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A disciplina consiste consiste na realizagdo de um estudo dirigido que envolve a programagao de
problemas de sucessiva complexidade. O aluno devera realizar e entregar todos os exercicios ao final
do curso. A lista de exercicios recebera uma nota de 0 a 10. Alunos com nota maior ou igual a 5 serdo
aprovados. O docente estara disponivel presencialmente as quintas feiras das 10:00 as 12:00 e das
14:00 as 16:00, horario em que a disciplina é ministrada para a pds-graduagao.

Os resultados das avaliagGes serdo disponibilizados em até 10 dias Uteis.

03/08: Inicio das aulas da turma associada de pds-graduacdo.

21 a 25/08 - Semana da Quimica - ndo haverd aula para as disciplinas dos cursos 05/50.
07 a 09/09 - Feriado/Expediente Suspenso - NGo haverd atividades

12 a 14/10 - Feriado/Expediente Suspenso - NGo haverd atividades

02 a 04/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haverd atividades

20/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haverd atividades

30/11: Entrega da lista de exercicios/estudo dirigido.

Extenso material explicativo sobre a disciplina esta disponivel em:
http://leandro.igm.unicamp.br/m3g/main/didatico/simulacoes/index.shtml
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Ementa
O curso pretende introduzir o aluno a programacdo numérica, uma ferramenta poderosa
para a analise de dados e realizagdo de simulagdes em qualquer ciéncia fisica.

A linguagem de escolha sera “Julia”, por ser uma linguagem de cédigo livre, além de muito
eficiente e intuitiva. Este serd um curso de natureza fundamentalmente pratica, abordando:
Elementos basicos de programagao numérica. Integragdo numeérica de equagdes
diferenciais. Condi¢Ges de contorno. Analise de modos normais e componentes principais.
Elementos basicos de otimiza¢do sem e com derivadas. Cinética de reagdes complexas.
Integragdo de equagbes de movimento. Estabilidade. Simulagdes de Monte-Carlo.
Propriedades estruturais. Calculos de propriedades médias. Propriedades termodinamicas.

O curso é recomendado para qualquer aluno que tenha interesse em aprender
programacao, independentemente de sua area de atuagdo.

Programa

1 Elementos basicos de programacao

1.1 Estrutura basica do programa

2 Primeiras simulagdes: cinética quimica

3 Otimizagdo com derivadas

3.1 Minimizando com derivadas

3.2 FungGes de multiplas variaveis

4 Fungoes

5 Minimizagao sem derivadas

5.1 Gerador de numeros aleatorios

5.2 Minimizando x? + y?

5.3 O método Simplex

6 Aplicando a otimizacdo a um problema “real”
6.1 Resultado experimental

6.2 Comparagdo com a simulagdo

6.3 Descobrindo as constantes de velocidade




6.4 Refinamentos do programa
6.5 Usando fungdes prontas

7. Andlise de dados

8. Aplicacdes

-J. Bezanson, A. Edelman, S. Karpinski, V. B. Shah, Julia: A fresh approach to numerical
computing. https://arxiv.org/abs/1411.1607

- Julia: The Julia Programming Language; http://julialang.org

- D. Frenkel, B. Smit, Understanding Molecular Simulations. Academic Press, 2002.

Critérios de avaliagdo definidos pelo Professor, com base no disposto na Segdo | — Normas
Gerais, Capitulo V — Da Avaliagdo do Aluno na Disciplina, do Regimento Geral de Graduagdo.
Frequéncia: 75 % (* O abono de faltas sera considerado dentro do previsto no capitulo VI,
segdo X, artigo 72 do Regimento Geral de Graduag@o)




