“Simulaciones Computacionales en Fisica”

Programa de la materia — Curso 2022

Unidad 1: Introduccion a las simulaciones computacionales.

1.1 Rol que juegan las simulaciones computacionales en la investigacion cientifica, en
particular: en la investigacion en fisica. Ejemplos.

1.2 Repaso de elementos basicos de programacion y calculo numerico (integracion,
interpolacion, diagonalizacién, etc.). Aplicaciones a problemas fisicos.

Unidad 2: Simulaciones Computacionales en Mecanica Estadistica.

2.1 Repaso de conceptos centrales de la mecanica estadistica. Visiones de Gibbs y
Boltzmann. Ergodicidad. Equilibrio. Fluctuaciones.

2.2 Simulaciones de Dindmica Molecular

Introduccion: Sélidos, liquidos, gases. Uso de potenciales. Objetivos de una simulacion.
Algoritmos para resolver las ecuaciones de Newton. Preparacién de una simulacion:
Condiciones iniciales y condiciones de contorno. Ensambles NVE, NVT, NpT

Propiedades que se pueden obtener en una simulacion. Variables de estado termodinamicas,
propiedades estructurales, funciones de correlacion estaticas: factor de estructura, funcion de
correlacion de pares, funciones de correlacion temporales y coeficientes de transporte:
difusividad, viscosidad. Ejemplos y aplicaciones. Transicion de fase solido-liquido.

2.3 Método de Montecarlo

Muestreo Simple. Muestreo pesado. Cadenas de Markov. Balance detallado. Algoritmo de
Metrépolis. Ejemplos y aplicaciones: Simulacion de un sistema de espines en una red
bidimensional. Modelo de Ising. Transicién de fase de 2do orden.

Unidad 3: Introduccién a la simulacién de la dindmica de sistemas fuera del
equilibrio y procesos estocasticos.

3.1 Simulaciones estocasticas. Ecuacion maestra. Algoritmos de simulacién estocastica.
Caminata aleatoria.

3.2 Introduccion a sistemas dinamicos. Resolucion numérica de ecuaciones no lineales.
Efectos estocasticos. Aplicaciones a problemas bioldgicos.



Unidad 4: La simulacion computacional en la investigacion cientifica.

4.1 Métodos de primeros principios (ab-initio) y su utilizacion en el célculo de la densidad
electronica de sélidos periodicos. Determinacion de estructuras de menor energia, frecuencias
de vibracion, relajaciones estructurales introducidas por impurezas, gradientes de campo
eléctrico. Simulaciones de dinamica Molecular ab-initio.

4.2 Simulaciones en sistemas vitreos. Sistemas que no equilibran por debajo de una dada
temperatura. Herramientas para caracterizar la transicion.

4.3 Simulacion de la transmisién de enfermedades infecciosas: un problema
interdisciplinario. a) Lo que los modelos pueden y no-pueden hacer. b) Modelos
deterministas. ¢) Modelos estocasticos. Aplicacion al problema de la epidemia de COVID-19
en Argentina en 2020.

NOTA: Los trabajos practicos de la Unidad 4 seran de realizacion opcional.

Régimen de cursada:

e Clases teoricas (3 horas semanales) y de trabajos practicos (de 3 horas semanales).

e Aprobacion de los trabajos practicos: se presentara la resolucion de determinados
ejercicios de las préacticas del curso.

e Aprobacion de la materia. Opcion 1) Se realizard un trabajo final que incluira la
aplicacion de herramientas vistas en el curso al estudio de un problema. El estudio
puede involucrar, el desarrollo de un programa computacional o la utilizacién de uno
existente, en el caso de un programa muy complejo como los utilizados para dinamica
molecular o calculos ab-initio. Opcion 2) Se rendird examen final sobre los temas
abordados en el curso.

Para més informacion:
consultar con el profesor a cargo: fabricius@fisica.unlp.edu.ar
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