SIMULACIONES COMPUTACIONALES EN FISICA

Correlativas: Mecanica Estadistica |

Se dicta en el segundo cuatrimestre de cada afo.

Conocimientos Sugeridos: Conocimientos basicos de programacion vy
calculo numérico para cursar esta materia, se sugiere tomar previamente
una asignatura que incluya estos contenidos como, por ejemplo, la materia
"Computacion” que se dicta en este departamento.

Fundamentacion:
Tradicionalmente el campo de trabajo de los fisicos se ha dividido en experimental y tedrico. A partir de la
aparicién de las computadoras y de su progresiva eficiencia se fue consolidando un nuevo abordaje a los
problemas fisicos a partir de la simulacién computacional. Este abordaje permite la resolucion de modelos
tedricos de gran complejidad (cuya resolucién analitica no se conoce) con un nivel de precision comparable o
por debajo muchas veces del error experimental. Asi, la simulacion computacional, se ha convertido en un
area de trabajo de gran actividad para los fisicos y juega un rol importante a la hora de vincular los otros
campos de trabajo en la disciplina y facilitar la interaccion y cooperacion. Por estas razones, consideramos de
importancia la inclusién de una materia a nivel de grado donde los alumnos puedan enterarse de las
posibilidades y alcances de esta area de trabajo, ya sea porque van a utilizar sus herramientas o a colaborar
con expertos del campo.
Por otra parte, las simulaciones computacionales en mecanica estadistica tienen un gran valor formativo a
nivel grado ya que permiten visualizar la conexion entre las leyes de la mecanica estadistica y la
termodinamica. Con relativa facilidad se pueden montar "experimentos" numéricos a través de los cuales
explorar la conexién entre las leyes del mundo microscopico y macroscopico.
Por las razones expuestas, el siguiente programa es de contenidos generales pero pone énfasis en la
mecanica estadistica.

Programa:
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 programacién y calculo numérico (integracion, interpolacion,
diagonalizacién, etc.). Aplicaciones a problemas fisicos, por ejemplo: resolucién de la ecuacion de
Schrédinger en una dimension para un potencial arbitrario.

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 Dinamica Molecular

Introduccién: Sdlidos, liquidos, gases. Uso de potenciales. Objetivos de una simulacion.

Algoritmos para resolver las ecuaciones de Newton. Preparacion de una simulacién: Condiciones iniciales y
condiciones de contorno. Ensambles NVE, NVT, NpT.

Propiedades que se pueden obtener en una simulacién. Variables de estado termodinamicas, propiedades
estructurales, funciones de correlacion estaticas: factor de estructura, funcién de correlaciéon de pares,



funciones de correlacién temporales y coeficientes de transporte: difusividad, viscosidad. Ejemplos vy
aplicaciones. Transicion de fase solido-liquido.

2.3 Método de Montecarlo

Muestreo Simple. Muestreo pesado. Cadenas de Markov. Balance detallado. Algoritmo de Metropolis.
Ejemplos y aplicaciones: Simulaciéon 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 dinamica de sistemas fuera del equilibrio y procesos
estocasticos.

3.1 Simulaciones estocasticas. Ecuacion maestra. Algoritmos de simulacién estocastica. Aplicaciones a
sistemas dinamicos. Caminata aleatoria.

Unidad 4: La simulacién computacional en la investigacion en fisica. Esta unidad dependera del docente a
cargo.
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