MTR966 - Simulacdo Computacional de Materiais
Carga horaria: 4 h/semana

Créditos: 4

Ementa:

Métodos computacionais em fisica classicas: processos deterministicos e aleatorios.
Introducdo a termodinamica estatistica: ensemble, médias, conexdo entre a
descricdo microscopica (atomistica) e macroscépica. Simulacao computacional de
materiais baseada em potenciais de interagdo atomisticos. Método de Monte Carlo e
de Dinamica Molecular. Potenciais de interacdo intra- e intermoleculares. Aplicacdes
a sistemas vitreos e sdlidos idnicos: energética e estrutura. Migracédo iénica e de
defeitos. Catalisadores e superficies.
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