Tematy prac licencjackich 2014/2015

Proponowane tematy prac licencjackich

Rok akademicki 2014/2015

Promotor: prof. zw. dr hab. Stanistaw Kucharski

1. Energie wzbudzen elektronowych czasteczek zawierajgcych wigzania wielokrotne.

2. Wiasnosci elektryczne matych molekut w stanach wzbudzonych.

3. Energie terméw dla atoméw w atomach z dwoma niesparowanymi elektronami na podstawie
metody sprzezonych klasteréw.

Promotor: prof. dr hab. Monika Musiat

4. Wyznaczanie energii dysocjacji wybranych wigzan pojedynczych.

5. Energie termow dla wybranych atoméw z jednym niesparowanym elektronem.

6. Wyznaczanie czestosci harmonicznych w stanach wzbudzonych molekut.

7. Krzywe energii potencjalnej dla czasteczki B2 na podstawie metody sprzezonych klasteréw.

Promotor: dr hab. prof. US Maria Jaworska
8. Mechanizmy dziatania wystepujacych w naturze filtréw UV. Obliczenia metodami DFT i
TDDFT. (2 osoby)

Promotor: dr hab. prof. US Michat Daszykowski

9. Chromatograficzne odciski palca - praktyczne wykorzystanie.

10. Wykorzystanie techniki spektroskopii w bliskiej podczerwieni do kontroli jakosci wybranych
produktéw spozywczych.

Promotor: dr hab. Tadeusz Pluta
11. Molekularne wtasnosci elekiryczne i optyczne wyznaczane metodami DFT. (2 osoby)

Promotor: dr hab. Rafat Podeszwa

12. Paracetamol, jak zaprojektowac skuteczng i przyswajalng tabletke.

13. Pierwszy etap na drodze projektanta leku, modelowanie klastrow molekularnych.
14. Oddziatywania grafenu, potprzewodnika przysztosci.

15. Rozkfad energii oddziatywania na fizyczne sktadowe.

16. Wiasnosci oddziatywan uktadow pi-elektronowych.
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17. Nowe metody badania oddziatywan miedzyczasteczkowych.

18. Oddziatywania miedzyczasteczkowe dla nanouktadéw.

19. Trzy oddziatujgce czgsteczki, czyli kiedy cato$¢ to nie suma par.

20. Modelowanie wtasnosci wody, najbardziej nietypowego zwigzku chemicznego na ziemi.

21. Oddziatywania czasteczek o znaczeniu biologicznym.

Promotor: dr Piotr Lodowski
22. Wyznaczanie widma elektronowego rodokoryny z zastosowaniem metody funkcjonatéw

gestosci. (2 osoby)
23. Wyznaczanie widma elektronowego metylorodobalaminy z zastosowaniem metody

funkcjonatéw gestosci. (2 osoby)
24. Wyznaczanie widma elekironowego 5'-deoksyadenozylorodobalaminy z zastosowaniem

metody funkcjonatow gestosci. (2 osoby)

Promotor: dr Joachim Wtodarz
25. Oprogramowanie typu open source dla potrzeb chemii obliczeniowej. (2 osoby)

Promotor: dr lvana Stanimirova-Daszykowska
26. Praktyczne aspekty fuzji danych.
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