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1.PRESENTACION

La asignatura Modelizacién y simulacién de sistemas complejos, enmarcada en la materia "Métodos Avanzados de
Simulacién”, aborda de manera fundamentalmente practica el estudio de una serie de técnicas de simulacién que resultan
ser adecuadas para los problemas tedricos que se abordan en otras asignaturas del médulo Fisica Estadistica de Sistemas

Complejos.

Se presentan algunos métodos de simulacion que se usan para el estudio de sistemas complejos tanto clasicos como

cuanticos.

La asignatura es optativa, se imparte en el segundo cuatrimestre, y consta de 6 ECTS, equivalentes a unas 150 horas de
trabajo del estudiante. A titulo orientativo, las horas de trabajo se distribuyen de la siguiente manera:

Trabajo con contenido teérico (lectura y consulta de los materiales didacticos): 20%
Trabajo auténomo (estudio de los contenidos tedricos): 20%
Realizacion de las actividades préacticas y elaboracion de los informes de resultados: 60%.

2.CONTEXTUALIZACION

Esta asignatura tiene el objetivo de abordar el estudio de algunas de los técnicas de simulacion mas habituales que puedan
ser aplicadas para resolver algunos de los problemas tedricos que se abordan en otras asignaturas del Master y para la
realizacion del trabajo Fin de Master, con aplicaciones tanto en sistemas clasicos como cuanticos.

Por consiguiente, los conocimientos que aportarda habran de ampliar aquellos que el estudiante pueda ya tener de sus
estudios de licenciatura o grado, potenciandolos para que pueda aplicarlos en sus estudios de Master, mejorando la base

conceptual y practica de alguna de las asignaturas.

Por otra parte, y no en menor medida, intenta mostrar al estudiante la relevancia que tienen la modelizacién computacional
y las simulaciones numéricas en la resolucion de aquellos problemas fisicos cuya complejidad impide su descripcion
mediante un estudio analitico simple. Por ese motivo, es conveniente que el estudiante conozca algin lenguaje de

programacion cientifico para aplicar las técnicas que aqui se estudian.

3.REQUISITOS PREVIOS RECOMENDABLES

Para abordar la asignatura con garantias de éxito son precisos conocimientos suficientes en algunas areas de Matematicas y
Fisica que hayan sido adquiridos en asignaturas de grado/licenciatura. En particular:

1.- Métodos Numeéricos, Algebra lineal y Analisis matematico (al nivel de estudios de grado en Ciencias o Ingenieria).

2.- Mecénica Cuantica (o Quimica Cuantica en las licenciaturas de Quimica y en algunas titulaciones de ingenieria), en la que



se hayan discutido conceptos como funcidon de onda, ecuacion de Schrédinger, interpretacion probabilistica, etc.

3.- Mecanica Estadistica (o sus variantes como Termodinamica Estadistica o nombre similar).

4.- Es muy conveniente el que el estudiante tenga algun conocimiento previo de algunos de los lenguajes de programacion

estandar en computacion cientifica (Fortran, C, Basic,...).

En general, los conocimientos adquiridos en grados o licenciaturas en Ciencias Fisicas o Quimicas deben ser suficientes. Es
probable, sin embargo, que algunos contenidos sean dificultosos para los estudiantes que provengan de estudios mas

técnicos.

Dado que hoy en dia una buena parte del material bibliografico estd en inglés, es necesario tener conocimiento de este

idioma a nivel cientifico-técnico.

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 calculo. Por esa razén, es importante que el alumno pueda
disponer de un ordenador para desarrollar la parte préactica de la asignatura.

4.RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Objetivos generales:

* Trasmitir al alumno la relevancia de la modelizacién computacional y de las simulaciones en la resolucién de problemas

fisicos cuya complejidad impide su solucién mediante expresiones analiticas simples.

* Interconectar los conceptos y modelos de la fisica con los métodos de analisis numérico necesarios para su solucion.

* Familiarizar al alumno con el uso cientifico de los lenguajes de programacién y su aplicacién a la resolucion numérica de

sistemas fisicos.

* Establecer la relevancia de los métodos Monte Carlo.

* Conocer diferentes métodos de resolucién de problemas de autovalores y su aplicacion a problemas cuanticos.

Destrezas:

* Comprension de la complejidad intrinseca de los sistemas fisicos y desarrollo de la capacidad para plantear modelos

computacionales para un problema fisico sencillo e implementar el modelo en el ordenador.

* Habilidad para discriminar las magnitudes relevantes en un célculo de simulacién de propiedades fisicas.

* Analizar criticamente las bondades y las limitaciones de los métodos aproximados de resoluciéon de problemas fisicos.

* Uso de herramientas informaticas (lenguajes de programacion, aplicaciones de visualizacién y tratamiento de datos,

aplicaciones de célculo simbdlico) en el contexto de la fisica y matematica aplicada.

* Saber como recopilar informacioén en la web y cémo realizar basquedas bibliogréaficas.

Competencias:

* Capacidad de eleccion de las herramientas mas adecuadas para abordar un proyecto que exija la realizacion de alguna
simulacién numérica. Solvencia en el tratamiento de datos y en su andlisis critico.

* Experiencia en la consulta de documentaciéon técnica (tanto en espafiol como en inglés) de software especializado y en la
busqueda de fuentes de informacion y bibliograficas necesarias para la ejecucién de proyectos.

* Facilidad en la comunicacion escrita. Exposicion ordenada y estructurada.




* Desarrollo del aprendizaje autbnomo, de manera que el estudiante sea capaz de iniciarse en nuevos campos de manera
independiente.

Actitudes:

* Andlisis critico de resultados.

* Exposicion razonada de los resultados de un proyecto o tarea de investigacion.

* Capacidad de eleccion de las herramientas y de la estrategia adecuadas para abordar un proyecto concreto.

5.CONTENIDOS DE LA ASIGNATURA

Tema I. Introduccién general a la Asignatura

Tema Il. Algoritmos Monte-Carlo 1

Simulaciones estocasticas: generadores de nimeros aleatorios.
Cadenas de Markov

Algoritmo de Metrépolis.

Integracién numérica de Monte Carlo.

Tema I11. Algoritmos Monte-Carlo I1
Muestreo relevante.

El modelo de Ising.

Conjuntos estadisticos.

Ecuacién de Langevin.

Tema 1V: Fisica Cuantica: una particula

Breve repaso del formalismo cuantico.

Fisica cuantica y Algebra lineal. Representacion de operadores. Técnicas de diagonalizacion.
Ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo para una particula.

Integracion de la ecuacién de Schrodinger,

Tema V: Fisica Cuantica: muchas particulas

Introduccién a los métodos autoconsistentes para sistemas de muchas particulas.



Resolucién de la ecuacion de Schrodinger para sélidos con estructura cristalina periédica.

6.EQUIPO DOCENTE

JOSE ENRIQUE ALVARELLOS BERMEJO
EVA MARIA FERNANDEZ SANCHEZ
HERNAN SANTOS EXPOSITO

7.METODOLOGIA

La metodologia de la asignatura esta basada en la ensefianza a distancia, donde tiene gran importancia el aprendizaje

auténomo.

En el curso se recomienda una bibliografia basica que cubre todo el programa. Asimismo los estudiantes dispondran, a
través de la plataforma educativa virtual de la UNED (en el espacio dedicado al Curso virtual de esta asignatura) de
materiales de apoyo (material complementario, material especifico para alguno de los temas del programa, ejercicios

préacticos, etc.).

Ademas, en el Curso se propondran las actividades practicas que los estudiantes deberan realizar a lo largo del curso.

El apoyo docente se hara a través de la comunidad del Curso virtual (foros, tutoria telematica, correo electrénico, etc.).

La parte practica de esta asignatura es esencial, y esta centrada en la utilizacion de cédigos de simulacién usando las

herramientas informaticas adecuadas. En estas tareas se aplicaran los conocimientos tedéricos adquiridos a problemas

especificos planteados por el equipo docente.

8.BIBLIOGRAFIA BASICA

Comentarios y anexos:

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.

En el curso virtual se dispondra diversos material adicional para la asignatura a disposicion de los estudiantes.

9.BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

Comentarios y anexos:

Para el apartado sobre las técnicas de diagonalizacién se pueden consultar los dos textos siguientes:

- J. D. Faires y R. Burden: "Métodos Numéricos" (32 edicién), 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 edicién), 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 edicién, 2009).

Una revisidon general muy citada sobre métodos numéricos es
- Press , Teukolsky , Vetterling , Flannery "Numerical Recipes: the art of scientific computing" 3rd edition,
Cambridge University Press, 2007.

10.RECURSOS DE APOYO AL ESTUDIO

Se pondréa a disposicion de los estudiantes, en el curso virtual de la asignatura, material de apoyo para el estudio de la

asignatura.

Se potenciara el uso de los Foros para las dudas y comentarios sobre los contenidos y las tareas del curso, y se valorara

muy positivamente la participacion activa de los estudiantes en ellos.

11.TUTORIZACION Y SEGUIMIENTO

El medio basico de comunicacion y tutorizacién 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.

Profesor: Julio Juan Fernandez Sanchez (coordinador)
E-mail: jjfernandez@fisfun.uned.es

Teléfono: 91 398 7142

Horario: Miércoles, de 16 a 20 h

Despacho: 206 - Facultad de Ciencias

Profesor: J. E. Alvarellos

E-mail: jealvar@fisfun.uned.es
Teléfono: 91 398 7120

Miércoles, de 16 a 20 h

Despacho: 207 - Facultad de Ciencias

12.EVALUACION DE LOS APRENDIZAJES

Se realizara a partir de la realizacion de varias tareas en las que el estudiante, de manera individual, desarrollara o utilizara

coédigos de calculo para resolver problemas relacionados con los contenidos del curso.

La calificacion se determinara a partir de la ejecucidon de estas practicas, junto con la presentacién de sus correspondientes

informes que han de incluir una discusion detallada del trabajo realizado.

Se valorara positivamente a la hora de establecer la calificacion final la participacion activa del estudiante en los foros de

discusiéon dentro del curso virtual.

13.COLABORADORES DOCENTES

Véase equipo docente.
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