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VISTO

La Resoluciéon CD N° 209/2017 que regula el funcionamiento de los cursos de posgrado de la
Facultad de Matematica, Astronomia, Fisica y Computacion; y

CONSIDERANDO

Que en su Articulo 5°, la misma establece que los cursos aprobados en una carrera de doctorado
conservan su validez por tres (3) afios, lapso durante el cual no requieren revision;

Que por la Resolucion Decanal N° 238/2020 y Resoluciones CD N° 154/2020 y N° 160/2020 se
aprobo6 la némina de cursos de posgrado para el segundo cuatrimestre del afio 2020;

Que el Consejo de Posgrado ha evaluado y aceptado una nueva propuesta de curso de posgrado
para el segundo cuatrimestre del afio 2020.

Por ello,
EL CONSEJO DIRECTIVO
DE LA FACULTAD DE MATEMATICA, ASTRONOMIA , FISICA Y COMPUTACION
RESUELVE:

ARTICULO 1°: Aprobar para el Doctorado en Fisica el siguiente curso de posgrado con el nimero
de créditos consignado.

Curso de Posgrado Numero de créditos

Métodos numéricos en mecanica cuantica avanzada 3 créditos

ARTICULO 2°: Establecer como objetivos, contenidos, programa, bibliografia, modalidad de
evaluacién y otras especificaciones del curso de posgrado aprobado, los provistos en el Anexo que
forma parte de la presente.

ARTICULO 3°: Notifiquese, publiquese y archivese.



DADA EN LA SALA DE SESIONES DEL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE
MATEMATICA, ASTRONOMIA, FISICA Y COMPUTACION, A NUEVE DIAS DEL MES DE

NOVIEMBRE DEL ANO DOS MIL VEINTE.
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TITULO: Métodos numéricos en mecanica cuantica avanzada

ANO: 2020  [CUATRIMESTRE:2°  |N° DE CREDITOS: 3 [VIGENCIA: 3 afios

CARGA HORARIA: 60 horas de teoria y 30 horas de practica

CARRERAIS: Doctorado en Fisica

FUNDAMENTOS

El uso de herramientas numéricas desarrolladas por grupos completos ha simplificado, hasta
cierto punto, la realizacion de experimentos numéricos sin necesidad de desarrollar dicha
herramienta desde cero. Esto permite obtener resultados mas rapidamente pero, al mismo
tiempo, reduce la comprensidon que se tiene sobre cémo la fenomenologia fisica o los
primeros principios estan representados en el algoritmo numérico. También implica que la
"entrada" del programa se vuelve mas y mas sofisticada ya que de dicha entrada depende la
"sintonizaciéon" precisa del algoritmo a usar. Para acostumbrarse a estimar los recursos
necesarios y el tiempo requerido es necesario comenzar a usar estas herramientas y ésa es
la finalidad del curso propuesto.

OBJETIVOS

Habituar al estudiante al manejo de paquetes numéricos de uso publico para estudiar
problemas fisicos novedosos, lo que le permitird adquirir suficiencia a la hora de entender y
disefiar experimentos numéricos basados en la fenomenologia del problema de interés.
También se busca que el estudiante se acostumbre al desarrollo de tests que comprueben el
correcto funcionamiento de la herramienta numérica y, hasta cierto punto, le den una idea de
la precisién de los resultados.

PROGRAMA

Unidad I: Ecuacién de Schrddinger unidimensional

El oscilador armonico, unidades, solucion exacta, comparacion con la densidad de
probabilidad clasica. Mecanica Cuantica y cédigos numéricos, cuantizacion, comportamientos
asintoticos patolégicos. EI método de Numerov. Cédigos: harmonicO, harmonicl

Unidad II: Ecuacidén de Schrédinger para potenciales centrales
Separacién de variables, ecuacion radial. Potencial de Coulomb

Unidad Ill: Scattering a partir de un potencial
Recordatorio de la teoria de Scattering. Scattering de &tomos de H en gases raros, derivacion
de la interacciéon de Van der Waals. Cédigos: Crossection

Unidad IV: El método variacional

El Principio Variacional, demostracion del principio, demostracion alternativa, energia del
estado fundamental. Problema secular, expansién en una base de funciones ortonormales. La
base de ondas planas. Cdadigos: pwell

Unidad V: Bases no-ortonormales
Bases no-ortonormales, funciones Gaussianas, exponenciales. Cédigos: hydrogen-gauss

Unidad VI: Campo auto-consistente
La aproximacion de Hartree. Ecuaciones de Hartree. Potencial autoconsistente. Cédigos:
helium-hf-radial
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Unidad VII: La aproximacion de Hartree
La aproximacion de Hartree-Fock, potenciales de Coulomb y de intercambio, energia de
correlacion, el atomo de Helio. Cédigos: helium-hf-gauss.

Unidad VIIlI: Electrones en potenciales periédicos
Sdlidos cristalinos, condiciones de contorno periédicas, teorema de Bloch, el potencial vacio,
soluciones, base de ondas planas. Cédigos: periodicwell.

Unidad IX: Seudopotenciales
Cristales tridimensionales. Ondas planas, core states, Seudopotenciales. Cédigos:
cohembergstresser

Unidad X: Teoria de la funcional densidad

Teorema de Hohenberg-Kohn. Ecuaciones de Kohn-Sham. Funcionales aproximadas.
Estructura de un cédigo DFT, elementos de matriz del potencial, transformada de Fourier
rapida (FFT) y grillas para FFT, célculo de la densidad de carga, calculo del potencial.

Unidad XI: Médulo: Célculos de estructura electrénica en sistemas nanoestructurados
Atomos y moléculas depositados en superficies nanoestructuradas o embebidos en
nanoestructuras. Calculos DFT empleando Quantum Espresso. Densidad de estados y
estructura de bandas: Informacion de los efectos en el atomo o la molécula adsorbida o
embebida. Modelos para el estudio de los &tomos o moléculas aisladas. Bases localizadas:
Wannier empleando Wannier90. Hamiltonianos efectivos con ayuda de calculos DFT y datos
experimentales.

Unidad XlI: Médulo: Introduccidn a la dindmica cuantica.

Funciones de autocorrelacion y espectro. Diagonalizacién por filtro. Representaciones en
variable discreta (DVR). Principios variacionales y Hartree dependiente del tiempo (TDH).
TDH Multiconfiguracional (MCTDH), ecuaciones de movimiento. Codigo: MCTDH-Heidelberg.

Unidad XIlI: Introduccién al transporte cuantico en python
Hamiltonianos tight-binding. Funciones de Green. Matrices de scattering. Bombeo cuantico.
Fuerzas inducidas por corrientes. Codigo: Kwant.

PRACTICAS

Los alumnos tienen que entregar informes sobre los resultados obtenidos usando los distintos
cbédigos numéricos. El primer acercamiento a cada cédigo es en clase y, posteriormente, se
continda con consultas. Cada informe es evaluado.

BIBLIOGRAFIA

COMPUTATIONAL PHYSICS, Snd Edition, Jos Thijssen, Cambridge University Press 2007

Lecture notes “~"Numerical Methods in Quantum Mechanics", Corso di Laurea Magistrale in
Fisica, Interateneo Trieste-Udine, Anno accademico 2015/2016, Paolo Giannozzi, University of
Udine.
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MODALIDAD DE EVALUACION

Regularidad: aprobacion de cuatro informes. Aprobar el curso: aprobacion de 9 informes y
examen final.

REQUERIMIENTOS PARA EL CURSADO

Conocimientos de mecanica cuantica a nivel de la Licenciatura en Fisica. Conocimientos de
analisis numérico de grado.
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