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Proponowane tematy prac licencjackich

Rok akademicki 2013/2014

Promotor: prof. dr hab. Stanistaw Kucharski

1. Charakterystyka stanow elektronowych czgsteczek dwuatomowych z Il okresu uktadu

Mendelejewa.

2. Wyznaczanie stabilnych konformacji wybranych czasteczek.

3. Czestosci harmoniczne w stanach wzbudzonych molekut.

4. Energie wzbudzen elektronowych czgsteczek zawierajacych wigzania wielokrotne.
5. Whasnosci elektryczne matych molekut w stanach wzbudzonych.

6. Precyzyjne wyznaczanie energii wzbudzen w jonach dodatnich molekut wystepujacych w

przestrzeni miedzygwiezdne;.

Promotor: dr hab. prof. US Maria Jaworska

7. Struktura i widma elektronowe zwigzkéw o wtasnosciach fotochromowych. Obliczenia
metodg DFT i TDDFT.

8. Korelacji wtasnosci elektronowych i konformaciji z aktywnoscig wybranych zwigzkow o
dziataniu leczniczym. Obliczenia metodg DFT.

Promotor: dr hab. prof. US Monika Musiat

9. Krzywe energii potencjalnej dla czgsteczek dwuatomowych.

10. Elektronowe stany wzbudzone uktaddéw z wigzaniem podwaojnym.

11. Podwdjny potencjat jonizacji w obliczeniach energii wzbudzenh dla atoméw i molekut.
12. Podwdjne powinowactwo elektronowe w obliczeniach energii wzbudzen dla atomow i
molekut.

13. Potencjat jonizacji w obliczeniach energii wzbudzen dla molekut.

14. Wiasnosci spektroskopowe czgsteczek.

Promotor: dr hab. Rafat Podeszwa

15. Oddziatywania matych czasteczek.

16. Rozktad energii odziatywania na fizyczne skfadowe.
17. Wtasnosci oddziatywan uktadéw pi-elektronowych.
18. Oddziatywania grafenu, potprzewodnika przysztosci.
19. Komputerowe modelowanie krysztatéw.

20. Modelowanie jak krystalizuje paracetamol.
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21. Nowe metody badania oddziatywan miedzyczasteczkowych.

22. Oddziatywania miedzyczagsteczkowe dla nanouktaddéw.

23. Modelowanie klastrow molekularnych.

24. Trzy oddziatywujgce czgsteczki, czyli kiedy catos$¢ to nie suma par.
25. Modelowanie wtasnos$ci wody.

26. Oddziatywania czasteczek o znaczeniu biologicznym.

Promotor: dr hab. Tadeusz Pluta

27. Teoretyczne wyznaczanie polaryzowalnosci dynamicznej czasteczek organicznych z
wykorzystaniem funkcjonatéw gestosci z poprawiong czescig wymienng dla duzych odlegtosci.
28. Teoretyczne wyznaczanie statycznych wtasnosci elektrycznych wyzszego rzedu
czasteczek elektrycznych z wykorzystaniem funkcjonatéw gestosci z poprawiong czesécig
wymienng dla duzych odlegtosci.

Promotor: dr Joachim Wiodarz
29. Oprogramowanie typu open source dla potrzeb chemii obliczeniowe;.

Uwaga! W ramach kazdego tematu istnieje mozliwosSc realizacji od jednej do czterech prac
licencjackich.
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