Pesquisa em Fisica Computacional

no IFSC-USP

Grupos de pesquisa envolvidos em pesquisas de Fisica Computa-

cional (ver site do IFSC-USP):
e Biotecnologia Molecular
e Computacao Interdisciplinar
e Fisica Computacional e Instrumentacao Aplicada

e [isica Tedrica — FFI

Nas paginas seguintes estao anexados os resumos de algumas das

atividades de pesquisa em Fisica Computacional nesses grupos:



Simulacoes de Dinamica Molecular de Biomoléculas

Prof. Dr. Leandro Martinez (Biotecnologia Molecular)

A manutencao da vida depende de mecanismos moleculares complexos que mantém es-
truturas funcionais e processos bioquimicos persistentes. Apesar dos movimentos molec-
ulares serem em ultima instancia difusivos e cadticos, as restricoes impostas pelas estru-
turas permitem, com custo energético significativo, a prépria manutencao destas estru-
turas e da sequéncia de eventos que caracterizam um ser vivo. O conhecimento exper-
imental das estruturas de biomoléculas e das leis de movimento mais simples tem que
permitir, assim, a dedugao de mecanismos biofisicos. No Laboratério de Dinamica Molec-
ular do Grupo de Biotecnologia Estrutural, simulam-se a dinamica molecular de proteinas
e outras biomoléculas a partir de modelos estruturais experimentais, e de modelos das
interacoes entre atomos. Os modelos das interagoes tém que ser suficientemente pre-
cisos para uma descricao adequada das forcas intermoleculares, e suficientemente simples
para permitir a integragao de equagoes de movimento por longos periodos. Simulacoes de
biomoléculas em solugao consistem na resolucao iterativa, numérica, de equagoes de movi-
mento geralmente classicas, de centenas de milhares de atomos, para as quais € necessario
empregar computacao de alto desempenho, o que inclui paralelismo em grande escala e
novas tecnologias, como computagao em unidades de processamento grafico. Uma vez
obtidas trajetérias dos sistemas dinamicos suficientemente longas para amostrar movi-
mentos relevantes em escala bioldgica, espera-se a compreensao dos mecanismos em um

nivel superior aquele acessivel pela andalise das estruturas experimentais estaticas.

Sistemas Distribuidos Complexos

Prof. Dr. Gonzalo Travieso (Computacao Interdisciplinar)

Com o advento dos computadores pessoais na década de 1980, houve um aumento
vertiginoso na quantidade de computadores em uso. A conexao desses diversos com-
putadores pela Internet nao sé permite a comunicagao entre seus usuarios, mas também
possibilita que diversos computadores sejam utilizados de forma coordenada para a exe-
cucao de alguma tarefa. Sistemas de computacao em que ha colaboragao entre diversos
computadores possivelmente geograficamente dispersos e pertencentes a diferentes pes-
soas sao denominados “sistemas distribuidos”.

Como nao existe uma administracao central desses sistemas, a sua organizacao é

determinada pela forma como eles cresceram e portanto eles acabam tendo algumas ca-



racteristicas similares a outros sistemas naturais complexos. Em nosso grupo, estudamos

essas caracteristicas, e de que forma elas afetam o desempenho dos sistemas distribuidos.

Visao Cibernética

Prof. Dr. Luciano da Fontoura Costa (Computagao Interdisci-
plinar)

O subgrupo Visao Cibernética ocupa-se das seguintes principais dreas: (i) anélise
de imagens; (ii) redes complexas; (iii) reconhecimento de padrées; (iv) ciéncia e hu-
manidades/artes. Em particular, temos desenvolvido conceitos e métodos de andlise de
imagens e redes complexas, os quais temos utilizado para a representacao, caracterizacao,
modelagem e simulagao de diversos problemas reais incluindo neurociéncias (relagao entre
forma, funcao e conectividade), internet e WWW (algoritmos para compreensao de aces-
sos), biologia de sistemas (estudo da estrutura de mitocéndrias, ossos e vascularizacao),

transportes, dentre muitas outras areas.

Computacao Cientifica

Prof. Dr. Odemir Martinez Bruno (Computacao Interdisciplinar)

O grupo de Computacao Cientifica (GCC), que é um subgrupo do grupo de Com-
putacao Interdisciplinar, tem como principal objetivo realizar pesquisas que integrem a
Ciencia da Computacao, Fisica e Matematica no estudo de problemas tedricos e aplica-
dos. Os principais interesses do grupo sao: Visao Computacional, Analise de Imagens,
Reconhecimento de Padroes, Inteligéncia Artificial e Ciéncias nao Lineares. As principais
ferramentas e métodos matematicos investigados pelo GCC sao: caos, fractais, andlise
multiescala, automatis, e redes complexas. O grupo concentra as suas aplicagoes nas areas
de biodiversidade, biologia vegetal, analise de imagens em nanoescala e criptografia.

O GCC tem um site onde podem ser obtidas maiores informagcoes, imagens, textos

etc: http:scg.ifsc.usp.br



Fisica da Informacao e da Complexidade

Prof. Dr. Leonardo Paulo Maia (Fisica Computacional e Instru-

mentagao Aplicada)

Minhas atividades gerais de pesquisa consistem no estudo da transformacao e trans-
porte de informacao em sistemas com organizacao complexa. Isso inclui o estudo, via
simulagoes computacionais, do problema de codificacao e decodificagao neural, do pro-
cessamento de informacao em modelos de estruturas neurais ou até mesmo o estudo
da organizacao espago-temporal em populacoes genéricas regidas por dinamicas evolu-
cionarias complexas. Neste momento, minha principal linha de pesquisa consiste na
aplicacao de conceitos de criticalidade em sistemas da fisica estatistica fora do equilibrio

ao estudo do processamento de informacao em redes de unidades excitaveis.

Astrofisica de Particulas

Prof. Dr. Luiz Vitor de Souza Filho (Fisica Computacional e

Instrumentagao Aplicada)

Simulacao e analise de dados com recursos computacionais sofisticados para solucao
de equacoes, propagacao de particulas, reconhecimento de padroes e descri¢ao dos detec-
tores. Particulas com energias macroscopicas sao geradas em algum lugar desconhecido
do Universo e atingem a Terra. Experimentos espalhados pelo mundo, tais como o Obser-
vatorio Pierre Auger do qual somos membro, detectam essas particulas. Os dados desses
Observatorios sao copiados nos computadores do IFSC onde pesquisadores brasileiros
podem rodar suas andlises. Os fenomenos que ocorrem desde a emissao dessas particulas
até a sua deteccao nos Observatérios terrestres nao sao completamente entendidos e a
compreensao destes fenomenos passa inevitavelmente pelo uso de ferramentas computa-

clonais.

QCD na Rede

Profa. Dra. Tereza Cristina da Rocha Mendes (Fisica Tedrica —
FFI)

A forca forte, que liga quarks por meio de gliions para formar prétons e néutrons, é

descrita pela cromodinamica quantica (QCD). Infelizmente, os métodos usuais de teorias
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quanticas de campos falham para a QCD, mas a teoria pode ser estudada através de
simulagoes numéricas com métodos de Monte Carlo, como feito pelo Grupo de Fisica de
Particulas Computacional do IFSC (http://lattice.ifsc.usp.br). Nossos cdlculos utilizam
processamento paralelo de alto desempenho em varios clusters de PCs e em um cluster
de GPUs. Os problemas estudados incluem o confinamento de quarks e a transicao de
fase da matéria usual para um plasma de quarks e glions, que existiu no universo logo

apos o Big Bang.



