Proseminar Computational Physics

SoSe 2022

Ablauf

e Vorbesprechung: 5. April

e Einflhrungsvorlesung: 19. April (auch finale Vorlesung der Vortragsthemen)
e Fragestunden: 3. Mai, 17. Mai, 31. Mai

e Vortrage: ab 07. Juni

e Einreichung der Ausarbeitungen: 12. Juli

Zu erbringende Leistungen:

Vorbereitung und Halten eines Vortrags, der sich aus 2-3 Einzelvortragen zusammensetzt. Hierzu
werden zu den u.g. Themen Zweier oder Dreiergruppen gebildet. Jede/r der Gruppe hilt einen ca.
30-minutigen Einzelvortrag und reicht bis zum Semesterende (12.07.2022) eine 2-seitige
Zusammenfassung tiber ihr/sein Vortragsthema in deutscher oder englischer Sprache ein.

Genereller Ablauf:

An den Vortrag schliefRt sich eine ca. 15-30-minltige Diskussion an, in der Fragen zu den
wissenschaftlichen Inhalten und konstruktive Kritik am Vortrag getibt werden sollen.

Mogliche Vortragsthemen:

e Molekulardynamik (MD)
o Integration klassischer Bewegungsgleichungen
o MD in thermodynamsichen Ensembles
o Metadynamics / enhanced sampling MD/MC (Replica Exchange, Umbrella Sampling,
Wang-Landau Sampling)
e Vielteilchenquantenmechanik
o Exakte Diagonalisierung (Krylow-Unterraum-Verfahren inbes. Lanczos Methode,
Davidson Algorithmus)
o Hartree Fock Methode
o Dichtefunktionaltheorie
e Monte Carlo (MC) Methoden
o Importance Sampling & MC Integration
o MC Methoden in der klassischen statistischen Physik: Ising Modell
o MC Methoden in der Quantenmechanik: Pfadintegral QMC, Diffusion Monte Carlo
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