Universidad Nacional de Cérdoba
FACULTAD DE MATEMATICA, ASTRONOMIA Y FISICA

PROGRAMA DE ASIGNATURA

ASIGNATURA: Fisica Computacional ANO: 2011.

CARACTER: Curso de Posgrado

DOCENTES ENCARGADOS: Adolfo J. Banchio y Verénica I. Marconi

CONTENIDOS

Unidad I: Métodos Numéricos y Caos
Integracion numérica de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias. Cdlculo numérico de integrales. Transfor-
mada rdpida de Fourier, uso de la biblioteca FFTW. Aplicaciones a problemas de Caos: mapeo logistico

y caos hamiltoniano. Calculo de exponentes de Lyapunov y secciones de Poincaré.

Unidad II: Dindmica molecular
Introduccién al método de dindmica molecular. Algoritmos de integracién de Verlet. Condiciones de
contorno periddicas y minima imagen. Aplicaciones a transiciones de fases. Célculo de funcién de corre-

lacién de pares, de factor de estructura y de coeficiente de difusion.

Unidad III: Ecuaciones en derivadas parciales
Método de diferencias finitas. Analisis de estabilidad. Solucidn de la ecuacién de difusion.

Unidad IV: Simulaciones estocasticas
Generadores de nimeros aleatorios. Tests de los algoritmos. Caminatas al azar. Aplicaciones a Fracta-
les aleatorios. Integracion de ecuaciones diferenciales estocasticas (Ecuacion de Langevin - Brownian

Dynamics). Aplicacidn a ratchets.

Unidad V: Método de Monte Carlo
Procesos de Markov: definicién. Propiedades limites, balance detallado y bafo térmico. Algoritmo de
Metrépolis. Medicién de valores medios y funciones de correlacién. Aplicacién al modelo de Ising.

Exponentes criticos, cumulantes de Binder, escaleo de tamaifio finito.

Unidad VI: Autoestados y Autovalores en Fisica Cuantica
Ecuacién estacionaria de Schrodinger, diagonalizacién de matrices y uso de la biblioteca LAPACK.
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FORMAS DE EVALUACION

= Entrega obligatoria de trabajos practicos después de cada unidad.

= Desarrollo de un trabajo especial, dentro de los plazos establecidos para su entrega, cuyo informe

escrito sera defendido el dia del examen final.

CONOCIMIENTOS PREVIOS REQUERIDOS

= Conocimientos basicos de Mecanica Estadistica.

= Manejo de algtin lenguaje de programacion (preferentemente Fortran o C).




