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MASTER UNIVERSITARIO ERASMUS MUNDUS EN BIO & PHARMACEUTICAL MATERIALS SCIENCE (Plan
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Curso: 2023 Créditos ECTS: 4.0 Idiomas: Inglés
PROFESORADO
Profesorado responsable: Consultar aqui / See here:

https://telecos.upc.edu/ca/estudis/curs-actual/professorat-responsables-coordinadors/respon
sables-assignatura

Otros: Consultar aqui / See here:
https://telecos.upc.edu/ca/estudis/curs-actual/professorat-responsables-coordinadors/profess

orat-assignat-idioma

CAPACIDADES PREVIAS

Calculo (diferencial e integral). Experiencia basica en programacion numérica computacional.

REQUISITOS

Sin requisitos

COMPETENCIAS DE LA TITULACION A LAS QUE CONTRIBUYE LA ASIGNATURA

Basicas:

CB7. Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de problemas en entornos nuevos o
poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CB8. Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de una
informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la
aplicacion de sus conocimientos y juicio.

METODOLOGIAS DOCENTES

-Clases magistrales
-Clases expositivas
-Trabajo en grupo
-Trabajo escrito
-Resolucion de problemas
-Ejercicios practicos
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OBJETIVOS DE APRENDIZAJE DE LA ASIGNATURA

- Capacidad para generacion de nimeros aleatorios de acuerdo a leyes simples de distribucion de probabilidad

- Capacidad de realizar una integral multidimensional mediante el método de Monte Carlo y estimar correctamente su varianza
estadistica

- Conocer los métodos de reduccion de varianza y su eleccion 6ptima segun el tipo de problema a resolver
- Saber realizar un programa de calculo para la simulacién clasica de un sistema multiparticular utilizando el método de Metropolis
- Capacidad para realizar una optimizacion multidimensional mediante técnicas estocasticas

- Conocer los principales métodos estocasticos que se utilizan en el estudio de sistemas cuanticos

HORAS TOTALES DE DEDICACION DEL ESTUDIANTADO

Tipo Horas Porcentaje
Horas aprendizaje auténomo 64,0 64.00
Horas grupo grande 36,0 36.00

Dedicacion total: 100 h
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CONTENIDOS

Métodos estocasticos para optimizacion y simulacion

Descripcion:
1. Integracion Montecarlo: funciones de distribucion, muestreo, Montecarlo directo, técnicas de reduccion de varianza, integracion
multidimensional, método de Metropolis.

2. Optimizacion Montecarlo: simulated annealing, algoritmos genéticos. Teoria de control éptimo.

3. Aplicacion del método de Montecarlo a sistemas de muchas particulas. Sistemas discretos y continuos. Simulacion clasica de
sistemas en fase condensada: sistemas monoatémicos simples, materiales moleculares, bio-moléculas.

4. Montecarlo dindamico: caminos aleatorios, ecuacion de difusién, métodos de Fokker-Planck y de Langevin, dindmica browniana.

5. Aplicaciones del método de Montecarlo a sistemas cuanticos: funciones de onda para bosones y fermiones, Montecarlo
variacional, Montecarlo difusivo, Montecarlo de integrales de camino.

Objetivos especificos:
Conocer las técnicas de la teoria del control éptimo y la aplicacion de métodos de Montecarlo para determinar la soluciéon 6ptima.

Saber realizar un programa de célculo para la simulacién clasica de un sistema multiparticula mediante el método Metropolis.

Conocer la teoria basica del método Monte Carlo para sistemas cuanticos y saber desarrollar un cédigo de calculo Monte Carlo
para el calculo de sus propiedades.

Actividades vinculadas:
Clases de teoria

Practicas dirigidas
Desarrollo de cédigos de Monte Carlo

Aprendizaje autbnomo

Competencias relacionadas:

CB7. Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de problemas en entornos
nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CB8. Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de
una informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a
la aplicacion de sus conocimientos y juicio.

Dedicacion: 100h

Grupo grande/Teoria: 24h
Grupo mediano/Practicas: 10h
Actividades dirigidas: 10h
Aprendizaje auténomo: 56h

SISTEMA DE CALIFICACION

Pruebas orales 25%
Trabajos realizados por el estudiante 75%

No se haran reevaluaciones.
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NORMAS PARA LA REALIZACION DE LAS PRUEBAS.

Presentacion de trabajos practicos en el aula con equipo informatico.

Informe escrito avaluable.

BIBLIOGRAFIA

Basica:

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

- Kalos, Malvin H. Monte Carlo methods [en linea]. 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 linea]. London: Academic Press is an

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

RECURSOS

Material informatico:
- Programaci6 cientifica. Recurso Lenguajes de programacion cientifica y herramientas de visualizacién.
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