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Ementa:

Métodos computacionais em física clássicas: processos determinísticos e aleatórios.
Introdução à termodinâmica estatística: ensemble, médias, conexão entre a
descrição microscópica (atomística) e macroscópica. Simulação computacional de
materiais baseada em potenciais de interação atomísticos. Método de Monte Carlo e
de Dinâmica Molecular. Potenciais de interação intra- e intermoleculares. Aplicações
a sistemas vítreos e sólidos iônicos: energética e estrutura. Migração iônica e de
defeitos. Catalisadores e superfícies.
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