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l FUNDAMENTACIONY OBJETIVOS ]
£n la actualidad, para realfizar célculos en muchos casos de la fisica, entre olras ciencias, es
recesario el manejo de calculos numéricos y con uso directo de computadoras.

Dentio de los distintos métodos de cdlculo numérico, existen dos metodologfas que nos permiten
abarcar un sinntimero de soluciones a situaciones probleméaticas, con aplicaciones en la fisica
cudntica y de radiaciones.

En este curso desarrollaremos el métndo Montecarlo y haremos una introduccion a los calculos ab
initio.

Dado que estos métodos de cdlculo deben ser realizados en computadoras, es absolutamente
imprescindible el manejo de lenguajes de programacion. Para ello hemos elegido dos lenguajes de
un gran uso en la actualidad. El primero de ellos es el Forran, pues es un lenguaje de
programacion cientifica de mucha aplicacién y desanollo, En nuestro caso verenos el Fortran 77,
90y 95.

Y el segundo lenguaje que aplicarenos sera Python, dado que es un lenguaje moderno, con
muchas prestaciones y una variedad muy grande de librerias, preferentermente verermos Python
3.x

El objetive a alcanzar con ambos lenguajes, es un rmangjo suficiente para desanollar los
programas de calculo que sean necesarios para la segunda parte del curso,

Para el mbdulo de Montecarlo, el objelive es proporcionarles a los alunnos heramientas de
calculos que se podran aplicar en el transporte de radiacion en la materia, cuyo eshudio directo
estd vinculado en el cdlculo de dosis de radiacidn. Ademds de ver otras aplicaciones generales,
cormo el caso de cadenas de Markov, soluciones de ecuaciones diferenciales e integrales. £l
chjetivo es proparcionar los conocimientos tedricos vy practicos necesarios para desamollar v
emplear programas de simulacion Montecarto en situaciones de interés en fisica.

En tanto que en el caso de los célculos ab initio, los alurmos aprenderdn los conceptos bdsicos de
la teorfa de la funcional densidad que aporta al desarrollo del célculo de primeros principios. Lo
que permitird realizar célculos de optimizacion de estructuras de metales puros y compuestos,
calculos de bandas, densidades de estados electrdnicos y espechtros de rayos X de absorcidn y de
emision (Xanes, Xes).

L _CONTENIDO e

Programacion en Fortran
Elementos de programaclén, cadenas de caracteres, ndmeros, vectores, matrices, sentencias

l6gicas, ndmeros aleatorios, librerias.

Programacion en Python
Elermentos de prograrmacion, cadenas de caracteres, nlimeros, vectores, matrices, sentencias

lbgicas, ndmeros aleatotios, librerias.

Montecario
Densldades de Probabilidad, Ley de Grandes nlimeros, cadenas de Markov, célculos Integrales,

resolucion de ecuaciones diferenciales, uso subrutinas de simulacién (PENELOPE), aplicacion en
calculos de ransporte de radiacion y dosis.
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ab initio

Teoria de la Funcional Densidad, Aproximacién de Bom Oppenheimer, Modelo de Thormas Fermi
Teorema de Hohenber-Khon, Teorema de Kohn-Sham, Resolucion de la ecuacion de Schrodinger,
Potenciales de correlacién e Intercamblo; Local density aproximation, (LDA), Generalized Gradient
aproximation (GGA), Band gap vy potencial semi local (TB-mBj }.

Método de las ondas planas aumentadas (calculos all electon): Wien2k y Método de
pseudopotenciales: Quantum Espresso.

[ BIBLIOGRAFIA B

BIBLIOGRAFIA BASICA
FORTRAN 90 Programiring
T.M.R.Ellis, lvor R. Philips, Thomas M. Lahey. Addison-Wesley

Elementos de programacion Fortran.
Pablo . Santamaria. | unio 2012 - Versién 0.1.5
Esta obra se dislribuye bajo una licencia de Creative Commons Alribucién Compartir Derivadas

igual 3.0 Unported.

Python para tbdos
por Raul Gonzélez Duque.
Este libro se disiribuye bajo una licencia Creative Cormmons Reconoclimiento 2.5 Espafia.

Applications of Monte Carlo Method in Science and Engineering

Edited by Shlomo Mark and Shaul Mordechai

Published by InTech. ] aneza Trdine 9, 51000 Rijeka, Croatia

All chapters are Open Access articles distributed under the Creative Commons Non Commercial
Share Alike Attribution 3.0 license, which permits to copy, distiibute, transmit, and adapt the work
in any medium, so long as the original work Is properly cited.

Grinstead and Snell’s introduction to Probahility
The CHANCE Project Version dated 4 j uly 2006
This work is freely redistibutable under the terms of the GNU Free Documentation License.

hitps//math.darbrouth.eduf/~prob/probyprob. pdf

PENELOPE-2011, A Code System for Monte Carlo Simulation of Electron and Photon Transport
Francesc Salvat, | ose M. Fermadez-Varea, | osep Sempau. Facultat de Fisica(ECM) Universitat de
Barcelona, Spain.

Density-FFunctional Theory of Atorrs and Molecules
Robert G. Pair and Weitao Yang. University of North Carolina

A Primer in Density Functional Theory
C. Fiolhais F. Nogueira M, Marques, Springer

WIENZk. An Augrmented Plane Wave -+ Local Orbitals Program for Calculating Crystal Properties

Peter Blaha, Karlheinz Schwarz, Georg K. H. Madsen, Dieter Kvasnicka, } oachim Luilz:

Vienna University of Technology. Institute of Materials Chemistry. Getreidemarkt 9/165-TC. A-1060
S Vienna, Austria. ISBN 3-9501031-1-2

httpi//susi.theochemtuwien.ac.alfreg_userfiexthooks/usersquide. pdf

User's Gulde for Quantum ESPRESSO (v.6.2)
http://www.quantumres presso.org/wp-content/uploads/Bocfuser_guide,pdf

— " BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA
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introductory fecture notes on MARKOV CHAINS AND RANDOM WALKS
Takis Konstantopoulos, Auturmn 2009, http:/Mww2. math.uu.se/~takis/L/McRw/merw. pdf

Atomic and Electronic, Structure of Solids
Efthimios Kaxiras, Cambridge University Press. ISBN-10 0-521-52339-7

l , EVALUACION ]
FORMAS DE EVALUACION

La Evaluacion Final se concretara con la presentacién de 6 (sels) Trabajos Practicos aprobados y
una presentacién oral del Trabajo Especial que cada alunmo realizo.

El Trabajo Especial, puede ser llevado a cabo en grupos de pequefia cantidad de Alunnos si el
trabajo y los Alurmnos lo requieren.

REGULARIDAD
Para alcanzar la condicién de Alumno regular es necesario cunplir un minimo de 70% de
asistencia a clases teéricas y practicas; y aprobar al menos el 60% de los Trabajos Pricticos, es

decir 4{cuatro) Trabajos Practicos.

PROMOCION
Los requisitos para adguirir la condicion de alumno promocional son: curmplir un minimo de 80%

de aslstencia a clases tedricas, practicas; aprobar todos los Trabajos Practicos (6 -sels- Trabajos
Practicos), el Trabajo Especial con una nota no menor a 6 (sels) y Aprobar un cologutio.

[ - CORRELATIVIDADES ]
Para Cursar: Especialidad | (regularizada)

Métodos Numéricos (regularizada)

Para Promocionar: Especialidad | {aprobada)

Métodos Numéricos (aprobada)




