FISICA COMPUTAZIONALE DELLA MATERIA 2015 (BACHELET-MORONT)
PROGRAMMA SINTETICO

Prima parte:
Campo autoconsistente

Equazione di Schrddinger, principio variazionale

Elettroni interagenti

Approssimazione Hartree-Fock

Teoria del Funzionale Densita

Elettroni negli atomi: struttura a shell, Tavola Periodica
Elettroni nei cristalli: Bloch, onde piane, pseudopotenziali
Energia totale e forze interatomiche: Hellmann-Feynman

Seconda parte:
Monte Carlo guantistico

Variational Monte Carlo:
Integrazione stocastica, algoritmo di Metropolis
Funzioni d'onda correlate, energia locale
Calcolo dei valori di aspettazione
Ottimizzazione con il campionamento correlato
Projection Monte Carlo:
Evoluzione in tempo immaginario
Variational Path Integral, stime miste e stime pure
Diffusion Monte Carlo, branching random walk
Fermioni: problema del segno e Fixed Node Approximation

NB

Degli argomenti svolti sono stati affrontati gli aspetti
teorici, metodologici e computazionali. Dettagli, bibliografia
e appunti su http://www.giovannibachelet.it/FCM-14-15/.
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