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TEMOS PAVADINIMAS: MOKSLO KRYPTIS:

Silumos ir masés mainy procesy tyrimas Molekulinés Energetika ir TermoinZinerija (T 006)
dinamikos metodais

TRUMPAS APRASAS:

Kviec¢iame studentus rinktis doktorantdros studijas, orientuotas j Silumos ir masés mainy procesy skaitinj
modeliavimg Molekulinés dinamikos (MD) metodu. MD metodas naudojamas skaitiniu budu spresti
atskiry atomy / molekuliy judéjima nagrinéjamoje sistemoje, o tai gali padéti susieti molekulinj judéjimg
su makroskopiniais parametrais ir suteikti naudingos informacijos apie procesus maZose skalése, dar
sunkiai pasiekiamose eksperimentiniais metodais. Studentai turés galimybe taikyti MD metodg ir dirbti
vienoje is iy temuy:

o garavimo/kondensacijos procesy nanoskalése tyrimas;

o Silumos ir masés mainy procesy nanokanaluose tyrimas;

o didesnio masto molekuliniy struktdry atsiradimo ir skilimo dél vandeniliniy jungciy saveikos tarp
keliy vandens molekuliy tyrimas.

o vandenilio, helio ar neutrony jtakos medZiagy struktlrai ir savybéms tyrimas;

kataliziniy cheminiy reakcijy prie katalizatoriaus pavirsiaus, pvz., vandenilio susidarymo metano
arba biokuro pirolizés metu, tyrimas.

Doktorantas atliks MD modeliavimus, analizuos gautus duomenis ir vieSins gautus rezultatus
tarptautinése konferencijose uzsienyje bei mokslo Zurnaluose. Studijy metu doktorantas tobulins
problemy sprendimo, duomeny analizés, mokslinio raSymo ir rezultaty sklaidos jgidZius. Be to,
studentas taip pat turés galimybe tobulinti arba iSmokti programavimo jgldZiy pasirinkta programavimo
kalba, nes tai naudinga modeliavimo duomeny analizei.

Tyrimus sitlanti komanda Sioje srityje dirba jau daugiau nei 10 mety, todél iskilus klausimams visada
galés padéti, patarti ir motyvuoti.

Jauni mokslininkai, norintys pradéti doktorantdros studijas Siose temose, kvieCiami kreiptis j projekto
mokslinj vadovg dél iSsamesnés informacijos.
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