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Simulação Aplicada em Materiais: Propriedades Atomísticas
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Visão e Missão
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Donald E. Stokes, Pasteur's Quadrant – Basic Science and Technological Innovation



Como o conhecimento das interações atômicas e

moleculares podem contribuir no desenvolvimento

tecnológico e inovação industrial ?



“Toy models” na Fisica

• Modelos simples

• Aproximações fortes

• Condições ideais

• Escalas de tempo e comprimento relativas

• Procurando soluções analíticas ou classes de 

universalidade

De modelos simples para soluções aplicadas 

Setor produtivo:

• Sistemas complexos

• Heterogeneidade

• Condições reais

• "Macroscópico"

• Método de tentativa e erro
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Simulação computacional em multiescala:

• Modelos complexos

• Aproximação controlada

• Condições reais

• Escala Molecular "Microscópica"

• Soluções baseadas no conhecimento adquirido

Setor produtivo:

• Sistemas complexos

• Heterogeneidade

• Condições reais

• "Macroscópico"

• Método de tentativa e erro

De modelos simples para soluções aplicadas 
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• Prof. Caetano Rodrigues Miranda

• Período: Noturno

• Horário: Quintas 19:00h às 21:00h

Sextas 19:00h às 21:00h

• Local: Cyberspace

Home-page:

https://edisciplinas.usp.br/course/view.php?id=81994

- Calendário da disciplina (tópicos, experimentos, ...)

- Notas de aula

- Projetos

- Conceitos, etc.

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

Introduzir os principais métodos computacionais utilizados em Física 

dos Materiais em diferentes escalas (nano-micro, meso e macro) 

Aplicações dessas técnicas na caracterização e determinação das 

propriedades dos materiais. 

Ênfase será dada através de práticas "hands-on", "design thinking" e 

estudos de caso na indústria e artigos científicos recentes.

Simulação Computacional dos Materiais
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• Método: Base - Exploração - Aplicação
Discussão do sistema físico

Introdução ao método numérico

Modelagem do sistema físico

Visualização dos resultados 

• Organização: Aulas + Laboratório

• Avaliação: Labs + Projeto

Simulação Computacional dos Materiais
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• Ambientação (Máquina virtual, acesso remoto, Linux)

• Modelagem e Simulação em Física dos Materiais

i) Nano-Micro (Interações atômicas e moleculares, Cálculos de 

Estrutura Eletrônica e Simulações atomísticas)

ii) Meso (Teoria Cinética, Célula Autômata e Modelos na rede)

iii) Macro (Métodos do contínuo, Elementos discretos e finitos).

• Modelagem em Multiescala, Triagem Computacional e Projetos 

em Design computacional de Materiais

Hands-on 
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Experiências perceptivas, imersivas e inclusivas

Experiências imersivas e perceptivas em (VR)

Dinâmica Molecular interativa em tempo real.
Novas maneiras de “ver”, “ser” e “interagir” 

Realidade Virtual, Sonificação

Física do Cheiro
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Dispositivo VR para smartphone de baixo com custo

• Material reciclável (papelão e garrafas de plástico)

• Oficina sobre como construir as lentes e montá-las como um dispositivo 

de realidade virtual
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Motes do curso
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"Vencerás pela Ciência"

“Mente e mãos”

Desconhecido →Exemplo → Caso conhecido →

DisseminaçãoConhecimento →



• Notas de aula

• Artigos relevantes ao método

• Adalberto Fazzio, José David M. Vianna, Sylvio Canuto, Teoria Quântica de Moléculas e Sólidos:

Simulação Computacional, Editora Livraria da Física, 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.

Bibliografia

Todo o material relevante será disponibilizado
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Simulação computacional dos materiais – Edição 2020

Aulas e laboratórios

Objetivo: aprender divertidamente explorando

• Síncronas e assincronas (Lives e vídeos de 20 min) 

• Cada aula (4 partes – 20 min com 5 min de intervalo)

• Máquina virtual e/ou acesso remoto

• Engajamento e contato contínuo

• Transmedia (E-disciplinas, Instagram, whatsapp, …) 

• Participação importante: atividades coletivas (artigos)

• Discussão em grupos (3 membros) – Design Sprint

• Gamificação
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Simulação computacional dos materiais – Edição 2020

Ambientação

Montagem das máquinas virtuais e acesso remoto

Introdução ao Linux, programas de visualização e VR

Bibliografia a ser distribuída

Dúvidas: de imediato use hotlines
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Tenho dúvidas nas aulas assíncronas … 

o que fazer ?

18

Dúvidas use o HOTLINE: 

crmiranda@usp.br

Assunto: SCM2020

Whatsapp: SCM2020 

Todas as dúvidas serão comentadas no inicio das aulas. 

Projetos e Labs: whatsapp

mailto:crmiranda@usp.br


Hands-on e Projeto:

Meta = 0.3 ∗ 𝐿𝑎𝑏𝑠 + 0.2 ∗ 𝑊𝑖𝑘𝑖𝑝𝑒𝑑𝑖𝑎 + 0.2 ∗ 𝑃𝑟𝑜𝑗𝑒𝑡𝑜𝑠 +0.3 ∗ 𝑃𝑖𝑡𝑐ℎ

Ideação,

Nota ? Artigos, projetos, idéias, disseminação… 

Relatórios e Pitch
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Ideação de projetos

Cronograma

Métodos Multiescala
Aprendizado de máquina

Agosto / Setembro / Outubro / Novembro / Dezembro

Ambientação

Escala Nano-Micro

Wikipedia e projetos

Escala Meso-Macro

Projetos

Pitch

Finalização
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Projeto Científico
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Projeto Acadêmico ou Empreendedorismo ? 

Start-up
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Projetos
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Design Thinking / Design Sprint



Planejamento dos projetos (Agosto a Dezembro 2020)

Google Design Spring 

AGOSTO SETEMBRO OUTUBRO NOVEMBRO DEZEMBRO
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Pitch (3 a 10 min para nos convencer) 
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Dinâmica Molecular

Monte Carlo

Cálculos de primeiros principios

Elementos Finitos

Redes de Boltzmann 
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Wikipedia



29

Atividade 1 

Formulário – perfil, necessidades e interesses

https://forms.gle/pkENhK7T6A9LrvxR6

https://forms.gle/pkENhK7T6A9LrvxR6

