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Phasengleichgewichtsdaten von Mischungen einfacher Modellfluide
konnen dabei helfen, den Einfluss molekularer Wechselwirkungen
auf das Phasenverhalten zu verstehen und sind fur die Entwicklung
theoretischer Werkzeuge zur Beschreibung des Phasenverhaltens
von Mischungen essenziell. Phasengleichgewichte zwischen meh-
reren flissigen Phasen stellen fur die molekulare Simulation eine
Herausforderung dar, weil Monte-Carlo Methoden, die auf der Be-
rechnung des chemischen Potenzials durch das Einsetzen von Mo-
lekilen in der Simulationsbox beruhen, in dichten Phasen versagen.

Deshalb sollen im Rahmen dieser Arbeit Phasengleichgewichte von
einfachen Modellfluiden mit mehreren flissigen Phasen (fliissig-flus-
sig und dampf-flussig-flussig) mit direkten molekulardynamischen
Simulationen bestimmt werden. In einer kurzen Literaturrecherche
sollen zunéachst geeignete Methoden ausgewahlt werden. Anschlie-
Rend sollen Simulationen mit einem bestehenden Simulationscode
durchgefiihrt und ausgewertet werden, um diese mit Literaturdaten
zu vergleichen und eine robuste Methodik zur Bestimmung von ent-
sprechenden Phasengleichgewichte mit direkten Simulationen auf-
zustellen. Schlieflich soll diese Methodik genutzt werden, um Pha-
sengleichgewichte ausgewahlter neuer Mischungen zu bestimmen.

Sie sollten Interesse an Thermodynamik, thermischer Verfahrens-
technik, Modellierung und Simulation haben. Vorzugsweise sollten
Sie Uber grundlegende Programmierkenntnisse verfigen. Fir eine
gute Einarbeitung wird gesorgt.
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