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CAPACITATS PREVIES

Treball individual i en equip

Habilitat per fer treball grafic (representacié de dades, visualitzacio)

Capacitat d'analisi de dades i interpretacié de resultats

Competéncia suficient en programacié en algun llenguatge d'alt nivell (C, FORTRAN, JAVA, etc.)

REQUISITS

Pre-requisits: Fisica Estadistica, Termodinamica, Fisica Quantica, Métodes Numerics i Computacionals (1 i 2)
Co-requisits: cap

COMPETENCIES DE LA TITULACIO A LES QUALS CONTRIBUEIX L'ASSIGNATURA

Especifiques:

1. Coneixement de l'estructura de la materia i de les seves propietats a nivell atomic i molecular. Aptitud per analitzar el
comportament de materials, sistemes electronics i biofisics, i la interaccié entre radiacié i mateéria.

2. Comprensié i domini de la programacié d'ordinadors, Us de sistemes operatius i d'eines informatiques (programari cientific).
Aptituds per implementar algorismes numerics en llenguatges de baix (C, F90) i alt (Matlab) nivell.

3. Coneixement del metode cientific i les seves aplicacions en fisica i enginyeria. Aptitud per formular hipotesis i realitzar analisis
critiques sobre problemes cientifics en I'ambit de la fisica i I'enginyeria. Capacitat per relacionar la realitat fisica amb els seus models
matematics i viceversa.

Geneériques:

4. CAPACITAT PER IDENTIFICAR, FORMULAR I RESOLDRE PROBLEMES D'ENGINYERIA FisIicA. Capacitat per identificar, formular i
resoldre problemes d'enginyeria fisica amb iniciativa, presa de decisions i creativitat. Desenvolupar metodes d'analisi i solucié de
problemes de forma sistematica i creativa.
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Transversals:

6. TERCERA LLENGUA: Coneixer una tercera llengua, que sera preferentment I'anglés, amb un nivell adequat de forma oral i per escrit
i amb consonancia amb les necessitats que tindran les titulades i els titulats en cada ensenyament.

5. APRENENTATGE AUTONOM - Nivell 3: Aplicar els coneixements assolits a la realitzacié d'una tasca en funcié de la pertinéncia i la
importancia, decidint la manera de dur-la a terme i el temps que cal dedicar-hi i seleccionant-ne les fonts d'informacié més
adequades.

7. TREBALL EN EQUIP - Nivell 3: Dirigir i dinamitzar grups de treball, resolent-ne possibles conflictes, valorant el treball fet amb les
altres persones i avaluant |'efectivitat de I'equip aixi com la presentacio dels resultats generats.

METODOLOGIES DOCENTS

Classes magistrals

Classes de problemes i exercicis
Practiques amb ordinador
Seminaris docents

OBJECTIUS D'APRENENTATGE DE L'ASSIGNATURA

Tema: Modelitzacid i simulacié computacional de sistemes fisics a nivell microscopic (solids, liquids, gasos)

Comprensié per part dels estudiants de les bases teoriques i les técniques computacionals de simulacié més rellevants

Que els estudiants siguin capacos de crear els seus propis codis de simulacié (Monte Carlo, Dinamica Molecular)

Que els estudiants siguin capacos de fer servir paquets de simulacié de gran poténcia i la seva aplicacioé a la modelitzacio6 i simulacié
de sistemes amb un alt grau de realisme.

HORES TOTALS DE DEDICACIO DE L'ESTUDIANTAT

Tipus Hores Percentatge
Hores aprenentatge autonom 85,0 56.67
Hores grup gran 65,0 43.33

Dedicaci6 total: 150 h

CONTINGUTS

Modelitzacio i simulacié. Introduccio.

Descripcio:

Introduccié als métodes de simulacid i la modelitzacié de sistemes fisics a escala microscopica
Apartats:

1. Models i camps de forga

2. Metodologies de simulacid

3. Introducci6 al llenguatge de programacié FORTRAN i al sistema operatiu LINUX

Objectius especifics:
Donar idees generals de |'apartat. Introduccié a I'assignatura

Activitats vinculades:
Classes magistrals

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h
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Dinamica Molecular

Descripcio:

La tecnica de la Dinamica Molecular permet generar trajectories Newtonianes de particules classiques en un sistema dinamic i
estudiar I'estructura i dinamica temporal del sistema.

Apartats:

1. Resolucié numeérica de les equacions del moviment

- Equacions del moviment

- Métodes en diferéncies finites: Métodes d'Euler, Verlet, Leapfrog, Runge-Kutta i algorisme predictor-corrector
2. Simulacié d'un sistema de N particules

- Forces i energies

- Les condicions de contorn periodiques

- Forces de curt abast i métode de la minima imatge

- Interaccions de llarg abast: Ewald i metodes del camp de reaccid

- Termostats i barostatos

3. Introduccio als metodes quantics

- Idees sobre la Teoria del Funcional de la Densitat, els métodes "ab initio" i el métode de Car-Parrinello

Objectius especifics:

Entendre el concepte de dinamica molecular (DM).

Entendre les principals eines que calen per crear una simulacié DM classica.
Estudiar el calcul de propietats del sistema.

Veure els principals elements de la simulacié de sistemes quantics.

Activitats vinculades:
Programacio i Us de codis de DM classica

Dedicacié: 43h

Grup gran/Teoria: 12h
Grup petit/Laboratori: 8h
Aprenentatge autonom: 23h

Métode de Monte Carlo

Descripcio:

La técnica de la simulacié de Monte Carlo es basa en simular la realitat a través de I'estudi d'una mostra estadistica, que s'ha
generat de forma totalment aleatoria.

Apartats:

1. Simulacié de Monte Carlo de sistemes discrets: el model d'Ising

2. Simulacié de Monte Carlo de sistemes continus

- Conceptes basics: algorisme de Metropolis. Balang detallat

- Col-lectius estadistiques: canonics i més enlla

- Re-escalatge i transicions de fase de tamany finit

- Métodes Quantics de Monte Carlo

Objectius especifics:

Entendre el concepte de simulacié de Monte Carlo (MC).

Entendre les principals eines que calen per generar nombres aleatoris i el mostreig d'un sistema classic.
Estudiar el calcul de propietats del sistema.

Activitats vinculades:
Programacioé i Us de codis de MC classic

Dedicaci6: 35h

Grup gran/Teoria: 10h
Grup petit/Laboratori: 7h
Aprenentatge autonom: 18h
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Aplicacions de la simulacio a sistemes realistes

Descripcio:

Veure com les técniques descrites als temes anteriors s'apliquen a sistemes amb un alt grau de realisme.
Apartats:

1 Matéria Condensada "dura":

- Nanomaterials: els nanotubs de carboni, el grafe

- Defectes en Solids

- Interfases i fluids confinats: porus d'oxid de silici

2. Materia Condensada "tova":

- Polimers

- Biomembranes: lipids i colesterol en solucié ionica en aigua

Objectius especifics:

Desenvolupar simulacions molt sofisticades amb eines especifiques.

Analitzar resultats microscopics de propietats estructurals (funcions de distribucid, orientacions i enllagcos moleculars) i
dinamiques (difusid, espectres).

Visualitzar el sistema i generar animacions.

Activitats vinculades:
Practiques de simulacié amb ordinador

Dedicacio: 64h

Grup gran/Teoria: 6h

Grup petit/Laboratori: 15h
Activitats dirigides: 3h
Aprenentatge autonom: 40h

ACTIVITATS

Practiques de simulacié a determinar

Descripcio:
Codis creats per I'alumne

Objectius especifics:
Avaluacio de I'assignatura

Material:
Programari informatic, presentacié de resultats

Lliurament:
Final de curs

Dedicacio: 5h
Grup gran/Teoria: 5h

SISTEMA DE QUALIFICACIO

Questions teoriques: 20% de la nota final.

Practiques amb ordinador: 40% de la nota final.

Presentacid de treball personal (projecte de codi DM o MC) a classe: 40% de la nota final.

Nota final = 0.2*questions + 0.4*practiques + 0.4*projecte

Els estudiants que suspenen amb un nota igual o superior a 3 (per un maxim de 2 assignatures) podran optar a re-avaluacid, que
consistira en un examen sobre els continguts de I'assignatura. Practiques no re-avaluables.
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NORMES PER A LA REALITZACIO DE LES PROVES.

Presentacio de practiques i treballs a I'aula mitjancant material informatic

BIBLIOGRAFIA

Basica:
- Thijssen,].M. Computational physics. 2nd. ed. Cambridge University Press, 2007. ISBN 9780521833462.
- Frenkel, D.; Smit, B. Understanding molecular simulation: from algorithms to applications [en linia]. 3rd ed. London: Academic

Press is an imprint of Elsevier, 2023 [Consulta: 28/09/2023]. Disponible a: https://sciencedirect.com/book/9780323902922. ISBN
9780323913188.

- Gould, H.; Tobochnik, J.; Christian, W. Introduction to Computer Simulation Methods: application to Physical Systems. 3rd. ed.
Addison-Wesley, 2006. ISBN 0805377581.

RECURSOS

Material informatic:
- Codis de simulacié. Codis de Dinamica Molecular i Monte Carlo
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