Métodos de Simulacion Computacional para Sistemas Cuanticos
Tema Selecto: Créditos: 12
Materia:Tedrica y Practica,
Duracién: Semestral, Horas por semana: 6, Horas por semestre: 48 Tedricas, 48 practicas
Objetivo general:
El alumno aprendera los elementos basicos de los métodos para simulacion computacional de sistemas
cuanticos y sistemas analogos, asi como técnicas de analisis que pueden ser usadas en una variedad de
problemas cientificos y de ingenieria.
La materia no tiene pre-requisitos de un lenguaje de programacion.
Objetivos especificos:
Familiarizar a los alumnos con los modelos tipicos, algoritmos y metodologia existentes para la simulacién

de sistemas cuanticos, asi como sus limitaciones y posibles extensiones.

Indice Tematico:

Unidad Tema Horas Horas
Tedricas  Practicas

1 Sistemas y algebra lineales 2 1
2 Interpolaciones y ajustes 2 2
3 Sistemas tipicos de materia cuantica y su representacion 3 1
4 Diagonalizacion exacta de sistemas cuanticos y operadores 6 5
5 Métodos aproximados de materia cuantica (DOMRG, DFT) 6 6
6 Solucidn de ecuaciones y sistemas 4 6
7 Solucion de teorias auto-consistentes y aproximaciones de campo 3 3
medio
8 Transformada de Fourier y métodos pseudo-espectrales para 4 6
ecuaciones de campo
9 Integracion numérica 2 1
10 Métodos Monte-Carlo 5 6
11 Sistemas de ecuaciones diferenciales, condiciones a la Frontera, 5 5
funciones propias y sistemas integrodiferenciales
12 Tépicos en métodos para Sistemas Cuanticos y Sistemas Abiertos 6 6
Total 48 48

Estrategias didacticas: Exposicion, trabajo en equipo, lecturas, trabajo e Investigacion, aprendizaje por
proyectos, aprendizaje basado en problemas.

Evaluacion del aprendizaje: Trabajos y tareas, presentacién de temas y proyectos, participacion en
clase, asistencia.



Unidad

Sistemas y algebra lineal [3 horas/2-1]

-Sistemas de ecuaciones determinados y Gauss-Jordan
-Determinantes, Eigenvalores y Eigen-descomposicion.
-Descomposicion LU

-Funciones de Matrices

-Descomposicion en valores principales

Interpolaciones y ajustes [4 horas/ 2-2]
-Polinomio de interpolacién

-Splines

-Ajuste por minimos cuadrados
-Transformacién de datos

Sistemas tipicos de materia cuantica y su representacion [4 horas/ 3-1]
-Representacion en segunda cuantizacion y muchas particulas

-Modelos sin interaccién

-Modelos con interaccién (Tipo Hubbard, Espines, Hibridacién, Kondo, Luz-Materia)
-Aplicaciones (Electrones en sélidos, atomos ultrafrios, sistemas en cavidades, opto-
mecanica, informacion cuantica)

-Limites (continuo y enlace fuerte)

-Espacios de Hilbert

Diagonalizacién exacta de sistemas cudanticos y operadores [11 horas/6-5]
-Ejemplo tipico: Modelo de Bose Hubbard

-Base y representacion

-Construccién de operadores

-Propiedades del modelo y matriz de densidad reducida de un cuerpo
-Implementacién y optimizacién

-Relacién con otros modelos

Métodos aproximados de materia cuantica (DMRG, DFT) [12 horas/ 6-6]

a)DMRG (Grupo de Renormalizacidon de Matriz de Densidad)

-ldeas del grupo de renomalizacién

-Modelos de espines

-Descripcién del método

-Implementacion del algoritmo infinito en cadenas de espines

-Limitantes, consideraciones para simulacion con el método y cddigos Utiles
b)DFT (Teoria del Funcional de la Densidad)

-Formulacién del método para sistemas atomicos (Ec. Schrédinger de Muchas Particulas)
-Derivacion de potenciales efectivos

-Esquema general y Teorema de Kohn-Sham.

-Thomas-Fermi y correlaciones electronicas.

-Implementacién variacional para el a&tomo de Helio y uso del teorema variacional.

Solucién de ecuaciones y sistemas [10 horas/ 4-6]

-Minimizacion en fisica y ecuaciones efectivas

-Métodos de solucién de ecuaciones no-lineales de una variable (Biseccion, Secante,
Newton, Ridders).

-Solucion de sistemas de ecuaciones multi-dimensionales

-Ejemplo: cruce BEC-BCS

Solucién de teorias auto-consistentes y aproximaciones de campo medio [6 horas/ 3-3]
-Re-visitando el modelo de Bose-Hubbard y teoria de desacoplamiento.

-Teoria de perturbaciones y funcional de Landau

-Ecuaciones efectivas e implementacion

-Interpretacién del diagrama de fase y observables



8 Transformada de Fourier y métodos pseudo-espectrales para ecuaciones de campo [10
horas/ 4-6]
-Derivacion de la Ec. de Gross-Pitaevskii
-Métodos de solucién aproximada y limites (Thomas Fermi)
-Algoritmo de propagacién en el tiempo pseudo-espectral (Split-Step)
-Evolucién en tiempo imaginario
-Uso y propiedades de la FFT (Transformada Répida de Fourier)
-Implementacién y simulacion del caso tipico de atrapamiento arménico.
-Extensiones y uso general del método.

9 Integracion numérica [3 horas/ 2-1]
-Cuadraturas, discretizacion y condiciones de frontera, regla de Simpson y otras reglas.
-Integrales indefinidas y transformaciones de integrandos.

10 Métodos Monte-Carlo [11 horas/ 5-6]
-Integracion Monte-Carlo
-Observables y mecanica estadistica
-Muestreo de Metrépolis y teorema de Bayes
-Modelo de Ising Clasico en 2D
-Solucién Monte-Carlo del modelo
-Cadena cuantica de Ising y su relacion con el modelo clasico en 2D.

11 Sistemas de ecuaciones diferenciales, condiciones a la Frontera, funciones propias y
sistemas integrodiferenciales [10 horas/ 5-5]
-Método general de solucién para ec. diferenciales ordinarias
-Sistemas de ecuaciones diferenciales con ejemplos de modelos semi-clasicos de la 6ptica
cuantica.
-Sistemas de ecuaciones diferenciales con ejemplos de modelos efectivos de materia
ultrafria.
-Problemas de valores a la frontera y su solucion. Método de lanzamiento y relajacion.
-Método de Numerov y Ec. Schrédinger: Ejemplo revisitando al Helio.
-Cuadraturas gaussianas y sistemas integro-diferenciales
-Combinacion de Métodos, ejemplo: DFT del Helio.

12 Topicos en métodos para Sistemas Cuanticos y Sistemas Abiertos [12 horas/ 6-6]
-Método de Trayectorias Cudanticas y aplicaciones
-Ecuaciones diferenciales estocasticas
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