e o coeficiente de difuséo.




7. Cronograma de execugéo

Semana Data Topico abordado Pratica/tedrica
Apresentacdo da disciplina. Unidade 1: Introducdo a
a modelagem molecular: justificativa e principios basicos.
1 21/03 Potenciais e forcas de interacdo molecular: interagdes de van 00/04
der Waals, volume excluido e eletrostaticas.
Unidade 1: Equacéo de movimento: sistema de coordenadas
a
2 03/04 e unidades reduzidas. 00/04
32 10/04 Unidade 1: Exercicios 04/00
Unidade 2: Introdugdo a Dinamica Molecular: historico,
42 17/04 principios béasicos. Métodos de integracdo da equacgdo de 01/03
movimento: Verlet, leap-frog e velocity-Verlet.
Unidade 2: O algoritmo basico de Dinamica Molecular: o
a
5 24/04 estado inicial, a termalizacé@o e a producéo de resultados. 01/03
62 01/05 Feriado 00/00
Unidade 2: O algoritmo basico de Dinamica Molecular: o
a
7 08/05 estado inicial, a termalizacé@o e a produgéo de resultados. 00/04
Unidade 2: Condi¢Bes de contorno e de minima imagem:
a
8 15/05 técnicas de calculo de interagéo. 01/03
Unidade 2: Condi¢Bes de contorno e de minima imagem:
a
9 22/05 técnicas de calculo de interagéo. 01/03
Unidade 2: Célculo de propriedades de equilibrio e dindmicas:
a
10 29/05 médias temporais e médias de ensemble. 01/03
Unidade 2: Célculo de propriedades de equilibrio e dindmicas:
a
11 05/06 médias temporais e médias de ensemble. 01/03
Unidade 2: Célculo de propriedades de equilibrio e dinamicas:
a
12 12/06 médias temporais e médias de ensemble. 01/03
132 19/06 Unidade 2: Dindmica Molecular a temperatura constante. 01/03
142 26/06 Unidade 2: Dindmica Molecular a temperatura constante. 01/03
Unidade 3: Propriedades de equilibrio de fluidos simples:
a
15 03/07 energia, calor especifico, distribuicdo de particulas. 01/03
Unidade 3: Propriedades de equilibrio de fluidos simples:
a
16 10/07 energia, calor especifico, distribuicdo de particulas. 01/03
Unidade 3: Propriedades de equilibrio de fluidos simples:
a
17 Lrio7 energia, calor especifico, distribuicdo de particulas. 01/03
182 24/07 Unidade 3: Propriedades dindmicas de fluidos simples: difusédo 01/03

e o coeficiente de difusao.




Exame Final

’ 31/07

8. Atividades discentes

Todas as atividades relacionadas com os conteldos da disciplina serdo desenvolvidos nas quatro horas
semanais da disciplina, sempre na sala destinada a disciplina.

9. Critérios de avaliagcdo

A avaliacédo é feita de forma qualitativa e quantitativa, através do acompanhamento da evolucdo dos
alunos ao longo do desenvolvimento da disciplina. Por se tratar de uma disciplina de carater teorico/
pratico, as atividades avaliativas versardo sobre os temas apresentados nas unidades do programa.
Serdo exigidos dos alunos a realizacdo de tarefas praticas, distribuidas ao longo do semestre, cuja
média aritmética simples compora a nota N1. Além desta, a participacdo do aluno na disciplina sera
avaliada com a nota N2, calculada pelo nimero de suas presencas nas aulas dadas. A nota final do
aluno na disciplina, denominada nota NF, serd calculada a partir da equagdo NF = 0,9*N1+0,1*N2. A
disciplina ndo terd prova optativa. Sera considerado aprovado o aluno que obtiver nota NF igual ou
maior do que 7,0. O exame final, cobrindo todo o contelido do programa, sera aplicado para o aluno que
atingir nota NF maior do que 3,0 e menor do que 7,0, com frequéncia de no minimo 75%. Apds o exame
final sera calculada a média aritmética simples entre a nota do exame e a nota NF, sendo considerado
aprovado o aluno com média igual ao superior a 5,0.

10. Bibliografia

Basica
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Complementar
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784 p.

e FIELD, M. J. A Practical Introduction to the Simulation of Molecular Systems. 2nd Edition.
Cambridge University Press. 2007. 344 p.

e HINCHLIFFE, A. Molecular Modelling for Beginners. 2nd Edition. John Willey&Sons. 2008.
428 p.




11. Aprovagdes
Os casos omissos neste Plano de Ensino serdo previamente resolvidos entre 0s

discentes e o Professor Regente, ou sob sua supervisao, e, posteriormente, pelo corpo

docente da instancia responsavel pela disciplina.

ASSINATURAS:

Professor responsavel Professor regente

Instancia responsavel*

* Departamento ou colegiado ou camara de ensino ou outra modalidade, de acordo
com a estrutura administrativa de cada unidade académica.







