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1. Objetivos propuestos en la presentacion del proyecto

La computacion cientifica es imprescindible en la fisica moderna. Muy especialmente en los
ambitos de la Fisica Cuantica y de la Radiofisica, la resolucion de cualquier problema realista
requiere célculos numéricos o simulaciones de Monte Carlo. Es por eso por lo que se da cada vez
mas importancia a la programacion y a los métodos de computacién en las titulaciones de la UCM
relacionadas con estos &mbitos de conocimiento.

El presente proyecto de innovacion docente es una continuacion de un proyecto previo del curso
académico 2022/23, donde se crearon herramientas de computacién en Python y Google Colab
para su uso docente en varias asignaturas del Grado en Fisica y del Master en Fisica Biomédica.
Para este curso académico, se propuso mejorar y ampliar estas herramientas, asi como crear otras
nuevas para extender la aplicacién del proyecto a un mayor nimero de asignaturas.

Se elige Google Colab porque es un entorno multiplataforma que no requiere instalacion y que hace
un uso 6ptimo de los servicios de Google para la UCM. Ademas, esta completamente integrado con
el lenguaje de programacién Python, que es ampliamente utilizado en el ambito cientifico.
Familiarizar a los estudiantes con este tipo de herramientas es ademas un complemento formativo
de gran utilidad.

Los objetivos particulares del proyecto fueron los siguientes.

e Creacion de herramientas de célculo y visualizacion de ejemplos practicos en las asignaturas de
Fisica Cuantica | y Il del Grado en Fisica

Estas asignaturas no estaban incluidas en el proyecto previo del curso 2022/23. En el presente
proyecto se propuso crear nuevas herramientas para hacer ejemplos de clase y complementos
de formacién en estas dos asignaturas con algunos de los siguientes propésitos:

- Obtener y visualizar las soluciones a la ecuacion de Schrddinger para pozos
unidimensionales tipicos (pozo infinito, cuadrado, oscilador armdnico, etc).

- Resolver problemas de transmision y reflexibn en barreras de potencial de distintas
caracteristicas.

- Generar videos cortos que ilustren la evolucién temporal de estados de superposicion o la
dependencia temporal de la probabilidad de transicién (oscilaciones de Rabi).

- Preparar ejemplos gréaficos para mostrar algunos conceptos teéricos abstractos, como el
efecto de la simetria o antisimetria de la funcion de onda sobre la distribuciéon espacial de
probabilidad de particulas idénticas en un sistema cuéntico.

e Extensién y mejora de herramientas de calculo para Estructura de la Materia y Fisica Atdmica y
Molecular del Grado en Fisica

En el curso 2022/23 se actualizaron los programas de las practicas de célculo numérico que se
realizan en Fisica Atdmica y Molecular y se empez6 a desarrollar una libreria de herramientas
para la construccion y visualizacion de orbitales atomicos, llamada atomictools. Para el curso
2023/24, se propuso seguir mejorando y ampliando estas herramientas. En particular, se
propuso incorporar la creacién y visualizacion de orbitales moleculares y el calculo de
elementos de matriz de operadores cuanticos de un electron en la libreria atomictools. El
objetivo es crear nuevos ejercicios de clase y entregables basados en estas herramientas para
ambas asignaturas.



Hay que sefialar que muchos estudiantes del Grado en Fisica que cursan Estructura de la
Materia en tercero cursan también Fisica Atdbmica y Molecular en cuarto, de manera que tienen
la posibilidad de sacar el maximo partido a esta libreria de herramientas.

e Extension y mejora de una simulacion Monte Carlo para su uso docente en las asignaturas
Interaccién Radiacion-Materia, Radiofisica y Fisica de la Radioterapia del Grado en Fisica y del
Master en Fisica Biomédica

Durante el curso 2022/23 se desarrollo un cédigo en Python, llamado LegPy, para la simulacién
de rayos gamma y electrones en medios materiales. Se prepararon ejercicios entregables
basados en esta simulacion para las tres asignaturas. Para el curso 2023/24, se propuso seguir
desarrollando este cédigo. Por un lado, se plante6 implementar nuevas funcionalidades para
estudiar distintos tipos de detectores de radiacion y comparar con resultados obtenidos en las
practicas de laboratorio de Interaccion Radiacion-Materia. Por otro lado, se plante6 trabajar en
casos de interés para las asignaturas de Radiofisica y de Fisica de la Radioterapia, los cuales
son también de utilidad para la formacién de radiofisicos hospitalarios.

2. Objetivos alcanzados

Todos los objetivos propuestos se han llevado a cabo durante la ejecucion del proyecto. A
continuacioén, se describe el grado de cumplimiento de cada objetivo especifico.

e Creacion de herramientas de calculo y visualizacion de ejemplos practicos en las asignaturas de
Fisica Cuantica | y Il del Grado en Fisica

Se ha trabajado en el desarrollo de estas herramientas para estas dos asignaturas. En
particular, se han creado aplicaciones para la visualizacion de las soluciones a la ecuacién de
Schrédinger para pozos cuadrados y para un oscilador armonico, asi como para la resolucion
de problemas de transmision y reflexion en barreras de potencial. También se crearon
versiones preliminares de aplicaciones para la visualizacion de la evolucién temporal de
estados de superposicién.

Estas herramientas no se han podido utilizar para la docencia de estas dos asignaturas durante
este curso académico por falta de tiempo. Pero esta previsto poder usarlas en los proximos
cursos. Por otro lado, en la asignatura de Estructura de la Materia, si se ha podido usar la
aplicaciéon de visualizacién de la evolucion temporal de las soluciones del oscilador arménico
(ver Fig. 1) para ilustrar el comportamiento de los estados vibracionales moleculares.

e Extensién y mejora de herramientas de calculo para Estructura de la Materia y Fisica Atdmica y
Molecular del Grado en Fisica

Segun lo previsto, se ha seguido desarrollando la libreria atomictools para la creacion y
visualizacion de orbitales (ver Fig. 2). En concreto, se ha implementado el calculo y
visualizacion de orbitales moleculares por el método CLOA (Combinacion Lineal de Orbitales
Atémicos) y el calculo de elementos de matriz de operadores de un solo electrén. Ademas, el
coédigo se ha documentado profusamente para que el usuario reciba informacién sobre
funciones y clases en la ayuda contextual.

Por otro lado, se ha hecho una nueva actualizacion de los programas de practicas de calculo de
la asignatura Fisica Atdmica y Molecular, integrando dichos programas dentro de la libreria
atomictools. Los nuevos programas se ejecutan desde un cuaderno de Colab, el cual también



hace uso de otras herramientas de atomictools para calculos auxiliares que complementan
dichas practicas.

La libreria atomictools se ha usado durante este curso para la visualizacion de ejemplos y
resolucién de ejercicios en ambas asignaturas. Se ha podido usar la nueva funcionalidad para
la visualizacion de orbitales moleculares (ver Fig. 3). El resto de funcionalidades que se han
incorporado en la libreria durante la ejecucion de este proyecto, incluidos los nuevos programas
para las practicas de célculo de Fisica Atdmica y Molecular, se usaran en los prOxXimos cursos.

o Extensién y mejora de una simulacién Monte Carlo para su uso docente en las asignaturas
Interaccién Radiacién-Materia, Radiofisica y Fisica de la Radioterapia del Grado en Fisica y el
Master en Fisica Biomédica

Este coédigo de Monte Carlo, llamado LegPy, esta plenamente operativo desde finales del curso
2022/23 y se ha usado en estas tres asignaturas durante este curso 2023/24 para la realizacion
de ejemplos de clase y ejercicios entregables. Este cddigo ha demostrado ser una herramienta
muy Util a la vez que sencilla de usar en multiples aplicaciones, no sélo en el &mbito docente, y
ha dado lugar a una publicacion en una revista cientifica (ver Fig. 4).

Durante la ejecucion de este proyecto, se ha implementado en LegPy la emisién y propagacion
de rayos X, se ha incrementado significativamente el nimero de medios materiales disponibles,
se ha revisado la sintaxis de clases y funciones para mejorar la interfaz del usuario, y se han
incluido algunas nuevas funciones de utilidad para la creaciébn de ejemplos de interés en
radiodiagndstico y radioterapia. También se ha trabajado en la documentacion del codigo,
incluyendo un tutorial con ejemplos de uso.

3. Metodologia empleada en el proyecto

El proyecto se desarroll6 en tres grupos de trabajo, uno para cada objetivo descrito en las
secciones anteriores.

e Creacion de herramientas de calculo y visualizacion de ejemplos practicos en las asignaturas de
Fisica Cuantica | y Il del Grado en Fisica (Marcos Lépez y Oscar Moreno)

Estas herramientas se desarrollaron en Python, a partir de las cuales se crearon clips de video
de corta duracién para ilustrar algunos casos de estudio: oscilaciones de las partes real e
imaginaria de las soluciones a la ecuacion de Schrodinger para distintos pozos de potencial,
problemas de transmisién y reflexion de la funcion de onda en barreras de potencial, y
evolucién temporal de estados de superposicion.

Actualmente se esta elaborando una libreria con estas herramientas para hacerlas disponibles
en un repositorio publico de GitHub. También se ha empezado a preparar un conjunto de
apuntes que incluyen estos videos interactivos, lo cual sera objeto de otro proyecto de
innovacion docente futuro.

e Extensién y mejora de herramientas de calculo para Estructura de la Materia y Fisica Atdmica y
Molecular del Grado en Fisica (Alejandro Villar, Iris Madrigal, Marcos Lopez, Oscar Moreno y
Jaime Rosado)

La libreria atomictools esta escrita en Python y se esta desarrollando en un repositorio publico
de GitHub de manera colaborativa. La extension de la libreria para incluir orbitales moleculares



fue llevada a cabo por Alejandro Villar y Jaime Rosado. Iris Madrigal se encargé de documentar
el cédigo y desarroll6 la parte del célculo de elementos de matriz de operadores de un electréon
como parte de su Trabajo Fin de Grado (TFG), bajo la supervisibn de Jaime Rosado. La
actualizacion e integracién en atomictools de los programas de las practicas de calculo de
Fisica Atomica y Molecular la realiz6 Jaime Rosado.

Oscar Moreno, Marcos Lopez y Jaime Rosado actualizaron y usaron los cuadernos Colab para
ejemplos de clase y las préacticas de calculo y realizaron encuestas de opinion de los
estudiantes a través del Campus Virtual de ambas asignaturas.

e Extension y mejora de una simulacion Monte Carlo para su uso docente en las asignaturas
Interaccién Radiacién-Materia, Radiofisica y Fisica de la Radioterapia del Grado en Fisica y el
Méaster en Fisica Biomédica (Fernando Arqueros, Victor Moya, Jaime Rosado, David Sevillano y
César Rodriguez)

El cbédigo de simulacién LegPy esta escrito en Python y también se estd desarrollado de
manera colaborativa en un repositorio publico de GitHub. Fernando Arqueros, Victor Moya y
Jaime Rosado fueron los responsables de incluir la simulacién de rayos X, hacer las diversas
mejoras del cddigo, mantener y documentar el repositorio publico, y difundir los resultados.

Fernando Arqueros, David Sevillano y César Rodriguez crearon y actualizaron cuadernos Colab
con nuevos ejemplos de clase y ejercicios entregables paras las asignaturas mencionadas.
También se encargaron de realizar encuestas de opinion de los estudiantes a través del
Campus Virtual de estas asignaturas.

4. Recursos humanos
A continuacién, se hace una breve resefia de los miembros del equipo de trabajo:

- Marcos Lopez es Profesor Titular y participa en la docencia de diversas materias
relacionadas con este proyecto: Interaccion Radiacion-Materia, Estructura de la Materia y
Fisica Cuantica Il. Es experto en analisis de datos, desarrollo de software cientifico y
simulaciones Monte Carlo en el campo de la Fisica de Astroparticulas.

- Oscar Moreno es Profesor Titular y participa en la docencia de Fisica Cuantica Il y
Estructura de la Materia. También participa en otras asignaturas en el area de la Fisica
Atémica, Molecular y Nuclear. Es experto en el desarrollo de simulaciones de Monte Carlo y
modelado matematico en el campo de la Fisica Nuclear y el Modelo Electrodébil.

- Fernando Arqueros es Catedrético de Universidad Emérito y tiene una dilatada experiencia
docente en las asignaturas Interaccion Radiacion-Materia y Radiofisica. También ha
impartido otras materias en el area de la Fisica Atdmica, Molecular y Nuclear. Es experto en
andlisis de datos y simulaciones de Monte Carlo en los campos de la Fisica de
Astroparticulas y de Radiofisica.

- Jaime Rosado es Profesor Titular y tiene amplia experiencia en las asignaturas Fisica
Atomica y Molecular, Estructura de la Materia e Interaccion Radiacion-Materia. Es experto
en el desarrollo de simulaciones de Monte Carlo y modelado matematico en los campos de
la Fisica de Astroparticulas, Fisica Atdmica y Fotosensores.

- David Sevillano es Profesor Asociado y Radiofisico Hospitalario en el Servicio de
Radiofisica del Hospital Universitario Ramén y Cajal. Participa como docente en la
asignatura Fisica de la Radioterapia del Master de Fisica Biomédica.



César Rodriguez es Profesor Asociado y Radiofisico Hospitalario en el Servicio de
Radiofisica del Hospital Universitario de Fuenlabrada. Participa como docente en la
asignatura Fisica de la Radioterapia del Master de Fisica Biomédica.

Victor Moya es graduado en Fisica y estd realizando una tesis doctoral sobre la
caracterizacion y modelado de detectores en el ambito de la Fisica de Astroparticulas y la
Fisica Médica. Tiene experiencia en la simulacion de la interaccién de la radiacién con la
materia y en la preparacion de las practicas docentes de algunas de las asignaturas
relacionadas con este proyecto.

- Alejandro Villar terminé el Grado en Fisica en el curso académico 2022/23, en el que realiz6
un TFG para el desarrollo de la libreria atomictools. Ha seguido participando en este
proyecto durante este curso académico. Tiene experiencia en programacion.

- Iris Madrigal terminara el Grado en Fisica ha realizado un TFG en el curso académico
2023/24 para el desarrollo de la libreria atomictools y terminara el Grado en Fisica en este
mismo curso. Tiene experiencia en programacion.

5. Desarrollo de las actividades

A continuacién, se describen las actividades desarrolladas en el proyecto, aportando datos sobre la
difusion de resultados.

e Julio-septiembre de 2023. Implementacion de los orbitales moleculares en la libreria
atomictools

Se implementd esta nueva funcionalidad en la libreria y se actualizaron los cuadernos Colab
para Estructura de la Materia y Fisica Atdbmica y Molecular con ejemplos sobre moléculas. Los
cambios se incorporaron en el siguiente repositorio publico:

https://qgithub.com/JaimeRosado/atomictools

e Octubre de 2023. Publicacién de un articulo cientifico sobre el cddigo LegPy

Se publicéd un articulo cientifico de acceso abierto en la revista Radiation Measurements para
describir los algoritmos de Monte Carlo implementados en LegPy y la comparacién de los
resultados de simulaciones con datos experimentales y de otras simulaciones de referencia. El
articulo esté disponible en el siguiente enlace:

https://doi.org/10.1016/.radmeas.2023.107029

e Septiembre-diciembre de 2023. Desarrollo de herramientas para Fisica Cuantica | y Il

Las herramientas descritas en el primer objetivo del proyecto se desarrollaron basicamente en
el primer cuatrimestre del curso. Se compartieron y explicaron estas herramientas entre
profesores de varias asignaturas, incluida Estructura de la Materia, del segundo cuatrimestre.

e Septiembre-diciembre de 2023. Uso de LegPy en Interaccion Radiacion-Materia y
Radiofisica

Se realizaron cuadernos de Colab con nuevos ejemplos de clase y ejercicios entregables
usando esta herramienta de simulacion.


https://github.com/JaimeRosado/atomictools
https://doi.org/10.1016/j.radmeas.2023.107029

Al finalizar el curso, se facilité a los estudiantes un cuestionario de valoracion con las siguientes
preguntas:

- Valora la utilidad de los cuadernos para la asimilacion de conceptos de la asignatura
- Valora la facilidad de uso de los cuadernos

- Valora los ejemplos/ejercicios planteados en los cuadernos
- Afade un comentario

Las puntuaciones medias fueron entre 3.4 y 4.5 sobre 5, y los estudiantes pusieron comentarios
muy positivos. Se concluyé que los ejercicios resultaron ser muy Utiles y ayudaron a la
asimilacién de conceptos, aunque algunos estudiantes tuvieron dificultades para manejarse con
codigo en Python y los problemas propuestos.

e Septiembre-diciembre de 2023. Uso de atomictools y cuadernos Colab en Fisica Atémica y
Molecular

Se crearon cuadernos Colab con ejemplos practicos para ilustrar conceptos abstractos de la
teoria usando la libreria atomictools, asi como para resolver de manera grafica algunos
ejercicios de clase.

Al finalizar el curso, se facilité a los estudiantes un cuestionario de valoracion con las mismas
preguntas que en el punto anterior. Las puntuaciones medias fueron entre 3.5y 4.2 sobre 5, y
los estudiantes pusieron, en general, comentarios muy positivos. Se advierte que en esta
asignatura estas herramientas tienen una funcién mas ilustrativa y de repaso de conceptos
vistos en Estructura de la Materia, que es del curso anterior. Los estudiantes valoraron mejor
las herramientas para la resolucién de ejercicios.

e Enero-junio de 2024. TFG de Iris Madrigal sobre la implementacion de nuevas
funcionalidades de atomictools

La estudiante se encarg6 de la documentacion del cddigo y la implementacién del calculo de
elementos de matriz de operadores de un solo electrén. Todos los cambios se incorporaron en
el repositorio publico de atomictools:

https://qgithub.com/JaimeRosado/atomictools

La estudiante defendera proximamente su TFG.

e Abril-junio de 2024. Mejoras en LegPy

Durante estos meses se realizaron las diversas mejoras de este codigo de simulacion descritas
en el tercer objetivo del proyecto. A destacar, la implementacion de la emision de rayos X y la
inclusién de un gran ndmero de medios materiales. Todos los cambios se incorporaron en el
repositorio publico de LegPy:

https://github.com/JaimeRosado/LegPy

Est& previsto hacer una nueva publicacién para explicar los cambios realizados.


https://github.com/JaimeRosado/atomictools
https://github.com/JaimeRosado/LegPy

e Febrero-mayo de 2024. Elaboracién de cuadernos Colab con ejercicios para Fisica del
Radiodiagndstico

Se mejoraron los ejercicios que ya se habian propuesto el curso anterior y se afiadieron nuevos
ejemplos de clase, aprovechando las nuevas funcionalidades que se han incorporad al cAdigo.
Al finalizar el curso, se facilité a los estudiantes un cuestionario de valoracion con las mismas
preguntas que en otras asignaturas antes comentadas. Desafortunadamente, por el momento
en que se realiz6 la encuesta, hubo una participacion muy baja (<5 estudiantes). Las
puntuaciones medias en el cuestionario fueron en torno a 3 sobre 5.

e Febrero-mayo de 2024. Mejora y utilizacion de atomictools y cuadernos Colab para
Estructura de la Materia

Se adaptaron cuadernos Colab con ejemplos practicos para ilustrar conceptos abstractos de la
teoria usando las mejoras realizadas en la libreria atomictools.

Al finalizar el curso, se facilitd a los estudiantes un cuestionario de valoracién con las mismas
preguntas que en otras asignaturas. Las puntuaciones medias fueron entre 4.1 y 4.8 sobre 5,
con comentarios muy positivos por parte de los estudiantes, que les resultaron muy Utiles estas
herramientas para asimilar conceptos de la asignatura. Se observa que estas herramientas son
mucho mas Utiles en esta asignatura, donde se ven conceptos basicos, en comparacion con
Fisica Atdmica y Molecular, donde estos conceptos se dan por conocidos.

e Mayo-junio de 2024. Mejora e integracion de las practicas de célculo numérico de Fisica
Atémica y Molecular

Se reescribieron los programas de calculo numérico de esta asignatura para integrarlos en la
libreria atomictools. Ademas, se incorporaron algunos calculos ilustrativos en estas practicas
gue hacen uso de las nuevas funcionalidades implementadas en atomictools, principalmente el
célculo de elementos de matriz de operadores de un electrén. Estos nuevos programas se
usaran en el préximo curso, haciendo ademas un uso mas exhaustivo de ellos para la
resolucién de ejercicios de clase. Los cambios realizados se incorporaron en el repositorio
publico de atomictools:

https://github.com/JaimeRosado/atomictools



https://github.com/JaimeRosado/atomictools

6. Anexos

En esta seccion se recogen las figuras que ilustran las herramientas desarrolladas en el proyecto.
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Fig. 1. Fotograma de clip de video donde se muestran la soluciones de un pozo armonico
unidimensional y la evolucién temporal de las partes real e imaginaria de cada funcion.

0.002
20
0.0015
10
z 0
0.001
-10
-20
—ﬁ 0.0005
0
Y 5
10
15
\ \

mn \ N 54 el

Fig. 2. Visualizacion de un orbital molecular de tipo @ enlazante mediante la libreria atomictools.
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Fig. 3. Captura de pantalla del repositorio publico donde se ha subido la libreria atomictools
desarrollada en este proyecto.

import LegPy as lpy

# Cylinder 0.4 cm in diamater and 6.4 cm in length. 40x40x48 voxels in Cartesian coordinates
geometry = lpy.Geometry(name='cylinder', diam=6.4, z=0.4, z_ch=8.3, n_x=48, n_y=48, n_z=40)
# Water: @ cm < z < 8.3 cm; Pb: 8.3 cm < z < 8.4 cm

mediuml = lpy.Medium(name='water') a)

medium2 = lpy.Medium(name='Pb")

z (cm)

# Parallel electron beam with circular cross section of .1 cm in diameter
beam = lpy.Beam(particle='electron', name="parallel’, diam=0.1)

# Exponential energy spectrum from 6.1 MeV to 2 MeV with decay rate of 1 MeV
spectrum = lpy.Spectrum(name="exponential', E_min=0.1, E_max=2., E_ch=1.)

# Simulation performed for 560066 electrons
result = lpy.MC([mediuml, medium2], geometry, spectrum, beam, n_part=500000)
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Fig. 3. Ejemplo de ejecucion del codigo LegPy. Tomado de V. Moya, J. Rosado, F. Arqueros;
Rad. Meas. 169 (2023) 107029.



