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Cronograma

Agosto / Setembro / Outubro / Novembro / Dezembro
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Escala Meso-Macro

Projetos
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Métodos Multiescala
Aprendizado de maquina




Cronograma

DECRETO N°65.257, DE 19 DE OUTUBRO DE 2020 - alteracao de data
do feriado pela comemoracao do Dia do Funcionario Pablico do dia 28
para dia 30 de Outubro

29/10 — Coloquio (17:00)

29/10 — Atividade wikipedia

30/10 — Nao havera aula

30/10 — novo prazo para o relatorio do lab 4
05/11 — Discussao projetos

06/11 — Aprendizado de Maquina

14/11 — prazo para o relatorio lab6




Wikipedia

Dinamica Molecular

Monte Carlo

Calculos de primeiros principios

Aprendizado de maquina S

Elementos finitos O,
WIKIPEDIA

Redes de Boltzmann A enciclopédia livre

https://docs.google.com/document/d/1eAPzCqlkfTPSSSIwBlIooAhSIsOud9CFQ/edit#




LABORATORIO
CALCULOS DE PRIMEIROS PRINCIPIOS
TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE (DFT)




Preparagao para a pratica

arquivo de texto
Input.in ' 0

arquivo binario
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gnuplot, xmgrace,
xcrysden, Vesta

arquivo binario

pw.X < 1nput.in > output.out
(pw.exe for Windows users)
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Praticas

Pratica 0: calculo de relaxacao de uma molécula 1solada.
Sera feito o calculo de relaxacao de uma molécula de metanol em uma
caixa. O calculo de moléculas 1soladas é o mais simples e o resultado sera

utilizado na pratica 3.

Pratica 1: Testes iniciais com o Silicio St; (github)

Pratica 2: Testes com o Aluminio; (github)

Pratica 3: Homodimeros de Metanol; (github)




LLAB 6 — Relatorio
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