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Zuordnung zum 
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Wahlpflicht 
Studienrichtung Materialtechnik 

Lehrform/ SWS 2 SWS Vorlesung, 1 SWS Tutorium 

Arbeitsaufwand Präsenzzeit: 56 h; Eigenstudium: 94 h 

Kreditpunkte 4 

Voraussetzungen Vorausgesetzt werden die Kenntnisse der Vorlesungen Ingenieurma-
thematik und Physik. 

Lernziele Die Studierenden 
- können atomistische Modellierungstechniken beschreiben und 

die allgemeinen Methode der Molekularydynamik skizzieren. 
- können die interatomare Wechselwirkung in Metallen, 

Halbleitern, Keramiken und Biomolekülen erläutern und 
gegenüberstellen. 

- sind in der Lage, die Verbindung zwischen thermodynamischen 
Eigenschaften (Temperatur, Druck) und atomistischer Dynamik 
aufzuzeigen. 

- können wichtige Material-Eigenschaften aus atomistischen 
Simulationen ableiten. 

Inhalte - Molekulardynamik: Interatomare Potentiale, Randbedingungen, 
Integratoren, Thermodynamische Ensembles, Thermo-
/Barostate 

- Molekularstatik: Energieminimierung, Defekte, 
Spannungsberechnung, elastische Konstanten  

- Postprocessing: Berechnung von strukturellen Eigenschaften 
und Eigenschaften wie z.B. Diffusionskoeffizienten, Viskosität 
und Wärmeleitfähigkeit 

Studien- und Prüfungsleistung Prüfungsform: bis 35 Teilnehmer*innen mündliche Prüfung, sonst 
Klausur 

Medienformen Tafel, Folien, Beamer, Rechnervorführungen 
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