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Temat pracy dyplomo-
wej (j. polski, j. angiel-
ski):

Program wspomagajacy generowanie plikéw konfiguracyjnych pakietu
DL_POLY stuzacego do symulacji molekularnych

System supporting the generation of DL_POLY configuration files used for
molecular simulations

Zakres pracy i oczeki-
wane rezultaty prak-
tyczne:

Zasadniczym celem pracy jest stworzenie oprogramowania z graficznym
interfejsem uzytkownika stuzgcego do tworzenia i edycji plikdw wejscio-
wych naukowego pakietu do symulacji komputerowych — DL_POLY. Jest to
darmowe oprogramowanie rozwijane w jezyku FORTRAN stosowane do
badan naukowych prowadzonych metodg dynamiki molekularnej (MD).
W celu uruchomienia eksperymentu numerycznego (symulacja kompute-
rowa) nalezy przygotowaé¢ dane wejsciowe - pliki konfiguracyjne. Opro-
gramowanie z praktycznym i wygodnym interfejsem uzytkownika moze
wspomoc generowanie i edycje danych wejsciowych dla pakietu DL_POLY.
Aplikacja powinna w petni funkcjonowaé na systemach operacyjnych
z rodziny UNIX oraz Windows.

Aspekt inzynierski*:

Dyplomant powinien poznac¢ podstawy funkcjonowania oprogramowania
naukowego DL POLY i przeanalizowac¢ formaty wszystkich niezbednych
plikéw. Drugim, waznym elementem pracy jest przeprowadzenie testow
wtasnej aplikacji na réznych platformach systemowych (Unix/Linux, Win-
dows) pod katem wydajnosci oraz zgodnosci dziatania. Przyktadowe pliki
konfiguracyjne powinny zosta¢ przetestowane poprzez wykonanie symula-
cji komputerowych za pomocg pakietu DL_POLY.

Wymagane oprogra-
mowanie/jezyki pro-
gramowania**:

Nalezy to uzgodnic¢ z opiekunem pracy.

Srodowisko urucho-
mieniowe**:

Unix/Linux, Windows

Dodatkowe wymagania
i uwagi:

Umiejetne korzystanie z dokumentacji w jezyku angielskim

Literatura**:

ftp://ftp.dl.ac.uk/ccp5/DL_POLY/DL_POLY_4.0/DOCUMENTS/USRMAN4.pd
i

*nalezy uzasadni¢/wskazaé, czy praca spetnia wymagania inzynierskie

**pola opcjonalne
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