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Zielsetzung:  

 

Ziel der Diplomarbeit zum oben genannten Thema ist das Aufsetzen eines high 

throughput workflows zur Automatisierung der Simulation und Berechnung elastischer 

Eigenschaften von 2-dimensionalen covalent organic frameworks. Hierbei sollen 3 

Aufgabenpunkte bearbeitet werden: 

 

1. Setup of a high throughput workflows 

2. Calculation of elastic properties 

3. Analysis of structure–property relationships 
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