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1. DADOS DO BOLSISTA (ndo omita ou abrevie nomes)

NOME: Julio da Silva Santos
E-MAIL: Juliomf2015@gmail.com
TELEFONE: CELULAR: (92)9301-4501 FAX:

2. PROJETO DE PESQUISA EM QUE O BOLSISTA DESENVOLVE ATIVIDADES

TiTULO DO PROJETO: Modelagem de Fluidos Classicos via Métodos Computacionais

TITULO DO PLANO DE

TRABALHO DO BOLSISTA: Cronograma de Atividades

INiclIO: 01/08/2013

TERMINO: 31/07/2014

3. DADOS DO COORDENADOR / ORIENTADOR

NOME: Dilcelino de Souza Bruce
E-MAIL: brucedilcelino@gmail.com
TELEFONE: CELULAR: (92)9258-2058 FAX:

4. INSTITUIGAO ONDE O BOLSISTA DESENVOLVE ATIVIDADES

INSTITUIGAO: UNIVERSIDADE FEDERAL DO AMAZONAS

UNIDADE E DEPARTAMENTO: | INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS E TECNOLOGIA

ENDERECO: RUA NOSSA SENHORA DO ROSARIO N°3863 TIRADENTES

TELEFONE: (92) 3521-3603 FAX:
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5. INFORMAGOES DA BOLSA CONCEDIDA

INicIO: 01/082013 | TERMINO: 31/07/2014 f&iﬁ?f CONCEDIDO 12 meses

() BOLSA CANCELADA APARTIRDE: / /

() SUBSTITUICAO DO BOLSISTA (NOME) APARTIRDE: / /

ALTERACOES:
COES () BOLSARENOVADA APARTIRDE: / /

( X) NAO HOUVE ALTERACOES

JUSTIFIQUE A ALTERAGAO:

6. OBJETIVOS PROPOSTOS NO PLANO DE TRABALHO (maximo 15 linhas- n3o alterar formatagdo)

- Realizar a modelagem de Fluidos Classicos aplicando Simulagdo Computacional de MC e DM.
- Comparar a temperatura de condensag¢do com dados experimentais;
- Investigar a influencia de potenciais nos resultados de grandezas termodinamicas;

- Comparar os resultados das grandezas termodinamicas pelos dois métodos de simulagdo.

7. RESULTADOS OBTIDOS (maximo 30 linhas - ndo alterar formatag&o)

Descreva os resultados obtidos e analise-os em fungao dos objetivos propostos em seu plano de trabalho
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A simulagdo computacional é um método de carater complementar e muito alternativo aos métodos convencionais
de fazer ciéncia, experimental e tedrica, e também tem sido um forte impacto em todos os campos da ciéncia. A
simulagdo computacional, também, tem como objetivo resolver os modelos tedricos em sua total complexidade,
mediante a revolugdo numérica das equag¢des envolvidas, fazendo uso intensivo dos computadores. Mediante um
bom modelo do sistema fisico, ndo s6 podemos reproduzir experimentos de laboratério, como podemos ir mais
além, uma vez que podemos variar livremente os pardmetros usados, isso permite provar (ou ndo) modelos tedricos
existentes dentro de um alcance de parametros impossiveis de serem alcangados até o momento, resolvendo assim o
elo entre explicagdes tedricas e observagdes. Neste trabalho estudamos como fluido cldssico o gas argénio modelado
num sistema de 864 particulas que interage através do potencial de Lenard Jonnes [Lennard-Jones, J. E.; Ingham, A. E.
Proc Roy Soc A 1925, 107, 636.] e que obedece as equagdes classicas de movimento. Os calculos foram realizados por
um processador Intel Core i5, com intuito de simular via dindmica molecular o comportamento do gds a uma
densidade de 1,374 gcm's. A configuragdo estdvel clbica de face centrada (fcc) foi usada e o tamanho da caixa de
simula¢do foi de L=33.9 A (angstron) e o raio de corte de 7.6 A. A partir da simulacdo de dindmica molecular, e
usando um potencial proposto por Rhaman modelado no ensemble micro canénico (NVE) discutimos os resultados.
Na constru¢do do diagrama de fase: energia total por nimero de particulas versus temperatura nos indicou uma
transicdo de fase sélido-liquido a 87.3 K o que concorda com o valor da temperatura de fusdo experimental em torno
de 83.85 K [Pahl, E.; Calvo, F.; Ko™ i, L.; Schwerdtfeger, P. Angew ¢ Chem Int Ed 2008, 47, 8207] com erro aproximado
de 3.95%.

8. PRODUCAO GERADA PELO PROJETO, COM A PARTICIPACAO DO BOLSISTA.
Indicar somente a produgdo gerada a partir da pesquisa apoiada.

L Quantidade

8.1. Produgao Bibliografica
Nacional Internacional
Artigo completo publicado, aceito ou submetido em periddicos cientificos | 0 | 0
especializados (nacional ou internacional) com corpo editorial.
Livros e capitulos publicados com corpo editorial e ISBN | 0 | 0
Organizacdo e editoracdo de livros e periddicos com corpo editorial | 0 | 0
Comunicag¢des em anais de congressos e periodicos | 0 | 0
Resumo publicado em eventos cientificos | 0 | 0
Texto em jornal ou revista (magazine) | 0 | 0
Trabalho publicado em anais de evento | 0 | 0
Partitura musical (canto, coral, orquestra, outra) | 0 | 0
. e
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Tradugdo de livros, artigos, ou outros documentos com corpo editorial | 0 | 0
Prefacio, posfacio, apresentagdo ou introdugao de livros, revistas, periddicos ou | o | 0
outros meios.

Outra: | 0 | 0

LISTAR COM REFERENCIA BIBLIOGRAFICA COMPLETA E INCLUIR COPIA (CAMPO ILIMITADO)

8.2. Produgao Cultural Quantidade
Apresentacdo de obra artistica (coreografica, literaria, musical, teatral, outra)

Exposicdo de artes visuais (pintura, desenho, cinema, escultura, fotografia, gravura, instalagao,
televisdo, video ou outra)

Arranjo musical (canto, coral, orquestral, outro)

Composi¢dao musical (canto, coral, orquestral, outro)
Sonoplastia (cinema, musica, radio, televisdo, teatro ou outra)
Apresentagdo em radio ou TV (danga, musica, teatro ou outra)
Curso de curta duragdo

Obra de artes visuais

Programa de radio ou TV

Outra:

T

LISTAR, INFORMAR QUAL TIPO DE PRODUGAO E SE POSSIVEL INCLUIR COPIA (CAMPO ILIMITADO)

8.3. Producgdo Técnica ou Tecnoldgica Quantidade

Software (computacional, multimidia ou outro) com/sem registro/patente

Produto (piloto, projeto, protétipo ou outro) com/sem registro/patente

Processo (analitico, instrumental, pedagdgico, processual, terapéutico ou outro) com/sem
registro/patente
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Trabalho técnico (assessoria, consultoria, parecer, elaboracdo de projeto, relatério técnico,
servigos na area da saude ou outro)

Mapa, carta geogrdfica, fotograma, aerofotograma, outro.

Desenvolvimento de material didatico ou instrucional

Organizagdo e editoracdo de livros, anais, catalogo, coletanea, periddico, enciclopédia ou outro

o
O
Maquete loi
o
T
T

Outra: R

LISTAR, INFORMAR QUAL TIPO DE PRODUGAO E SE POSSIVEL INCLUIR COPIA (CAMPO ILIMITADO)

8.4. Difusao de Ciéncia e Tecnologia — Participa¢ao em Eventos

APRESENT
Nome do Evento DATA ou TIPO
TRABALHO
o ‘ ( )sIM ( ) Palestra
Seminario de agroecologia - ( ) Poster
() NAO
( ) Outro
( )sIM ( ) Palestra
Congresso de iniciagdo cientifica da UFAM o ( ) Poster
( )NAO
( ) Outro
( ) Palestra
/ / E ;,S\:/';AO ( ) Poster
( ) Outro
( )sIM ( ) Palestra
/ / ( )NAO ( ) Poster
( ) Outro
( ) Palestra
/ / : ;IS\:AMO ( ) Poster
( ) Outro

LISTAR E INCLUIR COPIA DO CERTIFICADO (CAMPO ILIMITADO)

9. NO GERAL, EM TERMOS DE SUA CAPACITACAO, AMADURECIMENTO E CRESCIMENTO PROFISSIONAL, COMO
VOCE AVALIA AS ATIVIDADES DESENVOLVIDAS? (A SER RESPONDIDA PELO BOLSISTA, SE PERTINENTE A MODALIDADE DE BOLSA)
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9. NO GERAL, EM TERMOS DE SUA CAPACITACAO, AMADURECIMENTO E CRESCIMENTO PROFISSIONAL, COMO
VOCE AVALIA AS ATIVIDADES DESENVOLVIDAS? (A SER RESPONDIDA PELO BOLSISTA, SE PERTINENTE A MODALIDADE DE BOLSA)

( X ) ACIMA DAS EXPECTATIVAS
() CORRESPONDEU AS EXPECTATIVAS
() ACRESCENTOU POUCO

9.1.AVALIE, NUMA ESCALA DE 1 A5 (SENDO 1= MUITO FRACA E 5 = EXCELENTE), OS SEGUINTES ITENS:

( 4 ) Orientagdo recebida

( 4 ) Infra-estrutura da Instituicdo

( 4 ) Relacionamento com a equipe de pesquisa

( 4 ) Quantidade e qualidade do trabalho desenvolvido

JUSTIFIQUE SUA AVALIACAO, INDICANDO OS PONTOS POSITIVOS E NEGATIVOS

A orientagdo recebida foi boa, os conhecimentos adquiridos com o projeto foram de extrema importancia e
servirdo como um bom aprimoramento para a minha formagdo profissional. Pontos negativos que tenho a
descrever é fato de ter adoecido e ndo ter tido a oportunidade de concluir os estudos voltados ao método de
Monte Carlo e subsequente comparagbes. Problemas de saude nos quais ainda estdo em tratamento. Fora esse

fator ndo ha nada a declarar, porque todas as minhas dificuldades foram sanadas.

10. PLANO DE TRABALHO E CRONOGRAMA DE DESENVOLVIMENTO DO TRABALHO PARA PROXIMA ETAPA — NO
CASO DE RELATORIO TECNICO PARCIAL(maximo 15 linhas- ndo alterar formatagao)

11. DESEMPENHO DO BOLSISTA. (A SER RESPONDIDO PELO ORIENTADOR/TUTOR) (méaximo 10 linhas- ndo alterar
formatagdo) AVALIE OS PROGRESSOS DO BOLSISTA CONSIDERANDO SUA FORMACAO/CAPACITACAO PROFISSIONAL

O projeto requer o conhecimento de Lagrangiana e Hamiltoniano, Mecanica Estatistica, Estado Sélido,
Programagdo em Fortran além de simulagdo via dinamica molecular e monte carlo. O discente-pesquisador teve
dificuldades inicialmente em Estado Sélido, mas que ao longo da pesquisa foram sanadas. O aluno mostrou
dificuldade na simulagdo propriamente dita, mas conseguiu pratica com a construc¢do de script em shell/bash.
Como o projeto é requer o aprendizado em duas técnicas de simulacdo e o fato de aluno-pesquisador esteve/estar

compremetido de sua saude considero como muito boa o desenvolvimento do projeto.
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Manaus de de

JULIO DA SIVA SANTOS
ASSINATURA DO BOLSISTA

Manaus de de

DILCELINO DE SOUZA BRUCE
ORIENTADOR DO BOLSISTA

E OBRIGATORIO O PREENCHIMENTO DE TODOS OS ITENS E DAS ASSINATURAS
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