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PROGRAMA DE CURSO
METODOS NUMERICOS PARA LA FiSICA

A. Antecedentes generales del curso:

Departamento Departamento de Fisica (DFI)
Métodos L
L Cddigo -
Nombre del curso Numeéricos para la F14005 Créditos 6
. del curso
Fisica
Nornbrfe del curso Numerical Methods in Physics
en inglés
Horario Trabaio
Horas semanales Docencia 3 de 1.5 J 5.5
personal
consulta
Caracter del curso Obligatorio X Electivo
FI2004: Termodinamica/1Q2212: Termodindmica quimica, FI3102:
Requisitos Fisica moderna, FI3104: Métodos numéricos para ciencias e
ingenieria

B. Proposito del curso:

El curso tiene como propdsito que los y las estudiantes utilicen y analicen algoritmos
computacionales diversos para modelar sistemas fisicos de mediana complejidad. El curso
se enfoca primero en el modelamiento empirico de procesos fisicos, usando datos
experimentales u observacionales, haciendo uso de inferencia estadistica. Luego, el curso
se centra en el modelamiento tedrico de procesos fisicos dificiles de estudiar
analiticamente, utilizando diversas técnicas de simulacion numérica.

Ademas de la adquisicién de herramientas computacionales para el modelamiento de
sistemas fisicos, el curso enfrenta a las/los estudiantes con fendmenos fundamentales de la
fisica, entregando una posibilidad de maduracion de conceptos que complementa el
aprendizaje de los topicos esenciales de la Licenciatura en Fisica.

El curso tributa a las siguientes competencias especificas (CE) y genéricas (CG):

CE5: Obtener e interpretar datos, siguiendo métodos y protocolos experimentales,
trabajando en forma individual o en equipo.

CE7: Manejar programas que permiten resolver problemas de forma numérica, y visualizar
resultados en el contexto experimental y tedrico.

CE8: Desarrollar codigos computacionales utilizando lenguajes de programacién, a fin de
resolver problemas fisicos.
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CG1: Comunicacion académica y profesional

Leer de manera comprensiva, analitica y critica en espafiol. Asimismo, expresar de
forma eficaz, clara, precisa e informada sus ideas, opiniones e indagaciones,
adecuandose a diversas situaciones comunicativas académicas y profesionales, tanto
en lo oral como en lo escrito.

CG3: Compromiso ético

Actuar de manera responsable y honesta, dando cuenta en forma critica de sus
propias acciones y sus consecuencias, en el marco del respeto hacia la dignidad de
las personas y el cuidado del medio social, cultural y natural.

C. Resultados de aprendizaje:

Los/as estudiantes lograran los siguientes logros al termino del curso:

Competencias
especificas

Resultados de aprendizaje

CE5

RA1: Utiliza mediciones de cantidades fisicas y de sus errores para inferir
parametros de modelos tedricos de procesos diversos, cuantificando
y reportando sus incertezas.

CE7, CE8

RA2: Escribe cddigos computacionales que simulan sistemas fisicos
sencillos, utilizando algoritmos comiunmente usados en diversas
areas de la fisica, considerando el ensayo y error como parte de la
implementacion numérica de un problema.

CE7, CE8

Competencias

genéricas

CG1

RA3: Analiza e interpreta sus resultados programando herramientas de
visualizacion, asi como utilizando programas disponibles a la
comunidad cientifica.

Resultados de aprendizaje

RA4: Reporta los resultados de su trabajo en informes técnicos,
considerando un lenguaje eficaz, claro y preciso.

CG3

RAS5: Reporta en sus informes los resultados obtenidos por su trabajo
individual, sin falsificar ni omitir datos relevantes.




D. Unidades tematicas:

Numero RA al que tributa

Contenidos ‘
1.1 Inferencia clasica.

1.1.1 Valores esperados y
varianzas de una medicién.

1.1.2 Maxima verosimilitud y
minimos cuadrados para
modelos estadisticos
lineales.

1.1.3 Célculo de regiones de
confianza.

1.1.4 Bondad de ajustes: valor-p
y testeo de hipdtesis.

1.1.5 Método Monte Carlo para
problemas no lineales o no
Gaussianos

1.2 Inferencia bayesiana.

1.2.1 Calculo de posteriores para
previas con distribuciones
plana y gaussiana.

1.2.2 Célculo de errores e

intervalos creibles

RA1,RA3 Inferencia Estadistica

El/la estudiante:

1.

Duracion en
nENES

Nombre de la unidad

4 semanas

Indicador de logro

Calcula valores esperados de distintas
mediciones, y estima los correspondientes
errores de medicién.

Utiliza minimos cuadrados para estimar los
parametros que definen modelos tedricos de
procesos experimentales u observacionales,
usando datos reales.

Calcula y reporta las correspondientes incertezas
en los parametros de los modelos, evalia la
bondad de los ajustes y la idoneidad de las
hipdtesis.

Usa inferencia bayesiana para reducir errores e
intervalos creibles en base a distintas mediciones
experimentales u observacionales de un mismo
fenémeno.

Bibliografia de la unidad

Capitulos 4,5, 6y 7 de [1]

Numero RA al que tributa

RA2, RA3

Contenidos

2.1 Orden de calculo
2.1.1 Métodos O(N”2) y O(N)

2.2 Método PM (“particle-mesh”)
en sistemas no colisionales.

2.2.1 Macroparticulas y
adimensionalizacién.

2.2.2 El algoritmo de Verlet

2.2.3 Asignacion de cargas

Simulaciones de N particulas

El/la estudiante:

Duracion en
semanas

Nombre de la unidad

3.5 semanas

Indicador de logro

Describe el concepto de orden de célculo e
identifica las distintas estrategias para pasar de
O(N”2) a O(N)

Aplica pruebas simples de escalamiento en el
tiempo de calculo en computadores personales

Identifica funcionamiento y desarrolla las
componentes esenciales de una simulacion de




2.2.4 Ecuacion de Poisson: método
iterativo

2.2.5 Aplicacién: inestabilidad de
"dos flujos" (two-stream) en 1D

2.3 Método P*M (“particle-
particle—particle-mesh”) para
interaccion particula-particula
2.3.1 Introduccién de fuerzas de
rango corto

2.3.2 Aplicacién: derretimiento de
capa de electrones en 2D

2.3.3 Ejemplo de dindmica
molecular

particulas puntuales bajo potenciales tipo Coulomb
suaves, aplicables a plasmas o sistemas que
gravitan.

Aplica sus simulaciones a un problema
electrostatico simple (inestabilidad de dos flujos), e
interpreta sus resultados haciendo uso de
herramientas numéricas de visualizacion.

Desarrolla las componentes esenciales de una
simulacion electrostatica con interaccidn particula-
particula (potencial no suave) usando la técnica
P3M, aplicdndola a un problema de transicién
sélido-liquido en peliculas de electrones.

Capitulos 2, 8 y 12 de [2]
Capitulos 7 y 9.6 de [4]

Bibliografia de la unidad Capitulo 7 de [6]

RA al que
tributa

RA4, RAS

Contenidos

3.1.Clasificacion de EDP en
hiperbdlicas, parabdlicas y

3.4.Métodos espectrales vy
seudoespectrales
3.5. Analisis de resultados

3.5.1. Diagramas espacio-
temporales
3.5.2. Propiedades

espectrales

El/la estudiante:

elipticas 1. Identifica los efectos de las diferentes estrategias de
3.2. Discretizacion temporal: discretizacion temporal y espacial para garantizar
métodos  implicitos y precision, estabilidad y la conservacién de magnitudes
explicitos fisicas relevantes.
3.3. Métodos de discretizacién | 2- Construye la formulacion débil de una EDPy describe
espacial: su aplicacion a la solucidn mediante elementos
3.3.1. diferencias finitas finitos.
3.3.2. volimenes finitos para | 3 Aplica métodos seudoespectrales para la resolucion
ecuaciones de flujo de ecuaciones de reaccién-difusion no lineales
3.3.3. elementos finitos y 4. Aplica métodos de andlisis de resultados
formulacién débil de las | 5- Enuncia cdmo se aplican los métodos de solucién de
EDP EDP para problemas canodnicos de fisica.

. Duracion en
Nombre de la unidad

semanas

Ecuaciones a derivadas parciales

3,5 semanas

Indicador de logro
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3.5.3. Funciones correlacién

3.6.Problemas candnicos:
fluidos viscosos e inviscidos,
ecuacion de Schrodinger
dependiente del tiempo,
ecuaciones de reaccion-
difusion,
magnetohidrodinamica,

Laplace-Poisson

Bibliografia de la unidad

RA al que
tributa

Numero

Contenidos

4.1. Autoestados en problemas
unidimensionales

4.1.1. Reduccién de problemas
tridimensionales a una
dimension

4.1.2. Condiciones de borde y
compactificacion

4.1.3. Diagonalizacién directa en
base de coordenadas o en
estados  localizados.  Costo
computacional.

4.1.4. Método de shooting

4.2. Estado fundamental
muchos grados de libertad
4.2.1. Principio variacional
4.2.2. Algoritmo de Metrépolis-
Hastings para el muestreo de
importancia e  integracién
multidimensional

4.2.3. Fermiones y bosones
4.2.4. Condiciones de cuspide
4.2.,5. Método Monte Carlo
variacional

4.2.6. Optimizacion y condicion
de convergencia

con

Capitulos 6, 7 y 9 de [4]
Capitulo 13 de [3]
Capitulos 13 y 20 de [5]

Métodos numéricos en mecanica
cuantica

El/la estudiante:

1.

Nombre de la unidad

Duracion en
semanas

4 semanas

Indicador de logro

Identifica la dificultad numérica de resolver el
problema de autoestados en mecanica cuantica
mediante diagonalizacion directa.

Realiza las transformaciones necesarias para llevar
un problema uni o tridimensional a uno
unidimensional con condiciones de borde nulas en
un dominio compacto.

Calcula las primeras autoenergias y autofunciones
de un problema unidimensional mediante el método
de shooting.

Implementa el algoritmo de Metrdpolis-Hastings
para el muestreo eficiente de distribuciones de
probabilidad y la integracién multidimensional.
Aplica el método Monte Carlo variacional para
calcular el estado fundamental de sistemas de varios
grados de libertad (atomo de Helio).

Construye adecuadamente funciones de prueba
fermidnicas o bosdnicas para el estado fundamental
de sistemas de dos particulas.

Describe la aproximacion de Born-Oppenheimery su
aplicacion para la generacién de potenciales vy
dindmicas de iones.
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4.3. Dindmica de Born-
Oppenheimer

4.3.1. Aproximacion de Born-
Oppenheimer

4.3.2. Potencial efectivo vy
configuraciones de equilibrio
4.3.3 Dindamica molecular de
iones.

Bibliografia de la unidad

Capitulo 4y 10 de [4]
Capitulo 3,9, 10y 12 de [3]
Capitulos 11y 18 de [5]
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E. Estrategias de enseiianza - aprendizaje:

La propuesta considera:

e C(Clases de catedra expositivas

e Un horario fijo de consultas relativo al desarrollo de las tareas

e Trabajo semanal de los estudiantes en el desarrollo de proyectos computacionales,
con entregas semanales de los resultados parciales y finales. Cada unidad tendra
uno o dos proyectos.

F. Estrategias de evaluacién:

La evaluacién contempla las siguientes instancias:

e Toda la evaluacidon del curso consiste en el desarrollo de tareas semanales o
quincenales por parte de los estudiantes. Estas tareas tendran partes tedricas de
analisis de distintos métodos numéricos y partes practicas para la resolucion de un
proyecto.

e (Cada unidad tendra uno o dos proyectos, cada uno de los cuales consistira en la
solucion, mediante la programacién de los métodos computacionales vistos en clase,
de alglin problema fisico de mediana complejidad. La implementacién, solucion y
analisis de estos proyectos se entregara en informes semanales o quincenales.

e Cuando sea posible, se comparard los resultados del calculo numérico
implementado en los proyectos con soluciones analiticas de casos limite, con otros
métodos numéricos o con resultados experimentales.

e Ademads de los métodos que sean evaluados mediante los proyectos, otros métodos
seran evaluados de manera tedrica, analizando y discutiendo sus caracteristicas.

G. Recursos bibliograficos:

Bibliografia obligatoria

[1] “Data Analysis Techniques for Physical Scientists”; C. Pruneau (lera edicidon, Cambridge
University Press, 2017)

[2] “Computer Simulation Using Particles”; R. W. Hockney & J. W. Eastwood (Taylor and
Francis, 1998)

[3] “Computational Physics”; J. M. Thijssen (2da edicién, Cambridge University Press,
2007)

[4] "An Introduction to Computational Physics"; Tao Pang (2da edicion, Cambridge
University Press, 2006)

Bibliografia complementaria:
[5] “Numerical Recipes”; W. H. Press et al. (3ra edicion, Cambridge University Press, 2007)
[6] "Métodos Numéricos"; Patricio Cordero




H. Datos generales sobre elaboracion y vigencia del programa de curso:

Vigencia desde: Primavera, 2021

Elaborado por: Mario Riquelme, Rodrigo Soto
Validado por: CTD de Fisica

Revisado por: Area de Gestién Curricular




