Irek Grabowski

Magisterki

Tematy prac magisterskichIF UMK

Czes$¢ tematdw umieszczona jest w USOS'ie. Liczba miejsc ograniczona.
Przed wyborem tematu konieczny kontakt ze mna.
Niektére tematy mozna zaczac realizowac wczesniej (np. bedac na nizszym roku)

Niektore tematy magisterskie mogg by¢ realizowane jako inzynierskie i odwrotnie
Ip.TematOpisStatus1l.Wbudowanie poprawnej asymptotyki w metodzie funkcjonatéw gestosci
(DFT).IBraca z zakresu mechaniki i chemii kwantowej. Konieczna umiejetno$¢ programowania w
FORTRANiedlib przynajmniej w C.[Mozliwo$¢ kontynuacji na studiach doktoranckich.NEW!!!

2.Zastosowanie metody sprzezonych klasteréow (CC) opartej na orbitalach DFT (OEPx) do uktadéwl¥
[IIITKwazidegeneracjgTypowa "obliczenidowka" z elementami programowania. Wykonanie konkretnych
obliczen (takze modyfikacje[Ov kodzie programu)Cmetodami uwzgledniajacymi korelacje elektronowg+
metody CC dla orbitaliCbtrzymanych w ramach metody OEPx.Mozliwo$¢ kontynuacji na studiach
doktoranckich.NEW!!!

3.Wdrozenie systemu do obliczen kwantowo-chemicznych -CACES II Uruchomienie systemu do obliczen
kwantowo-chemicznych ACES II na lokalnej maszynie LINUX i wykonanie[konkretnych obliczen (takze
modyfikacje w kodzie programu) dla kilku waznych uktadéw atomowo-molekularnych.NEW!!!

4.Analiza i zastosowanievielociatowego rachunku zaburzen drugiego rzedu (MBPT2) do obliczania
Tenergii korelacji w teorii funkcjonatdw gestosci - DFTINypowa "obliczeniéwka" z elementami
programowania. Wykonanie konkretnych obliczen (takze modyfikacje[Ov kodzie programu)Cmetodami
uwzgledniajacymi korelacje elektronowa[} metody[MBPT(2) dla orbitaliCbtrzymanych w ramach metody
OEPx.Mozliwo$¢ kontynuacji na studiach doktoranckich.NEW!!!

5.0NEW!!I

6.Wirtualny spacer po Instytucie Fizyki UMK[Dowolne narzedzie. Efektowna aplikacja pozwalajgca na
virtualne zwiedzanie i poruszanie sie po IF - pomyslana takze jako przewodnik(mapa) po IF - kontynuacja
NEW!!!

7.00
O

CITiekawe, wiasne propozycje studentdw sg tez do zaakceptowanial[Zakres - teoria uktadow
wieloelektronowych, teorie funkcji falowych, teorie funkcjonatéw gestoscildraz ich zastosowania. Ale
takze: bezpieczenstwo systemodw informatycznych, komputerowe symulacjeIfraw i zagadnien
fizycznych,[tworzenie oprogramowania uzytkowego.Mlematy zakoriczone

Wdrozenie, implementacja i rozwdj TCE - Tensor Contraction Engine.
Analiza efektywnosci metody OEP.
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