Methodische Weiterentwicklung eines Optimierungstools

thermodynamik i
in Python fiir Léslichkeitssimulationen

Motivation Aufgaben
= Molekulare Loslichkeitssimulationen sind sehr rechenintensiv = Eigenstdande Durchfiihrung von Simulationen auf Rechencluster
= Manuelle Wahl der A-Zustdnde oft Giberdimensioniert = Ergdnzung des bestehenden Codes (Python, objektorientiert)
= QOptimierung dieses Inputparameters bietet hohes Potential in = Analyse des Konvergenzverhaltens
der Reduktion des Rechenaufwands = Erweiterung der Optimierungsstrategie
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Vorkenntnisse in Python wiinschenswert. Der Umfang der Arbeit kann fiir eine Bachelor- oder Studienarbeit angepasst werden.
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	Folie 1: Methodische Weiterentwicklung eines Optimierungstools in Python für Löslichkeitssimulationen

