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▪ Molekulare Löslichkeitssimulationen sind sehr rechenintensiv

▪ Manuelle Wahl der λ-Zustände oft überdimensioniert

▪ Optimierung dieses Inputparameters bietet hohes Potential in 
der Reduktion des Rechenaufwands 

λ λλλλλ

▪ Eigenstände Durchführung von Simulationen auf Rechencluster

▪ Ergänzung des bestehenden Codes (Python, objektorientiert)

▪ Analyse des Konvergenzverhaltens

▪ Erweiterung der Optimierungsstrategie

Vorkenntnisse in Python wünschenswert. Der Umfang der Arbeit kann für eine Bachelor- oder Studienarbeit angepasst werden.

mailto:eduardo.schneider@tu-braunschweig.de
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