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Nombre de la asignatura MODELIZACION Y SIMULACION DE SISTEMAS COMPLEJOS
(MASTER FISICA AVANZADA)

Cadigo 21580065

Curso académico 2024/2025

Titulo en que se imparte MASTER UNIVERSITARIO EN FiSICA AVANZADA

Tipo CONTENIDOS

N° ETCS 6

Horas 150

Periodo SEMESTRE 1

Idiomas en que se imparte CASTELLANO

PRESENTACION Y CONTEXTUALIZACION

La asignatura Modelizacién y simulacion de sistemas complejos, enmarcada en el
modulo "Fisica computacional”, aborda de manera fundamentalmente practica el estudio de
una serie de técnicas de simulacion habituales en el estudio de sistemas complejos, tanto
clasicos como cuanticos. Muchas de esas técnicas tienen interés por si mismas y, ademas,
resultan ser pertinentes para el tratamiento de distintos problemas en otras asignaturas del
Méster.

La asignatura es optativa, se imparte en el primer cuatrimestre, y consta de 6 ECTS,
equivalentes a unas 150 horas de trabajo del estudiante. El enfoque de la asignatura es
eminentemente practico, por lo que las horas de trabajo se distribuyen a titulo orientativo de
la siguiente manera:

- Trabajo con contenido tedérico (lectura y consulta de los materiales, estudio de los
contenidos tedricos): 40%

- Realizacion de las actividades practicas y elaboracién de los informes de resultados: 60%.
Aunque el objetivo basico es conocer y poner en practica técnicas de simulacion para lag
resolucién numérica de algunos problemas tedricos, no en menor medida la asignaturag
quiere trasmitir la relevancia que tienen la modelizacién computacional y las simulacionesg
numeéricas para la resolucién de problemas fisicos cuya complejidad impide hacerlo2
mediante estudios analiticos.
Los conocimientos que aporta la asignatura ampliaran los que el estudiante pueda ya tener3
de sus estudios previos, potenciandolos para su aplicacién y ayudando a mejorar la baseﬁ
conceptual y practica. Por ello ha de ser de interés como formacion trasversal para Iaf

. e . . . . . . oy ©
realizacion del trabajo Fin de Master. Por ese motivo, la asignatura contribuye a facilitar lag

. ., L, . . .. . =]
terminacion del Master, con el consiguiente beneficio en el desarrollo profesional de loss
estudiantes.

ada mediante el

mento

e

Es necesario que el estudiante tenga suficiente conocimiento de algin lenguaje de2
programacién cientifico para que sea capaz de codificar los algoritmos y aplicar Ias?
técnicas que se estudian. Ademas, es recomendable que dicho lenguaje sea compilable para"%
que resulte mas util al realizar simulaciones largas, que son necesarias en algunas de las®
Tareas practicas que el estudiante debe realizar para ser evaluado en la asignatura.

alidez e int

ut
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REQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES PARA CURSAR ESTA
ASIGNATURA

Para seguir el estudio de la asignatura con garantias de éxito son precisos conocimientos
suficientes en algunas areas de Matematicas y Fisica, que se supone han sido adquiridos en
asignaturas de la titulacion de cada estudiante. En particular:

1.- Métodos Numéricos, Algebra lineal y Anélisis matematico (al nivel de estudios de algunos
grados en Ciencias o Ingenieria).

2.- Mecéanica Cuantica (o Quimica Cuéantica en los grados o licenciaturas de Quimica y en
algunas titulaciones de ingenieria) y Fisica del Estado Sélido. En ellas deben haberse
estudiado conceptos como funcidon de onda, ecuacién de Schrddinger, interpretacién
probabilistica, la importancia de la periodicidad cristalina, la estructura de bandas, etc.
3.- Mecanica Estadistica (o sus variantes como Termodinamica Estadistica o nombre
similar).

4.- Es necesario que el estudiante tenga conocimiento previo de algunos de los
lenguajes de programaciéon estandar en computacion cientifica (entre otros, Fortran,
C,..., preferiblemente compilables) ya que debe escribir codigos y ejecutar programas para
realizar las Tareas del curso. En algunos casos, se necesitaran tiempo de computacion
largos para poder realizar un buen analisis de los resultados.

En general, los conocimientos adquiridos en grados en Ciencias Fisicas o Quimicasg
deberian ser suficientes. Es probable, sin embargo, que algunos contenidos sean dificultosos§
para los estudiantes que provengan de estudios mas técnicos, por lo que es conveniente que%
los adquieran antes o que tengan disponibilidad para hacerlo durante el estudio de Iaf'jtg
asignatura.

de ser verif

Recalcamos que el estudiante ha de estar familiarizado con el uso de ordenadores, ya ques
buena parte del trabajo practico de la asignatura esta orientado a la ejecucién de programasg
propios de calculo de simulacién. En esos trabajos practicos se basa la evaluacion de Ia%
asignatura. Por esa razon, es necesario que el alumno disponga de un ordenador paras
desarrollar la parte practica de la asignatura y que ademas tenga buen conocimiento de%
algun lenguaje de programacion para calculo cientifico, para que sea capaz de codificar Ios§
algoritmos y aplicar las técnicas que aqui se estudian. Es recomendable que dicho lenguajes

sea compilable para que resulte mas util al realizar simulaciones largas.

EQUIPO DOCENTE

- La autenticidad, validez e integr

Nombre y Apellidos EVA MARIA FERNANDEZ SANCHEZ (Coordinador de asignatura)
Correo Electrénico emfernandez@fisfun.uned.es

Teléfono 91398-8863

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS

Departamento FISICA FUNDAMENTAL
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Nombre y Apellidos JOSE ENRIQUE ALVARELLOS BERMEJO
Correo Electrénico jealvar@fisfun.uned.es

Teléfono 91398-7120

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS

Departamento FISICA FUNDAMENTAL

HORARIO DE ATENCION AL ESTUDIANTE

El medio basico de comunicacidn y tutorizacion entre estudiantes y equipo docente son las
herramientas de comunicacion del Curso virtual, especialmente los Foros de debate.
Ademas, podran utilizarse el correo electrénico, el teléfono y la entrevista personal.

Nota importante: el equipo docente puede cambiar con posterioridad a la redaccion de esta
informacion. En todo caso, los profesores que constan en el apartado "Equipo docente"
estan actualizados.

Profesora: Eva M. Fernandez Sanchez (coordinadora)

E-mail: emfernandez@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 8863

Horario: Miércoles, de 11:00 a 13:00 y de 15:00 a 17:00

Edificio Biblioteca UNED, planta 1 (Mediateca).

Paseo Senda del Rey 5. 28040 Madrid, Espafia.

Profesor: José E. Alvarellos

E-mail: jealvar@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 7120

Horario: Miércoles, de 12:00 a 14:00 y de 16:00 a 18:00
Edificio Biblioteca UNED, planta 1 (Mediateca).

Paseo Senda del Rey 5. 28040 Madrid, Espafa.

COMPETENCIAS QUE ADQUIERE EL ESTUDIANTE

COMPETENCIAS

CM1 Poseer la capacidad para el desarrollo de una aptitud critica ante el aprendizaje que le
lleve a plantearse nuevos problemas desde perspectivas no convencionales.

CM2 Adquirir los conocimientos necesarios en Fisica Avanzada para incorporarse a un
grupo de investigacion o a empresas.

CM3 Adquirir la capacidad para abordar y resolver un problema avanzado en la fisica
teorica, computacional o de fluidos, mediante la eleccion adecuada del contexto teorico, la
identificacion de los conceptos relevantes y el uso de las técnicas matematicas que
constituyen la mejor aproximacion para asi llegar a la solucion.

CM4 Analizar una situacion compleja extrayendo cuales son las cantidades f|3|cas
relevantes y ser capaz de reducirla a un modelo parametrizado.

CM5 Analizar problemas nuevos en sistemas poco conocidos y determinar similitudes y-
diferencias con modelos de referencia.

CM®6 Analizar criticamente resultados experimentales, analiticos y numéricos en el campo de

ito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada mediante el
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la fisica avanzada.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

CONOCIMIENTOS O CONTENIDOS

CN1 Comprender conceptos avanzados de Fisica y demostrar, en un contexto de
investigacion cientifica altamente especializada, una relacion detallada y fundamentada entre
los aspectos tedricos y practicos y la metodologia empleada en este campo.

CN2 Conocer y comprender los elementos mas relevantes de la fisica tedrica, computacional
y de fluidos actual. Profundizar en la comprensién de las teorias que se encuentran en la
frontera de estos temas, incluyendo su estructura matematica, su confrontacion con
resultados experimentales, y la descripcion de los fenbmenos fisicos que dichas teorias
explican.

CN3 Conocer los sistemas operativos y lenguajes de programacion y herramientas de
computacion relevantes en el campo de la fisica avanzada.

CN4 Comprender las propiedades cualitativas de las soluciones a las ecuaciones de la fisica
(sus tipos, estabilidad, singularidades, etc.) y su dependencia de los parametros que definen
un sistema fisico.

HABILIDADES O DESTREZAS

H1 Elaborar un trabajo escrito con datos bibliograficos, tedricos y/o experimentales,
escribiendo un resumen o articulado en extenso (tal y como se realizan los articulos®
cientificos), formulando hipétesis razonables, composiciones originales y conclusionesz
motivadas.
H3 Utilizar bibliografia y fuentes de informacidén especializada, propias del &mbito de
conocimiento de la fisica, manejando las principales bases de datos de recursos cientificos. |
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con la sociedad en general acerca de la Fisica Avanzada, tanto en sus implicacionesg
académicas, productivas o sociales.

H5 Modelizar sistemas de alto grado de complejidad. Identificar variables y parametros
relevantes y realizar aproximaciones que simplifiquen el problema. Construir modelos fisicos
gue describan y expliquen situaciones en ambitos diversos.

H7 Resolver problemas algebraicos, de resolucion de ecuaciones y de optimizacién
mediante métodos numéricos.

H8 Modelar y simular fendbmenos fisicos complejos por ordenador.

COMPETENCIAS

CM1 Poseer la capacidad para el desarrollo de una aptitud critica ante el aprendizaje que le
lleve a plantearse nuevos problemas desde perspectivas no convencionales.

CM2 Adquirir los conocimientos necesarios en Fisica Avanzada para incorporarse a un
grupo de investigacion o a empresas.

CM3 Adquirir la capacidad para abordar y resolver un problema avanzado en la fisica
tedrica, computacional o de fluidos, mediante la eleccidon adecuada del contexto tedrico, Ia."

La autenticidad, validez e integridad de este documento pue

ito: GUI
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identificacion de los conceptos relevantes y el uso de las técnicas matematicas que
constituyen la mejor aproximacion para asi llegar a la solucion.

CM4 Analizar una situacion compleja extrayendo cuales son las cantidades fisicas
relevantes y ser capaz de reducirla a un modelo parametrizado.

CM5 Analizar problemas nuevos en sistemas poco conocidos y determinar similitudes y
diferencias con modelos de referencia.

CM®6 Analizar criticamente resultados experimentales, analiticos y numéricos en el campo de
la fisica avanzada.

CONTENIDOS

Tema I. Introduccion general a la asignatura

Nota importante: La asignatura Modelizacion y simulacion de sistemas complejos aborda de
manera fundamentalmente practica el estudio de una serie de técnicas que son adecuadas
para simular problemas fisicos.

Para abordar la asignatura con garantias es preciso tener conocimientos previos suficientes
en Matematicas y Fisica. En general, los conocimientos adquiridos en grados o licenciaturas
en Ciencias Fisicas o Quimicas deberian ser suficientes; sin embargo, es posible que
algunos contenidos sean dificultosos para los estudiantes que provengan de estudios mas
técnicos.

En particular, deben tenerse conocimientos de Métodos Numéricos, algebra lineal y analisis
matematico, Mecanica Cuantica basica (o Quimica Cuantica en las licenciaturas de
Quimica y en algunas titulaciones de ingenieria), Mecanica Estadistica (o sus variantes
como Termodinamica Estadistica 0 nombre similar) y Fisica del Estado Sélido.

Los estudiantes deben saber que hay contenidos importantes del tema 3 (en particular,
Fisica Cuantica y Fisica del Estado Sélido) sobre los que deben ponerse al dia cuanto antes
si les fuese necesario.

Finalmente, el estudiante ha de estar familiarizado con el uso de ordenadores, ya que buena
parte del trabajo de la asignatura esta orientado a la ejecucién de programas de célculo. Por
esa razon, es también importante que el alumno disponga de un ordenador para el desarrollo
de la parte practica de la asignatura. Ademas, es necesario que el estudiante tenga
suficiente conocimiento previo de algunos de los lenguajes de programacién estandar
en computacién cientifica (Fortran, C,...; siendo deseable que el lenguaje se pueda
compilar) ya que debe desarrollar por si mismo (y utilizard) cédigos de célculo para resolver
problemas relacionados con los contenidos del curso.

Dado que en la Fisica solo es posible encontrar soluciones analiticas a los problemas en

unas muy pocas ocasiones, es necesario utilizar una aproximacion numérica para ser

CODIGO 21580065

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada mediante el
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capaces de obtener resultados de interés. En este tema se presenta un breve esquema de
las principales ideas que subyacen a un curso de Fisica Computacional, de la que esta
asignatura es una introduccion.

Tema Il. Algoritmos Montecarlo

Dentro del campo de los sistemas estocasticos clasicos, en este tema se aborda el estudio
de los métodos de tipo Montecarlo, basados en el uso de los nimeros aleatorios, que
permiten el calculo de promedios de magnitudes fisicas en sistemas de muchas particulas.
Por otra parte, se propone también el uso de estos métodos para la evaluacion de integrales
numeéricas.

Tema lll: Fisica Cuantica Computacional

En esta parte del curso abordamos el problema de la resolucién de la ecuacion de
Schrodinger para sistemas electrénicos. Se comienza con un repaso de aquellos conceptos
de Mecanica Cuantica que el estudiante debe conocer. En el capitulo se repasan los
conceptos de base de representacion, matrices asociadas a operadores y se introducen
algunas técnicas de diagonalizacion que permiten obtener la solucion de la ecuacion de
Schrddinger para diferentes problemas. Seguidamente, se introduce a los alumnos en los
denominados métodos autoconsistentes (0 métodos SCF) de resolucion de la ecuacion de
Schrodinger. Se presentan los métodos fundamentales: la aproximacion de Hartree-Fock y
los métodos basados en el uso del funcional de la densidad (métodos DFT). Para la
simulacion de la dinamica de grupos de atomos (0 moléculas) que interactian entre si se
introducen los métodos de dinAmica cuantica molecular, en los que se hace uso del
formalismo cuéntico. Se introduciran los conceptos y teoremas que permiten abordar este
problema usando la aproximacién de Born-Oppenheimer y la dependencia temporal en la
ecuacion de Schrodinger. Finalmente se aborda la solucion de la ecuacion de Schrédinger
en sdlidos periédicos. En esta parte se vera como el problema de, en un principio, un
namero infinito de electrones puede reformularse en términos de un nimero mucho menor
de electrones: los electrones de la celda unidad.

METODOLOGIA

validez e integridad de este documento puede ser verificada mediante el

La metodologia de la asignatura esta basada en la ensefianza a distancia, donde tiene grans
importancia el aprendizaje autonomo. La docencia se impartira a través de un curso virtuals
dentro de la plataforma virtual de la UNED, en el que los estudiantes dispondran de:

(a) Informacion y Materiales:
Comentarios sobre los distintos temas del programa, asi como materiales de apoyo (materials
complementario, material especifico para alguno de los temas del programa, ejemplos({z
practicos, etc.).

claa

- La autent

Ambit
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(b) Herramientas de comunicacion:

Foros de consulta y debate, para preguntas e intercambio de conocimientos, dudas, etc., y
plataforma de entrega de informes de las Tareas practicas.

(c) En el curso se propondran las Tareas o actividades practicas que los estudiantes
deberan realizar a lo largo del curso. Esta parte practica de la asignatura es esencial, y esta
centrada en la programacion (o la utilizacion) de cédigos de simulacion usando un lenguaje
de programacion cientifico. En estas tareas se aplicaran los conocimientos tedricos que se
han adquirido a problemas especificos. En algunas Tareas tendra un peso importante la
programacién por parte del estudiante del cddigo de calculo que debe computar el
ordenador (véase el apartado sobre la Evaluacion).

SISTEMA DE EVALUACION

TIPO DE PRUEBA PRESENCIAL
Tipo de examen No hay prueba presencial

CARACTERISTICAS DE LA PRUEBA PRESENCIAL Y/O LOS TRABAJOS
Requiere Presencialidad No
Descripcién

Criterios de evaluacion

UNED

La evaluaciéon de la asignatura se realizara a partir de la realizacion individual de
cinco Tareas practicas obligatorias y de las memorias presentada sobre ellas. En las
tareas el estudiante, entre otras cosas, desarrollard por si mismo (o utilizard)
codigos de calculo para resolver problemas relacionados con los contenidos del
curso. Por ese motivo, es necesario que el estudiante conozca bien algun lenguaje de
programacion cientifico. Las Tareas y los plazos de entrega se anunciaran en el Curso
Virtual.

El estudiante, por tanto, ha de estar suficientemente familiarizado con el uso de
ordenadores y la programacién en un lenguaje cientifico de calculo, ya que parte

~ . s
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por el equipo docente).

Uno de los objetivos principales de las Tareas es que el estudiante muestre cierta
independencia, dado el enfoque académico investigador del master. Por ese
motivo, deben los estudiantes prestar atencién a los aspectos mas originales, y
analizar aquellos puntos que mas les sorprenda en cada Tarea.

Finalmente, se valorara muy positivamente la participacion activa del estudiante
en los foros de discusion del curso virtual.

Ambito: GUI - La autenticidad, validez e integridad de este documento
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Las Tareas se plantean de manera muy abierta, por lo que el estudiante debe mostrar
independencia, dado que estad cursando un master a distancia con un enfoque
académico investigador. Por ese motivo, se valoraran los aspectos mas originales del
trabajo realizado (no se van a calificar las tareas como si fuesen problemas o exdmenes
cerrados). Especialmente, se quiere motivar a los estudiantes a que lleven a cabo
desarrollos propios o analisis de aquellos puntos que les han llamado la atencién en
cada Tarea y que presenten conclusiones claras de su trabajo.

La calificacion se determinard a partir de la ejecucion de estas Tareas y la
presentacion de sus correspondientes informes, que han de incluir una discusion
detallada y critica del trabajo realizado. Como guia general, en esas memorias se
debe explicar el trabajo que se ha realizado, justificandolo debidamente, y no
limitarse a describir meramente los pasos que se han ido haciendo.

Se requerird una calificacién minima en cada trabajo. Si todos los trabajos
superan esta calificacion minima, la calificacién final sera la media ponderada de
las calificaciones individuales (véase la ponderacion en el apartado ¢cémo se
obtiene la calificacion final?).

Se valorard también muy positivamente la participacion activa del estudiante en
los foros de discusién del curso virtual.

Ponderacion de la prueba presencial y/o
los trabajos en la nota final

Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

Las Tareas tendran las siguientes fechas aproximadas de entrega:

Tarea 1: 15 de noviembre

Tarea 2: 15 de diciembre

Tarea 3: 10 de enero

Tarea 4: 30 de enero

Tarea 5: 14 de febrero

Los estudiantes que por alguna circunstancia no puedan seguir el calendario
ordinario podran entrar en la convocatoria de septiembre. Las fechas
aproximadas seran: entrega de una parte de los trabajos antes del 25 de julio; y el
resto antes del 20 de septiembre. El nUmero concreto de trabajos a entregar en
cada fecha y los plazos exactos de entrega se anunciaran en el Curso Virtual.

PRUEBAS DE EVALUACION CONTINUA (PEC)
¢Hay PEC? No
Descripcién

Criterios de evaluacion

Ponderacion de la PEC en la nota final
Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

- La autenticidad, validez e integridad de este documento puede ser verificada mediante el
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OTRAS ACTIVIDADES EVALUABLES

¢, Hay otra/s actividad/es evaluable/s? No
Descripcién

Criterios de evaluacion

Ponderacion en la nota final
Fecha aproximada de entrega
Comentarios y observaciones

¢, COMO SE OBTIENE LA NOTA FINAL?

La calificacion se determinara a partir de la ejecucion de estas Tareas y la presentacion
de sus correspondientes informes, que han de incluir una discusién detallada y critica
del trabajo realizado. Como guia general, en esas memorias se debe explicar el trabajo
que se ha realizado, justificAndolo debidamente, y no limitarse a describir paso a paso
lo que se ha ido haciendo.

Se requerira una calificacién minima en cada trabajo. Si todos los trabajos
superan esta calificacién minima, la calificacion final serd la media ponderada de
las calificaciones individuales (véase la ponderacion mas abajo).

Se valorard también muy positivamente la participacion activa del estudiante en
los foros de discusién del curso virtual.

Tarea 1: 15%

Tarea 2: 40%

Tarea 3: 20%

Tarea 4: 10%

Tarea 5: 15%

BIBLIOGRAFIA BASICA

El texto basico para preparar la asignatura es

J. M. Thijssen “Computational Physics”, second edition, Cambridge University Press,
2007.

que cubre practicamente todo el contenido del curso. Esta segunda edicion esté publicada
en rastica (ISBN 978-1107677135).

Nota importante; en el curso virtual se pondra también a disposicion de los estudiantes
material adicional para el estudio de algunos temas de la asignatura.
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BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

Para el apartado sobre las técnicas de diagonalizacion se pueden consultar textos de
Métodos numéricos, entre ellos los dos textos siguientes:

-J. D. Faires y R. Burden: "Métodos Numéricos" (32 edicion), Thomson Editores, Espafia,
2004. (Alternativamente puede utilizarse el texto Analisis Numérico, de los mismos autores,
editado por Thomson Internacional en México. Las diferencias con el anterior son minimas).
- C. F. Gerald y P. O. Wheatley: "Analisis Numérico con Aplicaciones" (Sexta edicion),
Prentice Hall, Pearson Education, México, 2000

Sobre las técnicas Monte Carlo una referencia muy completa es:
-D. P. Landau y K. Binder. "A guide to Monte Carlo Simulations in Statistical Physics"
, Cambridge University Press (2000, dltima edicion, 2009).

Una revision general muy citada (y a veces, criticada) sobre métodos numéricos es

- Press , Teukolsky , Vetterling , Flannery "Numerical Recipes: the art of scientific
computing" 3rd edition, Cambridge University Press, 2007.

Debe hacerse notar este texto no es un texto de Fisica computacional o de simulacién en
general.

RECURSOS DE APOYO Y WEBGRAFIA
Todos los recursos de apoyo al estudio estan disponibles en el Curso virtual.
Entre ellos:

1.- El material de apoyo para el desarrollo de la asignatura.
2.- Material para entender mejor la aplicacion de los conceptos teéricos a las simulaciones
que se realizaran en las Tareas del curso.

3.- Guiones detallados de las Tareas (trabajos practicos) que debe llevar a cabo cada
estudiante, asi como la informacién basica para la utilizacién de los recursos informaticos
necesarios para la realizacion de las mismas.

4.- Herramientas de comunicacion del Curso virtual: foros de consulta y debate, y plataforma.
de entrega de los informes de las Tareas. Los estudiantes han de usar los Foros para lasy,
dudas o comentarios sobre los contenidos y las Tareas del curso; se valorara muy=
positivamente la participacion activa en dichos foros.
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IGUALDAD DE GENERO

En coherencia con el valor asumido de la igualdad de género, todas las denominaciones que en esta
Guia hacen referencia a 6érganos de gobierno unipersonales, de representacion, o miembros de la
comunidad universitaria y se efectlian en género masculino, cuando no se hayan sustituido por
términos genéricos, se entenderan hechas indistintamente en género femenino o masculino, segun el
sexo del titular que los desemperie.
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