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Simulacao tornou-se uma forma de experimentacdo em um universo de teorias — Gary Flake (The computational
Beauty of Nature — MIT press)
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Multiescala nas leis da Fisica

Time A o o -
Uma visao da Fisica dos Materiais
1s + Continuum Theory
| (Navier-Stokes)
109l Kinetic Theory
(Boltzmann)
10-10¢ L Molecular Dynamics
(Newton's Equation)
10-15¢ | Quantum Mechanics
(Schrodinger)
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Abordagem em multiescala

Desafio: modelar fenomenos fisicos que variam de escalas moleculares a
MIicro e macro.
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Spatial Scale

« Até agora, os modelos sao criados para uma escala particular de interesse



Projeto Académico ou Empreendedorismo ?

Projeto Cientifico
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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
@ - Inteligéncia Artificial - Industria - Cidades inteligentes - Salde
w - Internet das coisas - Agronegocio - Energias renovaveis - Saneamento basico
- Cibernetica - Materiais avangados - Comunicacoes - Bioeconomia - Seguranca hidrica
« Seguranca publica » Biotecnologia « Infraestrutura » Residuos solidos » Tecnologias assistivas
- Nanotecnologia - SErvicos - Poluicao

» Desastres naturais

- Preservacao ambiental




P1 - Shape memory alloys (Nb-Ti-Al)

Motivagao: Metodologia:
v Primeira parte: Obter parametros de convengéncia e
estrutura de bulk com calcutos de primeiros principios.

- - - ~ - /7 . 1 ~ -
v Materiais com grande resisténcia térmica e mecéanica
v' Apo6s deformacdao, peca retorna a estrutura original

- Ti(NbAL);,  mp-1208235
guando aquecida (shape memory alloy). - R~
Aeroespacial: turbinas resistentes a temperatura e stress mecanico oo e i

Formation Energy / Atom
-0.323 eV Formation Energy / Atom

-0.354 eV

Aeroespacial: juncdes com diferente maleabilidade em funcdode T
Bio-Robotica: pecas que atuam como tenddes ‘finger like movement’

Energy Above Hull/ Atom
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Density
Density
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Stable
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Liquid Hot

v' Segunda parte: Obter potencial de interacdo com ML’
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Como esses trés atomos interagem entre si??? b 4 Qo (i)
Obtenc&o de potenciais interatdmicos Nb-Ti-Al ——
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v Novas estruturas e composicdes para diversas aplicacées. & Compr Sipl & virial OP Exemplo de potencial interatomico binario em um gas. Vamos
desenvolver esse potencial para o sistema ternario em um sélido
cristalino




P2 - Materiais sob condi¢coes extremas

Nanofluidics | Atomistic pathways of pressure-induced
(fundamentals to devices) densification of materials

(a) 40 GPa (b) 40 GPa (c) 40 GPa

Reserv@it : CNT Channel Reservoir

—m— Prinstine Glass
- @- Densified Glass P i
[ -4~ Amorphized Quartz /, \ 4"

Ring Size Distribution
S &
M N

FaRee Ring Size
Watér oil

Gilica
Phys. Rev. B 92, 134102 (2015)
Scientific Reports (2016) PNAS (2017) Liu, Wu, Liang, Liu, Miranda, Scandolo



P3 - Modelo efetivo para investigar as anomalias da agua

ESTUDO DAS ”ESQU'S'T'CES" DA AGUA Modelo de Duas Escalas
Anomalia da Densidade
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r; j/ T

Propriedades estruturais
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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

« Seguranca publica

- Comunicacoes

- Bioeconomia

- Seguranca hidrica

» Biotecnologia

« De fronteira

« Infraestrutura

« Residuos solidos

» Tecnologias assistivas

- Nanotecnologia

- SErvicos

- Poluicao

» Desastres naturais

- Preservacao ambiental
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P4 - Descoberta de ligas resistentes a temperatura por aprendizado

de maquina

Motivacao

 Ligas refratarias sao essenciais para os
setores de energia, eng. aeronautica e
aeroespacial.

« Descoberta de novos materiais;

« Estudo de propriedades fisicas;

« Contato com técnicas de machine learning.

“ coooer 1. R
St
~

Fracture Toughness, K_ (MPa-m™?)

Yield Strength (MPa)
B. Gludovtaz, et al., Science., 2014

SpaceX Falcon Heavy®, 2018

R S =i
0 1 2 3
10 10 10 10

Objetivos

v Modelar as propriedades elasticas de materiais
metalicos com técnicas de AM.

v' Contato com modelos de regressao como arvores de
decisao e redes neurais artificiais.

v Identificar parametros fisicos essenciais para os
modelos.

v Apresentar uma comparacao entre os diferentes
modelos e as melhores ligas candidatas.

Mo Ordered

B2+Bcc
[0 B2+Bec# +Bec#2
Bece
[ Bec#1+Bec#2
@ Additive Samples

Disordered PhaseSep

Gwalani et al., Materials Today Comm. 20 (2019)

12



P5 - Aplicacao de nanoestruturas de ouro como sensor

molecular

Motivacao: Nanoparticulas de ouro possuem
propriedades fisicas e quimicas que
permitem aplicagcdo como sensores quimicos
e biologicos.

Surface
plasmon
resonance

pRIcrescercs I Conductivity

e,

A

»-}7;‘,-"-" '

TN

- e A Surface
Redox property 0 (B4R h functionalization
oy S

Recognition “.V
element
_ Analyte .( B Signaling
Au = q Au = > ‘ transduction
“ & “ 4 ‘ event

AuNP transducer

Figure 1. Physical properties of AuNPs and schematic illustration of a
AuNP-based detection system.

Objetivos:

Geral: utilizar métodos de modelagem molecular
(primeiros principios, teoria do funcional da
densidade) para estudar a variagcao de
propriedades estruturais e eletronicas em
modelos de superficie de ouro;

Especifico: determinar para quais moléculas as
variacoes sao mais significativas, possibilitando o
USO COMO SeNnsor.

Exemplos de moléculas a serem consideradas: H,,
N2, O,, H,0, CO, CO,, NH;, CH5, benzeno, etc.

Referéncia e origem da Figura: Saha, K. et al.;
Chem. Rev. 2012, 112, 2739-2779

13



P6 - Nanociéncia aplicada a ciéncia dos alimentos

Ferran Adria - E/ Bulli - Liquids (caviar)

Sodium Alginate

Types:
Direct (Alginate (NaCzH,O¢) + CaCl, bath)
Inverse (Glucolactate C4H,,Ca0,, + Alginate bath)

Mapas volumétricos da Esf. Inversa (A) e Esf. Direta (B).
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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

« Cibernética

- Materiais avangados

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

- Comunicacoes

« Seguranca publica

» Biotecnologia

- Bioeconomia

- Seguranca hidrica

« Infraestrutura

« Residuos solidos

» Tecnologias assistivas

« De fronteira

- Nanotecnologia

- SErvicos

- Poluicao

» Desastres naturais

- Preservacao ambiental
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P7 - Adsorgao de fertilizantes /agrotoxicos em
supetficies

Adsorcao de fertilizantes
e/ou agrotoxicos em
superficies que compoem
solos

Pesticide around

Propriedades eletronicas e o
estruturais

Polymer around
pesticide

Seletividade / bioacumulacac
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P8 - Simulag¢ao do ago via primeiros principios

Motivacao Objetivos
e Aco € um dos principais materiais « Simular o aco via primeiros principios
 Desenvolver acos com melhor « Determinar as propriedades mecanicas e a
resposta mecanica e a corresao. interacao de camadas protetoras a
« Acos especiais para condicoes COrrosao.

extremas
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P9 - Materiais nanoestruturados para aplicagdes de energia
e infraestrutura

Batteries

Materiais para armazenamento de energia e conversao Agua e CO, no cimento

Molhabilidade em dispositivos eletroquimicos
Particulate nature of C-S-H

CoHOH + 3H,0
d) Disk-like globule..c 3%

¢) Connected Pore
“or % A % rsiak SRS
.iv ; ""s‘zge 4 nm pore % o side View
REEEIANNY AANSENRAN
Anode Cathode
1nm pore 1 nm pore
PEM membrane YOS 7 WREY 735 :
Ethanol catalysis @ NPs ¢ ‘.“;}3 »
] .\'\p .\ 9 4
Direct alcohols fuel cells b:snmm‘ ANANNNREAN

Minimum Energy Pathway for ion diffusion

Top view Site A Side view ~ , . .
Converséao de CO, em matéria-prima
(7]
Site o
Site A =
S a ]
g 800 Mginsertion  m | = Mos, ° oy p— H';ﬂ
26001 [] m WS (@]
g . . T'S: g .....‘* ?
L"':‘ 400 - Liinsertion af O R=10A g N \
-% ° i /X 0 R=100A — \ formic acid
2 2001 A ° & Bulk & "
< e R | ¢ _
05 00 05 10 15 20 { '™
Voltage (V) mcth! e E‘t"'I'IEI'IE
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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 - Saneamento basico

« Cibernética

- Materiais avangados

- Comunicacoes

- Bioeconomia

- Seguranca hidrica

« Seguranca publica

» Biotecnologia

« Infraestrutura

« Residuos solidos

« De fronteira

- Nanotecnologia

- SErvicos

» Tecnologias assistivas

|« Desastres naturais

- Preservacao ambiental
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P10 - Distribui¢ao de temperatura numa bateria de ion-Li

Motivacao

e As baterias de ion-litio sdo amplamente estudadas
devido a alta densidade de energia.
e Seu desempenho depende das condicOes térmicas e

da uniformidade do gradiente de temperatura interno.

Distribuicao de temperatura
na superficie da bateria.

Gradiente de temperatura
no interior da bateria.

Objetivo geral

Analisar o regime do estado estacionario da distribuicao

de temperatura numa bateria de ion-Li.

Objetivo especificos

e Implementar um modelo (elementos finitos) de
distribuicao térmica para uma bateria cilindrica.

e Considerar a estrutura fisica e as reacodes
eletroquimicas.

e Determinar as condi¢cOes Iniciais, condicOoes de

contorno e parametros térmicos dos componentes da

bateria a partir de calculos teodricos e/ou simulacdes

moleculares,

20



P11 - Adsor¢ao de gases estufa em materiais porosos

Motivacéao

Annual total COz emissions, by world region

35 billion t
Oceania
Asia (excl. China

30 billion t & India)

25 billion t
China

20 billion t

15 billion t Africa
South America
North America

10 billion t (excl. USA)
United States

5 billion t Europe (excl.
EU-28)
0t —
1751 1800 1850 1900 1950 2018

Source: Carbon Dioxide Information Analysis Center (CDIAC); Global Carbon Project (GCP)
Note: 'Statitistical differences' included in the GCP dataset is not included here.
OurWorldInData.org/co2-and-other-greenhouse-gas-emissions « CC BY

Reduzir as emissdes de CO, de uma maneira
economicamente viavel € um desafio

Mesmo com as redugdes previstas nos acordos
internacionais, precisariamos reduzir as emissdes ainda
mais

Uma alternativa é tentar remover o CO, da atmosfera,
através de um processo chamado de captura de CO,

[Sv] o

Amount adsorbed [mmol-g_l]
—

Captura de CO, com Zeoélitas e MOFs

—O0—273 K -
- @ 273K -
—>—303 K -
—— 303 K -
—O— 343 K -

exp. (a)

sim.

erp.
sim.
erp.

si1m.

40 60 80 100

Pressure [kPa]

Uma classe de materiais que € estudada para capturar
CO, séo as zeolitas e MOFs.

A simulacdo computacional desses materiais € importante
pois permite estudar as interagdes entre 0 gas e o solido
para desenvolver novos materiais, e também prever a
capacidade de armazenamento pelas estruturas.

Neste projeto, estudaremos a capacidade de carga de
CO2 por zedlitas e também a mobilidade das moléculas
no interior do material.

Utilizaremos Grand Canonical Monte Carlo para simular
as isotermas de adsorcédo (figura ao lado) e dinamica
molecular para investigar a difusdo do gas dentro do
material.
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P12 - Dinamica Molecular de interfaces em agua

Eletroquimica: interface agua-eletrodo
Geoquimica: interface mineral-agua
Quimica ambiental: interface agua-gases
Membrana celular: interface agua-lipideos

¥

. % ” la" 2 4 ‘Il ¢ - -
& ‘bt ~ ~- - - ﬂ‘ & - 2
cotor hine: [CHINENINEEN + BN ve

https://pubs.acs.org/doi/pdf/10.1021/acs.jpcb.6b01012 22



https://pubs.acs.org/doi/pdf/10.1021/acs.jpcb.6b01012

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
» Nuclear - Internet das coisas - Agronegocio - Energias renovaveis - Saneamento basico

« Cibernética

- Materiais avangados

- Comunicacoes

- Bioeconomia

- Seguranca hidrica

« Seguranca publica

» Biotecnologia

« Infraestrutura

« Residuos solidos

» Tecnologias assistiva

« De fronteira

- Nanotecnologia

- SErvicos

- Poluicao

» Desastres naturais

- Preservacao ambiental
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P13 - Simulag¢des de dinamica molecular da interacao do corona virus com
superficies solidas

Motivacao Objetivo geral

Uma questdo critica € o tempo de vida do virus na

Modelos cientificos sdo ferramentas cruciais superficie de diferentes materiais. Nesse contexto, o

para antecipar, predizer e responder a estudo da interface do virus com a superficie dos solidos a

complexas crises  biologicas,  socials, partir de uma perspectiva molecular € essencial para

ambientais, incluindo pandemias. Dada a SNV i propor novos medicamentos.

necessidade de uma resposta rapida a

pandemia causada pelo novo coronavirus, JEESTENINEES ' Objetivo especificos

as simulagdes computacionais de dinamica O objetivo desse projeto é investigar a interacdo

molecular vém se destacando como entre superficies solidas e a proteina "spike" S do

importante aliada no combate ao virus. coronavirus utilizando simulagées de dinamica
molecular como implementado no cédigo lammps.
Com esse estudo buscamos um discernimento
sobre o efeito da superficie sélida na adsorcéao e
estabilidade da proteina responsavel pelo

acoplamento do virus na célula humana.
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P14 - Estudo de membranas a base de carbono para desalinizag¢ao da agua

Objetivo geral

Feito

. Essa proposta de projeto busca investigar atraves de
experimental

_ N \M\ simulagdes de dinamica molecular um sistema formado por
Motivacao T Wi
um nanotubo de carbono acoplado a um reservatorio de

O conhecimento dos fenbmenos que salmoura.

Nanotubo de . yen
ocorrem no nivel molecular pode . Modelo molecular ObjetIVO especn‘lcos

Reservatério |

conduzir a otimizacdo do processo de : : .
¢ P Para estudar os efeitos de confinamento espacial,

desalinizacdo da agua em materiais a . . A
¢ 9 consideraremos diferentes diametros de tubo na

base de carbono . .
escala nanometrica e composi¢cfes da salmoura. Por

fim, vamos investigar a seletivdade dos nanotubos

para diferentes sais a fim de otimizar o design de

membranas para desalinizacao.

25



P15 - Projeto De Uma Perna Protética Utilizando O Método
dos Elementos Finitos

Motivacao Objetivos
Proteses para alta performance esportiva; Aplicar o método de elementos finitos (MEF) usando o
Designs inspirados nos modelos propostos pela Ossur; software Elmer para:
https://www.ossur.com.br/solucoes- Objetivos Gerais:
proteticas/produtos/sport-solutions?view=products v Realizar uma analise estatica dos modelos de
Aplicacao de novos materiais; proteses propostos utilizando diferentes materiais,
Inclusao social; como por exemplo a liga Ti-35Nb-7Zr-5Ta, fibra de

carbono, entre outros;
Objetivos especificos:

v Propor novos materiais/ligas que podem ser
utilizadas para o desenvolvimento de préteses para
alta performance esportiva;

v’ Apresentar resultados em termos de tensoes,
deslocamentos, frequéncias naturais, peso da
protese, custo estimado, vantagens e desvantagens
entre os diferentes materiais, aplicabilidade, e
comparacoes com modelos ja estudados;

v Comparar os resultados para os diferentes modelos
(geometrias) de proteses que serao fornecidos;

Flex-Run - Ossur Cheetah Xtend - Ossur

26
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Outras ideias ?




Back to the future ...

THE WOLFRAM

PHYSICS

hysics Project Announ

Coming soon... the book of the project

Project Announcement

Technical Introduction

Registry of Notable Universe
Models

Working Material Archives

* | Livestream Archives

Scrapbook

Contact

The Backstory Visual Summary

Materials & Technical
Documents

Software Tools

Visual Gallery Project Q&A

Education & Collaboration Opportunities
Discussion Forum
How You Can Help

FOLLOW
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Origami — dobraduradas / enovelamento

Origami design with rigid-foldability and flat-foldability is briefly described;
Kinematic behavior and novel characteristics of origami structures are shown;
Origami is gradually applied in aerospace, biomedicine, mechanisms and robotics.
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Oportunidades de bolsas
IC, Mestrado, Doutorado, Pés-doc | | ( ) | I
Grupo Sampa - IFUSP

Projeto PUB 2584

Nanotecnologia, Fisica dos Materiais e Tecnologias Imersivas

Contato: Prof. Caetano R. Miranda - crmiranda@usp.br
Financiamento: Tematico FAPESP, CNPq, Bolsas de convenios Petrobras/Repsol/Shell

 Nanotecnologia aplicada a Industria do Petréleo e Gas,
Energia renovaveis, Infraestrutura e Alimentos

« Simulagdes computacionais em Multiescala
e Materiais sob condicdes extremas e nanofluidica
* Fisica Perceptiva, Realidade Virtual e Sonificagcao




Bolsa — Programa Santander USP de Inovagao e
Empreendedorismo

http://www.inovacao.usp.br/criacaostartup2020/

M Caixade - X | ™M Inbox (11 X | TH Correio: X . Program: X  [E] IDEACAC X | B Universid X | @ Brazilsb x | € Curso:43 X | G ideiasico X | + - X

& = C O | A Nioseguro | inovacao.usp.br/criacaostartup2020/ w @ » ° :
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AUSPIN
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Agéncia USP de Inovacéo

A Agéncia Servicos Propriedade Intelectual Transferéncia de Tecnologia Empreendedorismo Eventos

ACONTECE NA USP / MATERIA DE CAPA / OPORTUNIDADES

Programa Santander USP de Inovacao e

Empreendedorismo / Criacao de Startup Edicao 2020

POR RNINA - 05/08/2020

Programa Santander USP de Inovagao e Empreendedorismo / Criagao de Startup Edicao 2020

DISPOE SOBRE O PROGRAMA SANTANDER-USP, EDICAO 2020, SOB A GESTAO ACADEMICA E ADMINISTRATIVA DA
AGENCIA USP DE INOVAGCAO QUE VISA APOIAR O PROGRAMA STARTUP USP,

Da Caracteriza¢do do Edital Santander Universidades: Bolsas de incentivo a Startup USP

O Programa Santander Universidades-USP/ de bolsas de incentivo a Startup/USP é uma a¢ao da USP por meio da

~ - ~ - - - .- “ -
Ananrcia 1I€D Aa lnAausrcria _Ana vies ealacianar ackudasnbkac Aa Aaradiac3a Aa alavada mArikFA aradAmicra nara

- - 11:46 AM
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Link para o documento:

https://docs.google.com/document/d/1hglAUg-ZxiubIoWQAQP9McXhgDRZdOsP/edit
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https:/ /www.virtualbox.org/

M Caixadeent X | ™M Inbox (11,82 X | ¥ Correioz En' X | E IDEACAO Dt X | E Universidad: X | 0 Brazil's budc X € Avisos X tﬂ Oracle VMV X + - X

< CcC O @ virtualbox.org w © » °

search...
Login  Preferences

Ir

Welcome to

yalBox
irtualBox.org

VirtualBox is a powerful x86 and AMD64/Intel64 virtualization product for enterprise as well as home use. Not only is
VirtualBox an extremely feature rich, high performance product for enterprise customers, it is also the only professional
solution that is freely available as Open Source Software under the terms of the GNU General Public License (GPL) « [=1 July 14th, 2020, 2020

About version 2. See "About VirtualBox" for an introduction. VirtualBox 6.1.12 released!
Oracle today released a 6.1

maintenance release which improves
stability and fixes regressions. See
the Changelog for details.

» [ July 14th, 2020, 2020

. . . . . . . VirtualBox 6.0.24 released!
VirtualBox is being actively developed with frequent releases and has an ever growing list of features, supported guest S mdE e ralEsEd & u)

operating systems and platforms it runs on. VirtualBox is a community effort backed by a dedicated company: maintenance release which improves
Technical docs everyone is encouraged to contribute while Oracle ensures the product always meets professional quality criteria. stability and fixes regressions. See

the Changelog for details.
= [E™ 3uly 14th, 2020

. VirtualBox 5.2.44 released!
Community D I d Oracle today released a 5.2
Own O a maintenance release which improves

stability and fixes regressions. See
the Changelog for details.

[ ]
» [E¥ June 5th, 2020, 2020
I r u a OX VirtualBox 6.1.10 released!
Oracle today released a 6.1

maintenance release which improves
stability and fixes regressions. See
the Changelog for details.

Hot picks: = [E¥ May 15th, 2020, 2020
VirtualBox 6.1.8 released!

. . . _ Oracle tod | da6.1
¢ Pre-built virtual machines for developers at =+ Oracle Tech Network mr;'if];nc;n?é :‘lezzz wahich TS

¢ Hyperbox Open-source Virtual Infrastructure Manager =*project site stability and fixes regressions. See
¢ phpVirtualBox AJAX web interface =7 project site the Changelog for details.
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News Flash

Screenshots Presently, VirtualBox runs on Windows, Linux, Macintosh, and Solaris hosts and supports a large number of guest

Downloads operating systems including but not limited to Windows (NT 4.0, 2000, XP, Server 2003, Vista, Windows 7, Windows 8,

Windows 10), DOS/Windows 3.x, Linux (2.4, 2.6, 3.x and 4.x), Solaris and OpenSolaris, 0S/2, and OpenBSD.
Documentation

End-user docs

Contribute
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