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CAPACITATS PREVIES

Calcul (diferencial i integral). Experiéncia basica en programacié numerica computacional.

REQUISITS

Sense requisits

COMPETENCIES DE LA TITULACIO A LES QUALS CONTRIBUEIX L'ASSIGNATURA

Basiques:
CB7. Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seva capacitat de resolucié de problemes en entorns nous o
poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris) relatius al seu camp d'estudi.

CB8. Que els estudiants siguin capacos d'integrar coneixements i enfrontar-se a la complexitat de formular judicis a partir d'una
informacio que, sent incompleta o limitada, inclogui reflexions sobre les responsabilitats socials i etiques vinculades a I'aplicacié dels
seus coneixements i judici.

METODOLOGIES DOCENTS

-Classes magistrals
-Classes expositives
-Treball en grup

-Treball escrit
-Resolucio de problemes
-Exercicis practics
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OBJECTIUS D'APRENENTATGE DE L'ASSIGNATURA

- Capacitat per a generacié de nombres aleatoris d'acord a lleis simples de distribucié de probabilitat

- Capacitat de realitzar una integral multidimensional mitjangant el metode de Monte Carlo i estimar correctament la seva variancia
estadistica

- Conéixer els méetodes de reduccié de variancia i la seva eleccié optima segons el tipus de problema a resoldre
- Saber realitzar un programa de calcul per a la simulacié classica d'un sistema multiparticular utilitzant el métode de Metropolis
- Capacitat per a realitzar una optimitzacié multidimensional mitjancant técniques estocastiques

- Coneéixer els métodes estocastics principals que s'utilitzen en I'estudi de sistemes quantics

HORES TOTALS DE DEDICACIO DE L'ESTUDIANTAT

Tipus Hores Percentatge
Hores aprenentatge autonom 64,0 64.00
Hores grup gran 36,0 36.00

Dedicaci6 total: 100 h
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CONTINGUTS

Meétodes estocastics per a optimizacio i simulacié

Descripcio:
1. Integracié Montecarlo: funcions de distribucid, técniques de mostreig, Montecarlo directe, técniques de reduccié de variancia,
integracié multidimensional, métode de Metropolis.

2. Optimitzacié Montecarlo: simulated annealing, algorismes genétics. Teoria de control optim.

3. Aplicacié del metode de Montecarlo a sistemes de moltes particules: sistemes discrets i continus. Simulacié classica de
sistemes en fase condensada: sistemes monoatomics simples, materials moleculars, bio-molecules.

4. Montecarlo dinamic: camins aleatoris i equaci6 de difusid, métodes de Fokker-Planck i de Langevin, dinamica browniana.

5. Aplicacions del metode de Montecarlo a sistemes quantics: funcions d'ona per bosons i fermions, Montecarlo variacional,
Montecarlo difusiu, Montecarlo d'integrals de cami.

Objectius especifics:
Coneixer les técniques de la teoria del control optim i I'aplicacié dels metodes de Montecarlo per trobar la solucié optima.

Saber fer un programa de calcul per a la simulacio classica d'un sistema multiparticula mitjangant el metode Metropolis.

Coneixer la teoria basica del metode Monte Carlo per a sistemes quantics i saber desenvolupar un codi de calcul Monte Carlo per
al calcul de les seves propietats.

Activitats vinculades:
Classes de teoria

Practiques dirigides
Desenvolupament de codis Monte Carlo

Aprenentatge autonom

Competéncies relacionades:
CB7. Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seva capacitat de resolucié de problemes en entorns nous
0 poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris) relatius al seu camp d'estudi.

CB8. Que els estudiants siguin capacgos d'integrar coneixements i enfrontar-se a la complexitat de formular judicis a partir d'una
informacié que, sent incompleta o limitada, inclogui reflexions sobre les responsabilitats socials i étiques vinculades a I'aplicacid
dels seus coneixements i judici.

Dedicaci6: 100h

Grup gran/Teoria: 24h

Grup mitja/Practiques: 10h
Activitats dirigides: 10h
Aprenentatge autonom: 56h

SISTEMA DE QUALIFICACIO

Proves orals 25%
Treballs realitzats per I'estudiant 75%

No es faran reavaluacions.
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NORMES PER A LA REALITZACIO DE LES PROVES.

Presentacio de treballs practics a I'aula amb equips informatics.

Informe escrit avaluable.

BIBLIOGRAFIA

Basica:

- Duchi, John C. Introductory lectures on stochastic optimization [en linia]. [Stanford]: Park City Mathematics Institute, Graduate
Summer School Lectures [, 2016Disponible a: https://stanford.edu/~jduchi/PCMIConvex/.

- Kalos, Malvin H. Monte Carlo methods [en linia]. Weinheim: Wiley-Blackwell, 2008 [Consulta: 18/06/2021]. Disponible a:
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/book/10.1002/9783527626212. ISBN 9783527407606.

- Frenkel, D.; Smit, B. Understanding molecular simulation: from algorithms to applications [en linia]. London: Academic Press is an

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

RECURSOS

Material informatic:
- Programaci6 cientifica. Llenguatges de programacio cientifica i eines de visualitzacio
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