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* Analizzare simulazioni di dinamica molecolare campionando la

traiettoria con una frequenza piu alta

« Studiare sistemi contenenti un numero di atomi maggiore

» Utilizzare piattaforme HPC sia per il calcolo delle traiettorie sia per lo

step successivo di post-processing

* Fornire alla comunita scientifica uno codice parallelo ed efficiente per il

calcolo del coefficiente preferenziale
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