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1 Identificacao

Professor: Paulo Freitas Gomes

Email: paulofreitasgomes@ufg.br
Disciplina: Quimica Estatistica Computacional
Curso: Mestrado em Quimica
Ano/Semestre: 2020/1

Carga Horaria: 64 horas (Teorica: 64, Pratica: 0)
Horario das aulas: sexta feira das 7:30 as 11:30 horas
Local: Google Meet

Horério de Atendimento: | terca feira das 13:30 as 15:30 horas

2 Ementa

e 1) Programacao basica: nogoes de programagao em computadores, linguagens de programagao,
lacos de repeticao, introdugao & Fortran e Python. Estatistica basica: média, amostras, desvio
padrao.

e 2) Confecgao de graficos: objetivo de fazer um grafico, representagao de grandezas, importéancia
de graficos em um trabalho académico (uma imagem vale mais que mil palavras). Plataformas
disponiveis: Origin, Igor, Matlab, Python, Qtiplot, etc...

e 3) Numeros aleatorias: defini¢do de namero aleatério, niimero pseudo-aleatorio, gerador de ni-
meros aleatérios, Método de Monte Carlo, implementacdo computacional em Fortran e Python,
distribuicoes aleatoérias.

e 4) Redes e grafos: defini¢do, vértices e arestas, tipos de grafos (simples, direcionado, com
peso), conectividade, componentes, centralidades, coeficiente de clustering, grafos famosos (RGG,
Erdos-Renyi, Albert-Barabazi, small-world, etc...).

e 5) Sistemas baseados em agentes: conceito, dinAmica de interagao entre agentes, tempo de simu-
lagao, probabilidade das agoes, média entre amostras, implementagao computacional.

e 6) Exemplos de dindmica: modelo ZGB, modelos epidémicos, modelo de Axelrod.

3 Objetivo

Dar ao um aluno uma introducgéao a area de pesquisa de Quimica Estatistica Computacional, focando
nos conceitos tedricos de estatistica, métodos computacionais e sistema baseado em agentes.

4 Conteudo

Os topicos abordados serao explorados em diversos livros, apostilas e notas do proprio professor.
Todo o material sera disponibilizado na forma digital.


paulofreitasgomes@ufg.br

5 Metodologia

Aulas expositivas no quadro negro, uso de datashow /slides, videos e demonstragoes em sala de aula

utilizando o computador.

6 Avaliagao

Haveré 2 provas valendo de 0.0 a 10.0. A média final M é a média aritmética das notas. Os itens
da ementa que serdo cobrados em cada prova sao: P1 - itens 1), 2) e 3), P2 - itens 4), 5) e 6).

7 Local de divulgacao dos resultados e avaliacoes

As notas serao divulgadas juntamente com a entrega das provas em horério de aula e no SIGAA.

8 Bibliografia Basica e Complementar

1.

2.

3.
4.

Todos os livros indicados acima encontram-se na biblioteca Flor do Cerrado.

TANENBAUM, A.S. Organizacao estruturada de computadores. Rio de Janeiro: LTC, 2001.

David P. Landau, Kurt Binder, A guide to Monte Carlo simulations in statistical physics. 4th

ed. Cambridge University Press, 2015.

O. V. S. Heath, A estatistica na pesquisa cientifica. Sao Paulo : E.P.U., 1981.

Notas de aula do professor.

9 Cronograma

’ Data ‘ Atividade
10/07/2020 | Aula 1: Apresentagao da disciplina
28/09,/2020 Prova 1
09/10/2020 Prova 2

Paulo Freitas Gomes
Programa de Pés Graduacgao em Quimica
Jatai, 09 de Julho de 2020.
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