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Obiettivi formativi e risultati di apprendimento attesi

Italiano

Inglese

Gli studenti acquisiscono la capacita di risolvere problemi fisici utilizzando il computer come
strumento numerico. Durante il corso vengono affrontati esempi non banali di soluzioni
numeriche di modelli fisici, tra cui la risoluzione di equazioni differenziali ordinarie (ODE) e
alle derivate parziali (PDE). In particolare vengono discussi i problemi posti dalla loro
soluzione numerica originati dalle limitazioni dellaritmetica finita dei calcolatori e come
mitigare le instabilita numeriche associate.

Risolutori ODE di diverso tipo vengono applicati all'analisi di attrattori strani e traiettorie
caotiche. Vengono illustrati metodi per il calcolo dei punti critici e delle biforcazioni, numeri
di Feigenbaum, il calcolo degli esponenti di Lyapunov e della dimensione frattale di diversi
attrattori.

Particolarmente rivolto agli studenti di Fisica Teorica e di Fisica Statistica, viene sviluppato
un modello atomistico di dinamica molecolare classica, applicato allo studio di un gas di
Lennard Jones. In particolare viene dimostrata il meccanismo di transizione di fase
solido-liquido ed il calcolo del coefficiente di diffusione.

Students acquire the ability to solve physical problems with the help of a computer as
numerical instrument. During this lecture course non-trivial examples of numerical solutions
to physical models are tackled, among which numerical solutions to Ordinary Differential
Equations (ODE) and Partial differential equations (PDE). In particular problems related to
discretizations and finite precision arithmetics are presented and solutions discussed.
ODE solvers are developed and applied to analyze strange attractors and caotic
trajectories.

Methods to compute critical points, bifurcations, Feigenbaum numbers, Lyapunov
exponents and fractal dimensions are presented and discussed.

Particularly oriented to theorist in phisics and statistical physics, a classical molecular
dynamics is developed and applied to study the Lennad-Jones gas, modelling solid-liquid
phase transition and computing radial distributions functions and self-diffiusion coefficients.
In the last part of the course, solutions to PDEs are tackled, either elliptic (e.g., Poisson
eduation). parabolic (e.a. heat eaquation) or hyperbolic (advection and Navier-Stokes).
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Prerequisiti

Metodi numerici elementari, corsi di programmazione di base, conoscenze fisiche di base,
meccanica classica, meccanica statistica, equazioni differenziali.

Italiano

Elementary numerical methods, basic programming skills, basic physical knowledge,
classical mechanics, statistical mechanics, differential equations.

Inglese

Programma

* Fondamentali di numerica, errori di troncamento e arrotondamento
* Equazioni differenziali ordinarie (ODE)
- Analisi di Stabilita
- Metodi di soluzione espliciti e impliciti
Italiano - Runge-Kutta e Dormand-Prince ODE5(4) e confronto con ODES8(7)
- Metodi Gear's
- Applicazioni: Attrattori strani e caos, pendolo caotico e biforcazioni,
esponenti di Lyapunov e frattalita
* Introduzione alla dinamica molecolare

- quillinnn di 11n cimiilatare

* Fondamentali di numerica, errori di troncamento e arrotondamento
* Introduction to numerics, roundoff and truncation errors
* Ordinary differential equations (ODE)
- Stability
Inglese - Explicit and implicit methods
- Runge-Kutta e Dormand-Prince ODE5(4) and ODES8(7)
- Gear's Methods
- Applications: Strange attractors and caos, caotic pendulum and bifurcations,

Lyapunov exponents and fractality
* Intradiictinon tn malectilar dvnamiece
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Modalita di valutazione

[ ] Prova scritta

Prova orale

[ ] Valutazione in itinere
[] Valutazione di progetto
[ ] Valutazione di tirocinio
[ ] Prova pratica

[ ] Prova di laboratorio

Descrizione delle modalita e dei criteri di verifica dell’apprendimento

Italiano

La prova di esame sara valutata secondo i seguenti criteri:

Non idoneo: importanti carenze e/o inaccuratezza nella conoscenza e comprensione degli
argomenti; limitate capacita di analisi e sintesi, frequenti generalizzazioni.

18-20: conoscenza e comprensione degli argomenti appena sufficiente con possibili
imperfezioni; capacita di analisi, sintesi e autonomia di giudizio sufficienti.

21-23: Conoscenza e comprensione degli argomenti routinaria; Capacita di analisi e sintesi
corrette con argomentazione logica coerente.

24-26: Discreta conoscenza e comprensione degli argomenti; buone capacita di analisi e
sintesi con argomentazioni espresse in modo rigoroso.

27-20' Connerenza & comnrencinne denli arnnmenti conmnleta® nntevnli canacita di analici

Inglese

The examination will be evaluated according to the following criteria:

Ineligible: imajor deficencies and/or inaccuracy in knowledge and understanding of topics;
limited analytical and synthesis skills, frequent generalizations.

18-20: knowledge and understanding of topics only sufficient with possible imperfections;
analytical skills, synthesis and judgment autonomy just sufficient.

21-23: knowledge and understanding of topics at a basic level; Correct analysis and
synthesis skills with consistent logical reasoning.

24-26: Fair knowledge and understanding of the topics; good analytical and synthesis skills

with rigorous arguments.
27-20' Cenmnlete knnwledne and ninderctandinn nf the tanice: remarkahle ahilitv nf
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Testi adottati

- R. Landau, M. Paez, C. Bordeinau, "Computational Physics 2nd ed.", WILEY-VCH
- R. Fizpatrik, Computational Physics, Univ. Texas Austin
Italiano | - K. W. Morton and D.F. Mayers, Numerical Solution of Partial Differential Equations,

Cambridge
- L. Barone, E. Morinari, G. Organtini, F. Ricci-Tresenghi, "Programmazione scientifica",
NAaAvaAan FAiiAAtiAn

- R. Landau, M. Paez, C. Bordeinau, "Computational Physics 2nd ed.", WILEY-VCH
- R. Fizpatrik, Computational Physics, Univ. Texas Austin
Inglese | - K. W. Morton and D.F. Mayers, Numerical Solution of Partial Differential Equations,

Cambridge
- L. Barone, E. Morinari, G. Organtini, F. Ricci-Tresenghi, "Programmazione scientifica",
PNAaAvaAn FAiiAAtiAn

Bibliografia di riferimento

Italiano

Inglese
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Modalita di svolgimento

Modalita in presenza
[ ] Modalita a distanza

Descrizione della modalita di svolgimento e metodi didattici adottati

Italiano

Inglese

Il corso ha una durata complessiva di 80 ore e si svolge in 3 lezioni settimanali di 2h
ciascuna. Una lezione viene svolta a lavagna, per illustrare le tecniche numeriche o
discutere gli aspetti teorici dei problemi da affrontare e due lezioni in aula informatica dove
gli studenti seguono ed esperimentano con mano la parte pratica di sviluppo di programmi
di elaborazione e calcolo.

The course is based on 80h of frontal lectures, with 3 lectures per week of 2h each. One
lecture is used to illustrate on blackboard the theory of numerical algorithms and two
lectures are held on a computer classroom where students follow and experiment practical
aspects of code developments.

Modalita di frequenza

(® Frequenza facoltativa
QO Frequenza obbligatoria

Descrizione della modalita di frequenza

Italiano

Inglese

Gli studenti non sono obbligati a seguire il corso ma, per via della natura fortemente
applicativa del corso, ove vengono insegnate molte cose non riportate su libri di testo, sono
fortemente consigliati a farlo.

Students are not obliged to follow the lectures, but due to its applicative nature where many
details are tought out of the book, they are strongly encouraged to do so.
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	Casella di testo 1: 
	tb_versione: 1.1
	tb_nome_resp: ALESSANDRO
	tb_cognome_resp: PECCHIA
	tb_denominazione_ins_ita: FISICA COMPUTAZIONALE
	tb_denominazione_ins_eng: COMPUTATIONAL PHYSICS
	rb_tipo_laurea: 2
	tb_anno_accademico: 2023/2024
	tb_cds: FISICA
	tb_codice: 8067183 (ENG) - 8066541 (ITA)
	tb_canale: UNICO
	tb_CFU: 8 - 9
	tb_lingua: ENG
	tb_nome_resp_mod: 
	tb_cognome_resp_mod: 
	tb_denominazione_mod_ita: 
	tb_denominazione_mod_eng: 
	tb_obiettivi_ita: Gli studenti acquisiscono la capacità di risolvere problemi fisici utilizzando il computer come strumento numerico. Durante il corso vengono affrontati esempi non banali di soluzioni numeriche di modelli fisici, tra cui la risoluzione di equazioni differenziali ordinarie (ODE) e alle derivate parziali (PDE).  In particolare vengono discussi  i problemi posti dalla loro soluzione numerica originati dalle limitazioni dell’aritmetica finita dei calcolatori e come mitigare le instabilità numeriche associate. 
Risolutori ODE di diverso tipo vengono applicati all'analisi di attrattori strani e traiettorie caotiche. Vengono illustrati metodi per il calcolo dei punti critici e delle biforcazioni, numeri di Feigenbaum, il calcolo degli esponenti di Lyapunov e della dimensione frattale di diversi attrattori.
Particolarmente rivolto agli studenti di Fisica Teorica e di Fisica Statistica, viene sviluppato un modello atomistico di dinamica molecolare classica, applicato allo studio di un gas di Lennard Jones. In particolare viene dimostrata il meccanismo di transizione di fase solido-liquido ed il calcolo del coefficiente di diffusione.
Nell'ultima parte del corso vengono discusse le equazioni PDE fino al secondo ordine, ellittiche (e.g. equazione di Poisson), paraboliche (eq. del calore) ed iperboliche (advection-diffusion e Navier-Stokes). Di queste viene discussa la discretizzazione ed i metodi di stabilizzazione. Per poter risolvere tali equazioni vengono introdotti i solutori iterativi. 
Il corso si prefigge anche di insegnare i rudimenti di programmazione scientifica in ambiente Linux, l’utilizzo di librerie numeriche esistenti e prospettive nello sviluppo di computazione parallela. 
Alla fine del corso agli studenti viene assegnato un problema pratico da risolvere sviluppando un opportuno programma sul quale vengono valutati.

Il corso di Fisica Computazionale risponde agli obiettivi formativi del corso di fisica, in particolare rafforza le conoscenze teoriche di base e la capacità di analisi critica di eventuali risultati errati a causa di errori tecnici di programmazione. Rafforza la capacità critica e di applicazione delle conoscenze acquisite, in particolare durante lo sviluppo del lavoro di tesina in preparazione dell'esame, permettendo anche di raffinare le abilità comunicative che vengono testate in sede d'esame grazie alla presentazione del lavoro svolto e dei risultati ottenuti. Gli argomenti trattati sono spesso proiettati al limite attuale della ricerca e dello sviluppo, dando la possibilità agli studenti di ricercare letteratura scientifica e di sviluppare una capacità critica e di apprendimento autonoma in vista di un eventuale dottorato. 
	tb_obiettivi_eng: Students acquire the ability to solve physical problems with the help of a computer as numerical instrument. During this lecture course non-trivial examples of numerical solutions to physical models are tackled, among which numerical solutions to Ordinary Differential Equations (ODE) and Partial differential equations (PDE). In particular problems related to discretizations and finite precision arithmetics are presented and solutions discussed. 
ODE solvers are developed and applied to analyze strange attractors and caotic trajectories. 
Methods to compute critical points, bifurcations, Feigenbaum numbers, Lyapunov exponents and fractal dimensions are presented and discussed.
Particularly oriented to theorist in phisics and statistical physics, a classical molecular dynamics is developed and applied to study the Lennad-Jones gas, modelling solid-liquid phase transition and computing radial distributions functions and self-diffiusion coefficients.
In the last part of the course, solutions to PDEs are tackled, either elliptic (e.g., Poisson equation), parabolic (e.g. heat equation) or hyperbolic (advection and Navier-Stokes).
In all cases discretization and stabilization methods are presented. In order to enable solutions of such equations, iterative methods such as Conjugate-Gradients and Krylov subspace methods are presented and implemented.
Additionally, the course aims at teaching the basics af scientific programming under Linux and using a high level programming language such as Modern Fortran. How to compile and link external numerical libraries and some rudiments of parallel programming (MPI/OpenMP).
At the end the students are given a problem to be solved developing a code. This is used as part of the evaluation process in the final exam.

Computational Physics adresses ad the general objective of the batchelor course in Physics. In particular it strengthen basic theoretical knowledge and capability of analysis of erroneus results due to implementation mistakes. It strengthen critical abilities of acquired knowledge , particularly during the development of the final homework, also giving the chance to refine communication skills since the work and results must be illustrated at the exam under the form of a presentation. The treated subjects are frequently projected to the research forefront and development, giving the possibility to make literature searches and developing critical abilities and learning skills, also in view of a possible postgraduate stage.   
	tb_prerequisiti_ita: Metodi numerici elementari, corsi di programmazione di base, conoscenze fisiche di base, meccanica classica, meccanica statistica, equazioni differenziali.  
	tb_prerequisiti_eng: Elementary numerical methods, basic programming skills, basic physical knowledge, classical mechanics, statistical mechanics, differential equations.  
	tb_programma_ita: * Fondamentali di numerica, errori di troncamento e arrotondamento   
* Equazioni differenziali ordinarie (ODE)
      - Analisi di Stabilità
      - Metodi di soluzione espliciti e impliciti
      - Runge-Kutta e Dormand-Prince ODE5(4) e confronto con ODE8(7)
      - Metodi Gear's
      - Applicazioni: Attrattori strani e caos, pendolo caotico e biforcazioni, 
                             esponenti di Lyapunov e frattalità
* Introduzione alla dinamica molecolare
      - sviluppo di un simulatore 
      - Applicazioni: studio di un liquido di Lennard-Jones
* Soluzione di equazioni lineari metodi diretti ed iterativi (CG, GMRES) 
* Equazioni alle derivate parziali (PDE)
      - Classificazione in equazioni Ellittiche, Paraboliche ed Iperboliche
      - Discretizzazioni e stabilità (FDM, FVM, FEM). 
      - Soluzione numerica equazioni di Poisson e di Fourier
      - Soluzione numerica di equazioni di Navier-Stokes
	tb_programma_eng: * Fondamentali di numerica, errori di troncamento e arrotondamento   
* Introduction to numerics, roundoff and truncation errors
* Ordinary differential equations (ODE)
      - Stability
      - Explicit and implicit methods
      - Runge-Kutta e Dormand-Prince ODE5(4) and ODE8(7)
      - Gear's Methods
      - Applications: Strange attractors and caos, caotic pendulum and bifurcations, 
                              Lyapunov exponents and fractality
* Introduction to molecular dynamics
      - Development of an efficient simulator O(N) 
      - Applications: study of a Lennard-Jones liquid (phase transitions, diffusivity)
* Solutions of linear systems: direct and iterative methods (CG, GMRES) 
* Partial differential equations (PDE)
      - Elliptic, Parabolic and Iperbolic classifications
      - Discretizations and stability (FDM, FVM, FEM). 
      - Numerical solutions of Poisson and Fourier Heat equations
      - Numerical Solutions of Navier-Stokes equations

Basic numerics
oTruncation and round-off errors 
Algoritmi numerici di base  
oSearch of zeros (bisection, Newton)
oLinear solvers (direct: LU, iterative: CG, MINRES, GMRES) 
Quadrature 
oSimpson’s rules and Gaussian quadratures, Gauss-Lobatto
Equazioni differenziali ordinarie (ODE)
oStability
oExplicit Methods (Runge-Kutta 45, Dormant-Prince, PC, Adaptive) 
oMetodi impliciti
Attractors e Caos
oAttrattore di Lorenz (derived from Benard cell model)
oLogistic Map, Bifurcations and Feigenbaum theory. 
oLyapunov exponents.
Brief overview of Molecular Dynamics
oA Lennard-Jones gas (development of a code with periodic BC)
Spectral Methods
oFourier and Chebyshev methods (solve Burger’s equation).
Partial differential equations 
oParabolic, Elliptic, Hyperbolic. Stability issues.
 Numerical solutions of Navier-Stokes (Finite Volume Method)
	cb_prova scritta: Off
	cb_prova_orale: Yes
	cb_val_itinere: Off
	cb_val_progetto: Off
	cb_val_tirocinio: Off
	cb_prova_pratica: Off
	cb_prova_lab: Off
	tb_mod_verifica_ita: La prova di esame sarà valutata secondo i seguenti criteri:
Non idoneo: importanti carenze e/o inaccuratezza nella conoscenza e comprensione degli argomenti; limitate capacità di analisi e sintesi, frequenti generalizzazioni.
18-20: conoscenza e comprensione degli argomenti appena sufficiente con possibili imperfezioni; capacità di analisi, sintesi e autonomia di giudizio sufficienti.
21-23: Conoscenza e comprensione degli argomenti routinaria; Capacità di analisi e sintesi corrette con argomentazione logica coerente.
24-26: Discreta conoscenza e comprensione degli argomenti; buone capacità di analisi e sintesi con argomentazioni espresse in modo rigoroso.
27-29: Conoscenza e comprensione degli argomenti completa; notevoli capacità di analisi, sintesi. Buona autonomia di giudizio.
30-30L: Ottimo livello di conoscenza e comprensione degli argomenti. Notevoli capacità di analisi e di sintesi e di autonomia di giudizio. Argomentazioni espresse in modo originale.

	tb_mod_verifica_eng: The examination will be evaluated according to the following criteria:
Ineligible: imajor deficencies and/or  inaccuracy in knowledge and understanding of topics; limited analytical and synthesis skills, frequent generalizations.
18-20: knowledge and understanding of topics only sufficient with possible imperfections; analytical skills, synthesis and judgment autonomy just sufficient.
21-23: knowledge and understanding of topics at a basic level; Correct analysis and synthesis skills with consistent logical reasoning.
24-26: Fair knowledge and understanding of the topics; good analytical and synthesis skills with rigorous arguments.
27-29: Ccomplete knowledge and understanding of the topics; remarkable ability of analysis, synthesis. Good autonomy of judgment.
30-30L: Excellent level of knowledge and understanding of topics. Remarkable ability of analysis and synthesis and autonomy of judgment. Arguments expressed in an original way

	tb_testi_ita: - R. Landau, M. Paez, C. Bordeinau, "Computational Physics 2nd ed.", WILEY-VCH
- R. Fizpatrik, Computational Physics, Univ. Texas Austin
- K. W. Morton and D.F. Mayers, Numerical Solution of Partial Differential Equations, Cambridge
- L. Barone, E. Morinari, G. Organtini, F. Ricci-Tresenghi, "Programmazione scientifica", Pearson Education
- Modern Fortran Explained, M. Metcald, J. Reid, M. Cohen, Oxford University Press

	tb_testi_eng: - R. Landau, M. Paez, C. Bordeinau, "Computational Physics 2nd ed.", WILEY-VCH
- R. Fizpatrik, Computational Physics, Univ. Texas Austin
- K. W. Morton and D.F. Mayers, Numerical Solution of Partial Differential Equations, Cambridge
- L. Barone, E. Morinari, G. Organtini, F. Ricci-Tresenghi, "Programmazione scientifica", Pearson Education
- Modern Fortran Explained, M. Metcald, J. Reid, M. Cohen, Oxford University Press

	tb_biblio_ita: 
	tb_biblio_eng: 
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Off
	tb_mod_svolgimento_ita: Il corso ha una durata complessiva di 80 ore e si svolge in 3 lezioni settimanali di 2h ciascuna. Una lezione viene svolta a lavagna, per illustrare le tecniche numeriche o discutere gli aspetti teorici dei problemi da affrontare e due lezioni in aula informatica dove gli studenti seguono ed esperimentano con mano la parte pratica di sviluppo di programmi di elaborazione e calcolo.   
	tb_mod_svolgimento_eng: The course is based on 80h of frontal lectures, with 3 lectures per week of 2h each. One lecture is used to illustrate on blackboard the theory of numerical algorithms and two lectures are held on a computer classroom where students follow and experiment practical aspects of code developments. 
	rb_mod_frequenza: 1
	tb_mod_frequenza_ita: Gli studenti non sono obbligati a seguire il corso ma, per via della natura fortemente applicativa del corso, ove vengono insegnate molte cose non riportate su libri di testo, sono fortemente consigliati a farlo.
	tb_mod_frequenza_eng: Students are not obliged to follow the lectures, but due to its applicative nature where many details are tought out of the book, they are strongly encouraged to do so.


