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|. Datos de identificacion

Licenciatura Fisica 2003

Unidad de aprendizaje Simulacion de S.llste.mas Fuera Clave
de Equilibrio

Carga académica 4 2 6 10

Horas tedricas Horas practicas Total de horas Créditos
Periodo escolar en que se ubica | 1 2 3 4 5 6 7 nl 9

N, Simulacion de Sistemas de ,
Seriacion g Ninguna
Equilibrio
UA Antecedente UA Consecuente

Tipo de Unidad de Aprendizaje
Curso

Seminario

Laboratorio

Otro tipo (especificar)
Modalidad educativa

Escolarizada. Sistema rigido

Escolarizada. Sistema flexible

No escolarizada. Sistema abierto

Formacién comuin
Biologia 2003

Matematicas 2003

Formacion equivalente
Biologia 2003

Biotecnologia 2010

Matematicas 2003

Curso taller X

Taller

Practica profesional

No escolarizada. Sistema virtual

X | No escolarizada. Sistema a distancia

Mixta (especificar)

Biotecnologia 2010

Unidad de Aprendizaje
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[l. Presentacién

La aparicion de equipos de computo poderosos ha hecho posible realizar
simulaciones numéricas de modelos que no son posibles tratar con las
clasicas técnicas teoricas. En muchos casos el equipo de cOmputo ha
permitido por primera vez a los investigadores no solo tratar e inventar nuevos
modelos para diferentes aspectos de la Naturaleza, sino estudiar dichos
modelos sin simplificaciones sustanciales. En los ultimos afios el poder de
computacion numeérica ha crecido considerablemente, el acceso a las
computadoras es mas facil y comun, y los métodos de simulacion numérica
son constantemente refinados. Como resultado, las simulaciones numeéricas
nos proporcionan una base tedrica para entender los resultados
experimentales, mientras que en otros casos son las mismas simulaciones los
"experimentos” con los que la teoria debe ser comparada. Este curso esta
especialmente orientado para introducir al estudiante de Fisica, Quimica o
carreras a fines, en los métodos numéricos de simulacion en Mecanica
Estadistica. Se pondr& especial énfasis en el aspecto tedrico de los algoritmos
y se intentar cubrir un amplio nimero de problemas. Para seguir el curso, es
necesario que el estudiante tenga conocimientos previos de Mecéanica
Estadistica asi como de programacion. Para aquellos estudiantes que no
tengan (o hayan olvidado) conocimientos de programacion, se impartira un
médulo de programacion en FORTRAN al principio del curso. Al final del
curso, los estudiantes deberan realizar un proyecto bajo la supervisién del
profesor que sera evaluado. Todas estas actividades brindan al discente
herramientas valiosas que pude emplear en la industria para su mejor
desenvolvimiento.

lll. Ubicacién de la unidad de aprendizaje en el mapa curricular

Nucleo de formacion: | Integral

Area Curricular: Fisica Computacional

Caracter de la UA: Optativa

IV. Objetivos de la formacion profesional.
Objetivos del programa educativo:

Formar especialistas con conocimientos de la Fisica teorica, experimental y
computacional que les permitan participar en la generacion, aplicacion y difusion
de los mismos, colaborando en la solucion de problemas de indole social y natural
gue requieran del conocimiento cientifico.
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Objetivos del nucleo de formacion:

Proporcionar una vision integradora de caracter interdisciplinario, multidisciplinario
y transdisciplinario para adquirir conocimientos especificos de su interés en los
diversos escenarios donde tiene lugar la profesion del Fisico.

Objetivos del area curricular o disciplinaria:

Proporcionar las herramientas necesarias para el planteamiento y solucion
numeérica de problemas de la Fisica auxiliandose de sistemas de cémputo.

V. Objetivos de la unidad de aprendizaje.

Aplicar los métodos de simulacion para el estudio de sistemas que no se
encuentran en equilibrio. Realizar un proyecto donde se estudie algin sistema
fisico fuera de equilibrio.

VI. Contenidos de la unidad de aprendizaje y su organizacion

Unidad 1. Introduccién

Objetivo: Se plantea dar una breve descripcidon del contenido de la unidad de
aprendizaje a los discentes, dandoles la informacién concerniente de los alcances
y limitaciones de los métodos de simulacion por computadora.

Unidad 2. Métodos de simulacién en equilibrio: ensambles y algoritmos

Objetivo: Se revisa el material concerniente a los diferentes métodos para realizar
una simulacién por computadora. Se incluye un breve repaso del concepto de
ensamble y de los diferentes tipos de algoritmos que se pueden usar en una
simulacion de sistemas en equilibrio.

Unidad 3. Monte Carlo y dindmica molecular fuera de equilibrio.

Objetivo: Se revisa el material concerniente a los diferentes métodos para realizar
una simulacion por computadora. Se incluye un breve repaso del concepto de
ensamble y de los diferentes tipos de algoritmos que se pueden usar en una
simulacion de sistemas fuera de equilibrio. En particular se analiza el cambio que
sufren los algoritmos cuando se introduce un campo de fuerza externo.
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Unidad 4. Dinamica de Langevin

Objetivo: El material a analizar es el Movimiento Browniano, Ecuaciones del
modelo A, modelo B, etc. , Ecuacion de Kardar-Parisi-Zhang, simulacion numérica
de ecuaciones diferenciales estocésticas.

Unidad 5. Ejemplos y ejercicios

Objetivo: Se calculan propiedades termodindmicas y dinamicas en una fase de
fluidos simples y moleculares en presencia de una perturbacion: gradiente de
presion, gradiente de temperatura, etc. Algunos sistemas de interés: Sistemas
coloidales fuera de equilibrio, sistemas de reaccion-difusion. Fendmenos de
crecimiento y Monte Carlo en tiempo continuo.

VII. Sistema de Evaluaciéon

Resolver ejercicios 70%
Tareas 20%
Participacion en clase 10%

VIII. Acervo Bibliografico
A. McQuarrie, Statical mechanics ( University Science Books, 2000)

M.P. Allen and D.J. Tildesley, Computer simulation of liquids (Oxford: Clarendon
Press., 1987)

D. Frenkel and B. Smit, Understanding molecular simulation (Academic, New York,
1996).

K. Binder and D. W. Heermann, Monte Carlo Simulation in Statistical Physics. An
introduction. Springer- Verlag, Berlin (1988).

D. P. Landau and K. Binder, A guide to Monte Carlo Simulations in Statistical
Physics, Cambridge University Press (2000).

M. E. J. Newman and G. T. Barkema, Monte Carlo Methods in Statistical Physics,
Clarendon Press, Oxford (1999).

C. W. Gardiner, Handbook of Stochastic Methods, Springer-Verlag, Berlin, 1997



