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1. Introducédo

Este curso tem como caracteristica principal sua
multidisciplinaridade uma vez que a gama de assuntos a serem
abordados permitem o desenvolvimento de técnicas usadas em
quaisquer &reas das ciéncias. Sdo eles:

e Simulacdo de Monte Carlo
e Diferencas Finitas

e Dinédmica Molecular

e Processamento de Sinais

e Algoritmos Genéticos

Espera-se que ao final do curso o estudante deverd saber usar as
técnicas béasicas aprendidas para: 1. Resolver numericamente
problemas de muitos corpos. Calcular

2. Programa Detalhado

Antes de ir diretamente para o assunto da ementa é necessario
discutir algumas técnicas computacionais com o intuito de tornar
0s cbébdigos mais eficientes, isto é, usando de forma racional a
memdéria do computador e gastando o minimo possivel de tempo de
computacdo. A maior parte destas técnicas é simples e assimiléavel
em qualquer linguagem.

e Vetorizacdo do Cédigo,
e Paralelizacdo do Cébdigo (MPI e OMP),
e (Criacdo de listas de Verlet

Estas técnicas serdo aplicadas aos problemas desenvolvidos. O
curso ¢é montado de forma encadeada, isto é&, os exemplos
desenvolvidos em sala e problemas propostos deverdo usar todo o
conhecimento adquirido até aquele momento.

Ao final do curso espera-se que o estudante tenha compreendido as
técnicas mais modernas de solucgdo de problemas complexos e seja



capaz de aplicar este conhecimento para a solucdo de problemas
fisicos de dificuldade média.

Iniciamos o curso com uma pequena digressdo para apresentar
conceitos basicos de probabilidades. Isto é necessario para que o
estudante compreenda o que processos estocéasticos, cadeias de
Markov etc. e a Equacgdo Master. Nos fixaremos em seu uso para
obter configuracdes em equilibrio termodindmico e no processo de
cinética estocastica. Além de tratar o problema cléssico, daremos
alguns elementos de Monte Carlo Quéntico Jjunto com técnicas
modernas de busca no espagco de configuragdes. Logo apds a
introducdo destes métodos, introduzirei técnicas de solucdo de
equacgdes diferenciais usando discretizacdo das equacdes. Os
principais problemas

a. Monte Carlo

A técnica de Monte Carlo ndo representa qualquer método
especifico, mas sim uma forma, ou estratégia, de resolver
numericamente problemas ndo solUveis por métodos puramente
analiticos. O método de Monte Carlo é essencialmente construido
com sua base em probabilidade e estatistica. Como um método
estocastico uma simulacdo de MC gera um conjunto de eventos
aleatérios

Monte Carlo Classico

i. Algoritmo de Metropolis
ii. Estimativa de erros
iii. Exemplo

e GAs em uma caixa

Monte Carlo Quéntico

i. Decomposicdo de Susuki-Trotter
ii. Introducdo de tempo imaginario
iii. Exemplos na rede

e Modelo XY
e Modelo de Hubbard

b. Diferenga Finita

Integracdo de equacdes diferenciais ordinéarias

i. Elementos Finitos em Fisica
ii. Representacdo discreta de uma variavel continua
iii. Derivadas no espaco
iv. Problema de valor inicial
V. Convergéncia
vi. Fidedignidade

vii. Estabilidade



viii. Métodos de Integracéo

C.

e Fuler

e TLeapfrog

e Métodos explicitos e implicitos em dois passos
e Fquagdes diferenciais de ordem mais alta

e FEquacgdes de Diferenca para meios continuos
e Principios de conservacéado

e Relacdes de dispersédo

e Equacdao de onda

e FEquagdo advectiva

e FEquacdo de difuséao

e FEquagdo eliptica

e FEquacdo hiperbdlica

e FEquacdes parabdlicas

Técnicas de Dindmica Molecular

Problemas com condig¢des iniciais

i.
ii.
iii.

iv.

ii.
iii.

ii.
iii.

Nose
Renormalizacdo de Velocidades
Uso de Monte Carlo para definir a configuragdo inicial

Calculo de Funcdées de Correlacido C(#t)

. Processamento de Sinais

Cadlculo da Transformadas de Fourier de C(#t)
Caculo do Fator de Estrutura Dindmico: C(q,t) =F{C{# t)}.
Filtros

. Otimizacgdo Combinatorial (Multivariate)

Simulated Annealing
Algoritmo genético
Método Wang-Landau

3. Avaliagéo

A avaliacdo do curso serd feita através de 3 trabalhos préaticos
distribuidos a intervalos regulares ao longo do curso.

4. Pré-requisitos

Alguma linguagem de programagdo de alto nivel ©para
implementacdo de cbédigos vetorizados e paralelos usando MPI
e OMP.

Acesso a uma maquina com “pelo menos” dois processadores.
Calculo I e IT
Geometria Analitica e Algebra Linear



e Fundamentos de Mecénica
e Termodindmica

e Fundamentos de Eletromagnetismo

Apesar de ndo ser condicdo exclusiva, para que O curso seja
aproveitado em toda sua extensdo sugiro ainda os seguintes cursos

e Fisica Quéntica
e Fisica Estatistica
e Métodos Matematicos



