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1- REQUISITOS DE CURSADO

Correlativas aprobadas: Fisica General Il Ay (FB02 Ay F102B) o Elementos de Fisica
General Il Ay B (FE102A y FE102B), Introducciornfdgiebra Lineal (M104), Acreditaciones de
competencias de Inglés (1 101 e 1 102).

2- OBJETIVOS

- Presentar un conocimiento basico sobre el campesd@mulaciones utilizadas en
ciencias basicas y aplicadas, tales como quimickgda, fisica, matematica,
ecologia, ciencias de los materiales, y cienciamedeio ambiente, etcétera.

- Analizar/ estudiar/ proveer ejemplos de cada discmonde las simulaciones fueron
exitosas en anticipar, reproducir y/o explicar ltaslos experimentales.

- Integrar los conocimientos adquiridos en el cidsibo en la resolucion de problemas
interdisciplinarios utilizando simulaciones numasc

- Obtener experiencia practica en disefar y llevaata simulaciones computacionales.

3- CONTENIDOS ANALITICOS

1. Introduccion: Qué son las simulaciones. Relevancia de las sgoioules numéricas y
relacion con experimentos. Etapas de una simuidadiéefio, construccion y validacion
de modelos. Software disponible. Introduccién aUlK\ Introduccion a computacion
cientifica en GPUs (tarjetas graficas).

2. Sistemas dinamicosAplicaciones en fisica (péndulo caodtico), quin{ieacciones
oscilantes) y biologia (sistemas predador-presapl®mnas con valores de contorno:
“shooting method”. Aplicaciones en fisica (resohde la ecuacion de Schrodinger en
1D), quimica/biologia (distribucion de iones emitaximidad de una bio-membrana).

3. Dinamica Molecular: fundamentos; condiciones iniciales: estructutameas,
condiciones de contorno, temperatura, presiontegG&rucos necesarios para
simulaciones eficientes; potenciales de interaceitire atomos, moléculas y particulas
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granulares/coloidales. Analisis de los resultadosidhulacion: propiedades estaticas,
dinamicas y estructurales. Aplicaciones en fisi@ntubos, grafeno, colisiones entre
nanoparticulas), quimica (dinamica de reaccionesokrtion, soluciones coloidales),
biologia (plegamiento de una macromolécula idgabateriales (fractura y plasticidad,
medios porosos).

4. Método de Monte Carlo (MC): Integracion por MC. Procesos de Markov y de Paisso
“Importance Sampling”, Metrépolis MC. MC en dististensambles. MC en red y de
continuo. Kinetic MC (KMC - MC cinético). Direct @iulation Monte Carlo (DSMC)
(MC por simulacion directa). Integracion termodinéery calculo de energias libres.
Aplicaciones en fisica (modelo de Ising y transiei® de fase), quimica (calculo de un
perfil de energia libre de reaccion), biologia éaivica espacio-temporal de poblaciones
por KMC).

5. Simulacién de sistemas continuogcuaciones hidrodindmicas y métodos basicos de
elementos finitos (FEM) y dinamica de fluidos (CEDIgtodo de Ritz. Método de la
“particula en celda” (PIC). Redes de Boltzmafyplicaciones en fisica (interaccion con
un laser), y ciencia de los materiales (fractura).

6. Simulaciones multiescalaMétodos de integracién simultanea y de integracion
secuencial, métodos combinados, incluyendo métadagtativos. “Coarse-graining”.
Aplicaciones en fisica (dafio por radiacion), quar{estructuras moleculares), y ciencia
de los materiales (fractura, evolucién de defectos)

7. Autématas celulares y agentedntroduccion para sistemas en una red, con
interacciones a vecinos cercanos. Aplicacionesaadia (evolucién de ecosistemas,
epidemias), fisica de sistemas complejos.

4- EXPERIENCIAS A DESARROLLAR

-Clases teoricas con demostraciones in-situ delatmnes.

-“Laboratorios computacionales”, con software pstwpor la catedra para resolver ejemplos de
las distintas unidades del programa.

-Elaboracion de propuestas de proyectos de inaesbig

-Busqueda bibliogréafica. Planteo de preguntas,tbgi®, y metodologia.

-Posible disefio de material educativo para la earszfide la ciencia utilizando los
contenidos de la materia.

-Cada estudiante debera investigar y presentacamfarencia sobre uno o dos articulos
actuales sobre simulaciones, colaborando en ehdigege de la evaluacion de la calidad y
validez de resultados computacionales publicadas\estas indexadas.

-Cada estudiante debe realizar y presentar un goyge fin de curso, en base a un tema de
su interés, relevante a su tesis o elegido entoonjunto de temas provisto por el profesor.
Los alumnos de posgrado deberan presentar su grapiecto de investigacion o docencia
enmarcando sus simulaciones, que deben incluir npagéundidad que las simulaciones de
los alumnos de grado.
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6- METODOLOGIA DE ENSENANZA Y DE EVALUACION DURANT E EL CURSADO

Se estudiara tanto la teoria como las metodolalgiasmulacion, mediante presentaciones
orales a cargo del docente, lecturas y discusiditetdlatura actualizada. Ademas se realizaran
trabajos de laboratorio “computacional” utilizarzfmligos de acceso libre.

Los alumnos deberan realizar un proyecto finaklayue integraran los contenidos de la
materia para disefiar un proyecto de investigacidocencia, segun sus objetivos
académicos.

Evaluacion: El alumno ser& evaluado de la siguisraeera:

- Mediante 2 examenes escritos sobre el conteaitticd de la materia (30 % de la
nota final).

- Presentacion de informes sobre los trabajoshieadtorio computacional (20 % de
la nota final).

- Elaboracion, desarrollo y presentacion de pramgede investigacion o docencia (50
% de la nota final).

7- CONDICIONES DE REGULARIDAD TRAS EL CURSADO

Son requisitos para que un alumno sea considersgyldar: Aprobar las dos evaluaciones
escritas, los informes de laboratorio computacional proyecto final.

8- SISTEMA DE APROBACION Y PROMOCION DE LA ASIGNATU RA

La asignatura se considerara promocionada cuarafirgeben con una nota igual o superiora 7
(siete) las evaluaciones escritas, informes dedatio y presentacion del proyecto.

Los alumnos regulares que no hayan cumplido coosttmb requisitos de promocién podran
rendir un examen final escrito para aprobar la nate

Los alumnos que no cumplan con las condicionesgldaridad deberan rendir el examen final
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escrito sobre los contenidos tedricos de la magdds laboratorios computacionales, y ademas
presentar un proyecto equivalente al proyecto fiedh materia.



