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Simulacao Aplicada em Materiais: Propriedades Atomisticas
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Como o conhecimento das interacOoes atOmicas e
moleculares podem contribuir no desenvolvimento
tecnoldgico e inovacao industrial ?




De modelos simples para solugdes aplicadas

“Toy models” na Fisica

 Modelos simples

« Aproximacoes fortes

« Condicoes ideais

« Escalas de tempo e comprimento relativas

* Procurando solucdes analiticas ou classes de
universalidade

Setor produtivo:

« Sistemas complexos
Heterogeneidade
Condicoes reais

« "Macroscopico"

Método de tentativa e erro




De modelos simples para solugoes aplicadas

Simulacao computacional em multiescala:

Modelos complexos

Aproximacao controlada

Condicoes reais

Escala Molecular "Microscopica"

Solucoes baseadas no conhecimento adquirido

Setor produtivo:

« Sistemas complexos
Heterogeneidade
Condicoes reais
"Macroscopico”

Método de tentativa e erro




Simulagao Computacional dos Materiais

* Prof. Caetano Rodrigues Miranda
- Periodo: Noturno
« Horario: Quintas 19:00h as 21:00h

Sextas 19:00h as 21:00h
 Local: Cyberspace

Home-page:
https://edisciplinas.usp.br/course/view.php?1d=81994

- Calendario da disciplina (topicos, experimentos, ...)
- Notas de aula

- Projetos

- Conceitos, etc.



https://edisciplinas.usp.br/course/view.php?id=81994
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Simulagao Computacional dos Materiais

Objetivos:

Introduzir os principais métodos computacionais utilizados em Fisica
dos Materiais em diferentes escalas (nano-micro, meso e macro)

Aplicacoes dessas técnicas na caracterizacao e determinacao das
propriedades dos materiais.

Enfase sera dada através de praticas "hands-on", "design thinking" e
estudos de caso na industria e artigos cientificos recentes.




Simulagcao Computacional dos Materiais

* Metodo: Base - Exploracao - Aplicacao
Discussao do sistema fisico
Introducao ao método numerico
Modelagem do sistema fisico
Visualizacao dos resultados

» Organizacao: Aulas + Laboratorio

» Avaliacao: Labs + Projeto
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Hands-on

* Ambientacdo (Maquina virtual, acesso remoto, Linux)

 Modelagem e Simulacao em Fisica dos Materiais

)  Nano-Micro (Interacoes atomicas e moleculares, Calculos de
Estrutura Eletronica e SimulacOes atomisticas)

i) Meso (Teoria Cinética, Célula Automata e Modelos na rede)
i) Macro (Métodos do continuo, Elementos discretos e finitos).

 Modelagem em Multiescala, Triagem Computacional e Projetos
em Design computacional de Materiais
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Dispositivo VR para smartphone de baixo com custo

« Material reciclavel (papeléao e garrafas de plastico)
« Oficina sobre como construir as lentes e monta-las como um dispositivo
de realidade virtual

http://digston.com/oculos-de-realidade-virtual-de-papelao-caseiro/
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Motes do curso

‘Mente e maos”

Exemplo — Caso conhecido — Desconhecido —

Conhecimento — Disseminacao
"Venceras pela Ciéncia"
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Bibliografia

* Notas de aula
* Artigos relevantes ao metodo

« Adalberto Fazzio, José David M. Vianna, Sylvio Canuto, Teoria Quantica de Moléculas e Sdlidos:
Simulacao Computacional, Editora Livraria da Fisica, 2004.

* Richard LeSar, Introduction to Computational Materials Science, Cambridge University Press,
2013.

‘Richard M. Martin, Electronic Structure: Basic Theory and Practical Methods, Cambridge
University Press, 2008.

Dierk Raabe ,Computational Materials Science, Wiley-VCH 1998

Daan Frenkel e Berend Smit, Understanding Molecular Simulation, Academic Press, 2 ed., 2001.
*M. P. Allen, D. J. Tildesley, Computer simulation of liquids, Clarendon Press, 1987.
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Todo o material relevante sera disponibilizado



Simulac¢ao computacional dos materiais — Edi¢cao 2020

Aulas e laboratorios

Objetivo: aprender divertidamente explorando
Sincronas e assincronas (Lives e videos de 20 min)
Cada aula (4 partes — 20 min com 5 min de intervalo)
Maquina virtual e/ou acesso remoto
Engajamento e contato continuo
Transmedia (E-disciplinas, Instagram, whatsapp, ...)
Participacao importante: atividades coletivas (artigos)
Discussao em grupos (3 membros) — Designh Sprint
Gamificacao
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Simulac¢ao computacional dos materiais — Edi¢cao 2020

Ambientacao

Montagem das maquinas virtuais e acesso remoto
Introducao ao Linux, programas de visualizagao e VR
Bibliografia a ser distribuida

Duvidas: de imediato use hotlines
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Tenho duvidas nas aulas assincronas ...
o que fazer ?

Duvidas use o HOTLINE:
crmiranda@usp.br
Assunto: SCM2020
Whatsapp: SCM2020

Todas as duvidas serdao comentadas no inicio das aulas.
Projetos e Labs: whatsapp

18


mailto:crmiranda@usp.br

Nota ? Artigos, projetos, 1déias, disseminagao...,

Hands-on e Projeto: 3
Meta = 0.3 *x Labs + 0.2 = Wikipedia + 0.2 x Projetos +0.3 * Pitch }

ldeacao,Relatorios e Pitch
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Cronograma

Agosto / Setembro / Outubro / Novembro

ldeacao de projetos

Escala Nano-Micro

Wikipedia e projetos

n Polyamldes
gpoxy rest Siloxg,
nes

@(@6 w)

1

1

1

1

1

1

1 /
I

1

h /

: f [
1

1

Escala Meso-Macro

L

/ Dezembro

Projetos

Métodos Multiescala
Aprendizado de maquina
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Projeto Académico ou Empreendedorismo ?

Projeto Cientifico

E e B S
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Projetos

Areas prioritarias de pesquisa definidas pelo MCTI para o periodo 2020-2023

Tecnologias

Tecnologias

Tecnologias

Tecnologias para o

Tecnologias para

Estratégicas Habilitadoras de Producao Desenvolvimento Sustentavel Qualidade de Vida
- Espacial - Inteligéncia Artificial - Industria - Cidades inteligentes - Salde
» Nuclear - Internet das coisas - Agronegocio - Energias renovaveis - Saneamento basico

« Cibernética

- Materiais avangados

- Comunicacoes

- Bioeconomia

- Seguranca hidrica

« Seguranca publica

» Biotecnologia

« Infraestrutura

« Residuos solidos

» Tecnologias assistivas

« De fronteira

- Nanotecnologia

- SErvicos

- Poluicao

» Desastres naturais

- Preservacao ambiental
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Design Thinking / Design Sprint

U
: ﬁ{ﬂ”
)

SEXTA

Entender Desenhar Decidir Prototipar Testar

SEGUNDA-FEIRA TeRCR-FERA QUHETR—FEIM QUWTA-TEIRA  SEXTA-Tepp

® Ratalha

@ Storyboocd
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Planejamento dos projetos (Agosto a Dezembro 2020)
Google Design Spring

AGOSTO SETEMBRO OUTUBRO NOVEMBRO DEZEMBRO
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entender divergir decidir prototipar validar
definir

* who arethe users * envision * choosethebestidea * build something * show theprototype

« what are theirneeds * developlots * storyboardtheidea quick and dirty to toreal users

* whatis the context of solutions show to users outside the

* competitorreview * ideate + focuson usability organisation

» formulate strategy notmakingit * |learnwhat doesn't
beautiful work
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1. ANALISE GERAL DA PROPOSTA

WA Ths " . . . . . . 2.5 Analise da viabilidade da execucao do projeto utilizando a infra-estrutura disponivel e no
1.1 A "Analise Geral da Proposta" deve sintetizar os 3 itens de analise deste formulario: 1.

- i - nEvE o E - =ot=] - prazo previsto.
Analise do Projeto de Pesquisa; 2. Historico academico do Candidato; 3. Historico de Pesquisa
do Supervisor. Por favor preencha este item depois de preencher o restante do formulario.

2.6 Conclusao sobre a analise do Projeto de Pesquisa apresentado. (Preenchimento
obrigatorio)

2. Por favor, analise o PROJETO DE PESQUISA proposto, conforme roteiro abaixo: Excelente

2.1 Definicao e pertinéncia dos objetivos. Muito boa

Muito boa, com algumas deficiéncias facilmente sanaveis
Boa

Boa com deficiéncias

Regular

Com sérias deficiéncias

2.2 Originalidade e importancia da contribuicdao pretendida para a area do conhecimento em
que o projeto proposto se insere.

2.3 Fundamentacao cientifica e os métodos empregados.

2.4 Adequacao do projeto a um programa de pos-doutorado.
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Pitch (3 a 10 min para nos convencetr)




Pitch evaluation sheet teamname

n Preblem to solve BIG NO

Is there a clearly defined customer segment?
Am | confident that the team truly understands the problem?
Do | know how the problem is currently being solved?

Is the problem space big enough to break even at a fraction of the market?

n Solution/eoffering BIG NO

Is the proposed solution clear?
Does the proposed solution solve the problem?
Is the solution sufficiently differentiating from existing solutions?

Does the proposed solution fit within the strategy?

n Value of solution/offering BIG NO

Is the business model clear and sustainable?
Does the business model deliver value to all stakeholders?
Do | have a solid understanding of how much value this solution will capture?

Are the underlying assumptions about the business model clear?

n Credibility BIG NO

Do | feel that the pitch is based on solid evidence?
Do | understand the remaining assumptions?
Did the team involve customers to validate assumptions?

Do | have a good overview of why it might fail?

n Call to action/ Next steps BIG NO

Are there clear next steps suggested?
Do | know the amount of resources needed (people and budget)?
Do | have clear criteria for the next stage gate?

Do | know how the team wants to scale their solution/offering?

n The team should continue

®

n What can | offer?

BIG YES

BIG YES

BIG YES

BIG YES

BIG YES

BIG NO ® ® BIG YES
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Wikipedia

Dinamica Molecular

Monte Carlo

Calculos de primeiros principios
Elementos Finitos

Redes de Boltzmann

Yo
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N
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WIKIPEDIA

A enciclopédia livre
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Atividade 1
Formulario — perfil, necessidades e interesses

https://forms.gle/pKENhK7T6A9LrvxR6
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