FACULTE DES ARTS ET DES SCIENCES
DEPARTEMENT DE PHYSIQUE

Sigle du cours : PHY 6580R Nombre de crédits : 3
Titre du cours : Chapitres choisis de matiére condensée Semestre : Automne 2023
Théme du cours : Méthodes de simulations numériques en matiére condensée

Professeur : Normand Mousseau Courriel : normand.mousseau@umontreal.ca
Bureau : B-4415, Complexe des sciences Téléphone : 514-343-6614

But du cours

Ce cours de niveau 6000 vise a familiariser les étudiants avec les méthodes de simulations
numeériques de systemes atomiques utilisées en matiére condensée, avec un accent particulier
sur les méthodes d’échantillonnage statistique et de cinétique. Au programme : méthodes liées
a la dynamique moléculaire et aux approches Monte Carlo, incluant : échantillonnage parapluie,
méthode des répliques, Monte Carlo cinétique, etc.

Structure, évaluation et bareme

Ce cours étant de niveau avancé, il sera donné sous forme de séminaire - en équipe, les
étudiants étudieront des articles scientifiques et présenteront les algorithmes et méthodes en
classe a leurs collégues. Les articles et les sujets seront définis largement en fonction de
I'intérét des étudiants inscrits.

L’évaluation portera (i) sur la qualité des présentations (45 %); (ii) la participation aux discussion
en classe (15 %); deux travaux consistant en I'implémentation et I'application de ces
algorithmes (20 % chacun).

Contenu

Algorithmes de base - conditions au frontiéres, calcul des voisins, etc.
Dynamique moléculaire (NVE), Monte Carlo

Ensembles thermodynamiques étendus : NVT, NPT, grand canonique.
Approches d’échantillonnage thermodynamique - échantillonnage parapluie, etc.
Monte Carlo cinétique

Méthodes dynamiques accélérées

Autres

No oA~

Note: Le contenu pourra étre adapté en fonction de l'intérét des étudiantes et étudiants

Références
A venir.
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