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A dolgozat célja a klasszikus molekuladinamikai szimulációk azon legfontosabb elméleti alapjainak összegyűjtése és megértése, melyek a gyakorlati alkalmazásokban kulcsszerepet játszanak. Az alapvető fogalmak: szimuláció, mozgásegyenletek, molekuladinamika, potenciálok, párpotenciálok, szimulációs cella. A dolgozat további célja a molekuladinamikai szimulációkból kinyerhető információk összegyűjtési módjainak, illetve analízisének megértése.
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