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Planejamento das aulas e atividades 

DIA DESCRIÇÃO 

27/08 Aula 1: Introdução: Gás (molécula isolada com QM) e líquido (introdução a simulações) 

29/08 Aula 2: Potencial de Interação 

03/09 Não haverá aula (Recesso: Semana da Pátria) 

05/09 Não haverá aula (Recesso: Semana Pátria) 

10/09 Discussão/Alunos: Escolha das moléculas em solução dos projetos individuais e 

parametrização com LigParGen 

12/09 Avaliação: escrita do texto sobre  Campos de Força Clássicos 

17/09 Aula 3: DICE 

19/09 Aula 4: Condições de contorno, caixa de simulação, algumas propriedades estruturais 

24/09 Discussão/Alunos: Inputs e simulações com DICE 

26/09 Aula 5: Mecânica Estatística e algumas propriedades estruturais e termodinâmicas  

01/10 Aula 6: Método Monte Carlo 

03/10 Discussão/Alunos: Resultados das simulações com DICE rígido 

08/10 Aula 7: Método Monte Carlo (continuação) 

10/10 Discussão/Alunos: Resultados das simulações com DICE flexível 

15/10 Avaliação: escrita do texto sobre Método Monte Carlo 

17/10 Aula 8: GROMACS 

22/10 Discussão/Alunos: Inputs e simulações com GROMACS 

24/10 Não haverá aula (Escola Water Interface) 

29/10 Aula 9: Método Dinâmica Molecular    

31/10 Não haverá aula (IFT) ???? 

05/11 Não haverá aula (Encontro de Físicos do Norte e Nordeste) 

07/11 Discussão/Alunos: Resultados das simulações com GROMACS 

12/11 Aula 10: Método Dinâmica Molecular (continuação) 

19/11 Aula 11: Procedimentos eficientes (lista de vizinhos, descontinuidade do potencial, PME) 

21/11 Avaliação: escrita do texto sobre Método de Dinâmica Molecular 

 
 

 


