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Abschlussarbeit  

 

Machine-Learning-beschleunigte 

Materialsimulation 

 
Machine-Learning-Methoden haben in den letzten Jahren aufgrund 

zahlreicher Anwendungen (z.B. im Bereich Autonomes Fahren und 

Texterkennung) zunehmend an Bedeutung in Forschung und 

Industrie gewonnen. Maschinelles Lernen beschreibt dabei das 

Generieren von Wissen auf Basis von Erfahrung. 

 

Molekulardynamik-Simulationen (MD) sind ein häufig genutztes 

Tool, um Materialien auf der Mikroskala zu beschreiben. Da jedoch 

die Wechselwirkung zwischen den einzelnen Atomen eines 

Materials berücksichtigt werden muss, sind die zu betrachtenden 

Systeme wegen des Rechenaufwands auf kleine Zeit- und 

Längenskalen begrenzt.  

 

Die Idee dieser Abschlussarbeit ist, Machine-Learning-Methoden 

zu verwenden, um MD-Simulationen zu beschleunigen. Dabei soll 

eine gewisse Anzahl von Zeitschritten durch einen Machine-

Learning-Schritt ersetzt werden. Die Genauigkeit und Effizienz 

dieses Verfahrens soll detailliert an einfachen Beispielen untersucht 

werden. Vorkenntnisse in MD-Simulationen und Machine-Learning 

werden nicht vorausgesetzt. 

 

Zielgruppe: Studierende der Ingenieurswissenschaften 

 

Voraussetzungen 
- Grundlegende Programmierkenntnisse 

- Basiskenntnisse in Materialphysik 

 

Bei Interesse oder Rückfragen bitte bei Nina Gunkelmann 

(nina.gunkelmann@tu-clausthal.de) melden. 
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