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lll. Obiectivele disciplinei si competerte

Obiective: Dobandirea de cunostinte referitoare la posdiile oferite de simulari
computationale in stiinta materialelor, magnetidinica statistica, fizica atomica, si
aplicatii interdisciplinare in biologie si economiénsusirea metodelor de simlare de tip
Monte Carlo si Dinamica Moleculara. Aplicarea aoeshetode la probleme cit mai
variate.

Competerte: Doctoranzii vor dobandi cugtinte utile pentru aplicarea metodelor
metodelor avansate de simulari computationale. V6le fi aplicate pentru cercetarile
angajate in tezele lor de doctorat.
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V. Materiale folosite in cadrul procesului educ#éional specific disciplinei

a). la curs: calculator pentru prelegerea combin@ower Point, folii, tafal).

b).la seminar. calculatoare personale pentru programare C,arlgsimputational paralel
sub sistemul de operare Linux.

VI. Planificarea / Calendarul intalnirilor si al verificarilor / examinarilor /
intermediare.

a). CURS
Nr.“ Tematica Nr. Bibliografie
tema ore

Metode de simulari stohastice Clasificarea metodelor de
simulari stohastice, Exemple simple : mersul lamptare,
1 percolatia. Exemple pentru aplicabiltatea larga atodkei.| 2 |[1,2]
Generatoare de numere aleatoare. Testatrea gearetatode
numere aleatoare.

Integrarea Monte Carlo. Metoda de ,important sampling”.
Notiuni fundamentale de fenomene stochastice: tahtarkov

2 si proprietati de bazavletoda Monte Carlo Metropolis si 2 | [1.2.48]
Galuber. Algoritmi de simulare.
Metoda Monte Carlo pentru modele Ising Elemente de
fizica statistica referitoare la modelul Ising. Gadll

3 magnetizarii, a caldurii specifice, a susceptigilit Comparari 2 | [1,3.7]

cu rezultate exacte in 1D si 2D. Rezultate pentamut 3D.
Modele magnetice complexe continind interactiuiotfire si
anizotropie magnetica.

Metode Monte Carlo avansate Algoritmi de cluster: metoda
Wolf, metoda Swendsen si Wang. Metoda Histogramelor
4 Metoda Monta Carlo Microcanonica. Aplicatii ale stwe| 2 |[1,5,9]
metode la modele de magnetizari.

Metoda Monte Carlo cuantica Modele de spin cuantice:
hamiltonianul de spin cuantici, hamiltonianul Stgne

117}

2 |[1,6]




hamiltonianul Hubbard, hamiltonianul de electromieractivi
in forma cuantificarii a ll-a. Elemente de fizicaatsstica
cuantica. Calculul sumei de stare pentru sistemantae.
Bazele metodei Monte Carlo cuantice: transformanexter-
Suzuki. Metoda cuantica MC pentru electroni itiméran 1D.

Aplicatii interdisciplinare al metodei Monte Carlo. Modelul
Potts si aplicatii interdisciplinare. Modelul ,vatesi aplicatii
interdisciplinare. Retele aleatoare si aplicatierdisciplinare,
Modelul correlation clustering si aplicatii intesdiplinare.
Modele de tip spin-glass si aplicatii interdisanalre. Metoda
Monte Carlo in studiul modelelor amintite.

[7,8,9]

Modele de sistemai potentiale de interactiune

Sisteme atomice, moleculagiecristaline. Fungi de potenial
si calculul interagunilor. Modelareai ajustarea funglor de
potenial. Construga sistemelor moleculare.

0 p. 12-15

Proprietiti de echilibru ale fluidelor simple
Masuratori termodinamice. Structéir Funaia de distribtie
radiak. Formarea clusterilor.

0 p. 78-113

Proprietati dinamice ale fluidelor simple.

Coeficieni de transport (difuzie, vascozitate, conductiatkt
termici). Funaii de corelaie spaiu-timp. Fungia de
autocorelde a vitezei.

0 p. 114-142

10

Molecule rigide

Dinamici (coordonate, quaternioni, eci@e miscare,
controlul temperaturii). Constrae molecula (exemplu:
apa). Calculul structurii clusterilor moleculariekbda
"simulated annealing". Bsuftori (fungii de distribuie
radiak, legaturi de hidrogen).

0 p. 191-221

11

Molecule flexibile

Poteniale intramoleculare. Simularea propétdor
vibrationale ale clusterilor moleculari din spectrele Feuale
functiilor de autocorelge.

0 p. 222-233

12

Dinamica moleculara tight-binding

Ecuaii unielectronice parametrizate pentru sisteme &terou
coordinare sp Proprieiiti structuralesi spectroscopice ale
fulerenelor.

0 p. 373-406

b). SEMINARII

Nr.
Tema

Tematica

Nr.
ore

Bibliografie

1

Generarea numerelor aleatoare Programare C. Generatoare

de numere aleatoare cu distributii uniforme si rifeume.
Testarea generatoarelor de numere aleatoare.

[1,2]

Scrierea de programe pentru integrarea Monte Carlo
Calculul valorii lui PI cu integrale Monte Carlatégrarea unof
functii exponentiale si polinomiale cu metoda MC.

[1,2,4,8]




Scrierea unui program in C penstudiul modelului Ising.
Studiul cazului 3D prin simulari pe clusterul conggional
paralel.

[1,3,7]

Studiul unui program de simulari peninetoda Monte Carlo
Wolf. Studiul modelului Ising cu algoritmul Wolf.

[1, 5,9]

Studiul unui program de simulari a electronilor itineranti in
1D prin metoda cuantica Monte Carlo.

[1,6]

Simularea cresterilor de grauntein metale prin modelul Pott
studiat cu metoda Monte Carlo BKL.

[7,8,9]

Modele de sistemai potentiale de interaciune

Funaii de potenial si calculul interadunilor. Modelareai
ajustarea fundlor de potemial. Construga sistemelor
moleculare. Constructia rutinelor, problematizagsalte de
eficienta.

0 p. 12-15

Proprietiti de echilibru ale fluidelor simple
Masuratori termodinamice. Structéir Funaia de distribtie
radiak. Formarea clusterilor.

0 p. 78-113
0

Proprietati dinamice ale fluidelor simple.

Coeficieni de transport (difuzie, vascozitate, conductiatkt
termici). Funaii de corelaie spaiu-timp. Fungia de
autocorelde a vitezei. Rutine, metode alternative.

0 p. 114-142
0

10

Molecule rigide

Dinamica (coordonate, quaternioni, e¢ui@e miscare,
controlul temperaturii). Constrtie molecula (exemplu: apa).
Calculul structurii clusterilor moleculari. Metosimulated
annealing”. Msurtori (fundii de distribuie radiafi, legituri de
hidrogen).

0 p. 191-221

11

Molecule flexibile

Poteniale intramoleculare. Simularea propitdor vibrationale
ale clusterilor moleculari din spectrele Fouriex alnaiilor de
autocorelge.

0 p. 222-233

12

Dinamica moleculara tight-binding

Ecuaii unielectronice parametrizate pentru sisteme &terau
coordinare sp Proprieiti structuralesi spectroscopice ale
fulerenelor.

0 p. 373-406

VIl. Mod de evaluare

Data,

40% evaluare pe parcurs (teme de casa)
10% intocmirea unor referate pe o tematica data
50% proiect final

11.07.2008

Semnatura titularilor,



