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ΠΔΡΗΛΖΦΖ 

 

 θνπφο ηεο εξγαζίαο είλαη ε κειέηε ηεο επίδξαζεο ηπραίσλ αηειεηψλ (θελψλ 

πιεγκαηηθψλ ζέζεσλ-vacancies) ζηε κεραληθή απφθξηζε ηνπ γξαθελίνπ. πγθεθξηκέλα, 

ππνινγίδνπκε ηα δηαγξάκκαηα ηάζεο παξακφξθσζεο, ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο θαη ην ιφγν 

Poisson γηα εθειθπζκφ κνλνχ θχιινπ γξαθελίνπ θαηά ηελ zigzag θαη ηελ armchair 

δηεχζπλζε, γηα κηα ζεηξά πνζνζηψλ αηειεηψλ, εθηειψληαο κνξηαθή δπλακηθή (MD). 

Τπνινγίζηεθε πσο ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο είλαη θνηλφ θαη θζίλεη γξακκηθά κε ηελ αχμεζε 

αηειεηψλ θαη γηα ηηο δχν εθειθπζηηθέο θαηεπζχλζεηο. Ο εθειθπζκφο θαηά ηελ armchair 

δηεχζπλζε επηδεηθλχεη κεγαιχηεξεο παξακνξθψζεηο γηα ηα ίδηα θνξηία. 

 

 

SUMMARY 

 

 In this work we perform Molecular Dynamics simulation in order to calculate the 

mechanical response of graphene monolayer with a various percentages of defects. 

Particularly, the stress-strain curves, the elasticity modulus and the Poisson ratio are 

calculated, under uniaxial stress in the  zigzag and armchair direction. It was calculated 

that the Young Modulus is the same for both directions and it decreases with the same 

linear rate. However, the armchair case show bigger strain than the zigzag case, for the 

same stress load. 
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1 Διζαγωγή 

 

1.1  2D vs 3D 

 

 Πξφζθαηα, κηα λέα θαηεγνξία πιηθψλ έρεη αλνίμεη λένπο νξίδνληεο ζηνλ ηνκέα ηεο 

λαλνηερλνινγίαο. Σα δηζδηάζηαηα πιηθά, φπσο ην γξαθέλην, ην ΒΝ θ.α. ππφζρνληαη λα είλαη 

πιηθά πιήξσζεο γηα ζχλζεηεο θαηαζθεπέο θαη επηθαιχςεηο γηα ειεθηξννπηηθέο εθαξκνγέο. 

Ζ εθαξκνγή ησλ ιεπηψλ πκελίσλ έρεη απνδείμεη πσο φζν πην ακειεηέα είλαη κηα δηάζηαζε 

ηφζν πην ελδηαθέξνπζεο ηδηφηεηεο παξαηεξνχληαη. Σν κεγάιν πιενλέθηεκα ησλ 

δηζδηάζηαησλ πιηθψλ, φκσο, είλαη ε επεμεξγαζηκφηεηά ηνπο˙ ηα 3D πιηθά απαηηνχλ 

αλαδεκηνπξγία πξνθεηκέλνπ λα ηξνπνπνηεζνχλ γεσκεηξίεο θαη ηδηφηεηεο. Δπίζεο, ζηα 

ηξηζδηάζηαηα πιηθά, ε δνκή κπνξεί λα είλαη αζηαζήο -επί παξαδείγκαηη, κπνξεί λα 

ππάξμνπλ θαηλφκελα κεηαλάζηεπζεο θνξηίνπ-, ή λα δηαηαξαρζεί ιφγσ πεξηβαιινληηθψλ 

ζπλζεθψλ -π.ρ θζνξά ιφγσ αθηηλνβνιίαο. Δπηπιένλ, ε ρεκηθή δηεξγαζία (π.ρ. πξνζκίμεηο) 

πνπ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί πξνθεηκέλνπ ηε δηακφξθσζε επηζπκεηήο ειεθηξνληαθήο 

δνκήο κπνξεί λα επεξεάζεη αξλεηηθά άιιεο παξακέηξνπο φπσο, ιφγνπ ράξε, ηελ 

επθηλεζία ησλ θνξέσλ. Αληηζέησο, ζηα 2D πιηθά θαίλεηαη πσο απηέο νη παξάκεηξνη 

κπνξνχλ λα ειεγρζνχλ θαιχηεξα. Δπηπιένλ έρεη απνδεηρζεί ζεσξεηηθά θαη πεηξακαηηθά, 

πσο ε ειεθηξνληαθή δνκή ηνπο κπνξεί λα ηξνπνπνηεζεί ζεκαληηθά κέζσ κεραληθήο 

θαηαπφλεζεο (εθειθπζκφ, δηάηκεζε, θάκςε) [1]. Υαξαθηεξηζηηθφ παξάδεηγκα ζην 

γξαθέλην, είλαη ην γεγνλφο πσο, ζεσξεηηθά, κνλναμνληθή θαη δηαμνληθή παξακφξθσζε 

πξνο δηάθνξεο δηεπζχλζεηο κπνξεί λα ηνπ πξνζδψζεη κεηαιιηθή ή κνλσηηθή ζπκπεξηθνξά 

[2]. 

 

 

1.2  Άνθρακας και ηροτιακά 

 

 Ο άλζξαθαο (C) είλαη απφ ηα πην άθζνλα ζηνηρεία ζηνλ πιαλήηε. Δίλαη ην πξψην 
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ζηνηρείν ηεο ζηήιεο IV ηνπ πεξηνδηθνχ πίλαθα. Δίλαη ακέηαιιν, κε αηνκηθφ αξηζκφ 6 θαη 

αηνκηθή αθηίλα 91.4 pm. Δίλαη βαζηθφ ζηνηρείν ηεο δσήο, αθνχ απνηειεί βαζηθφ ζηνηρείν 

ηνπ DNA θαη ησλ άιισλ βηνκνξίσλ. 

 Σα αηνκηθά ηξνρηαθά ηνπ άλζξαθα είλαη ηα 1s, 2s, 2p εθ ησλ νπνίσλ ηα ηξνρηαθά ηεο 

δεχηεξεο ζηνηβάδαο είλαη απηά πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηε δεκηνπξγία νκνηνπνιηθψλ δεζκψλ. Ζ 

ελεξγεηαθή δηαθνξά κεηαμχ ησλ 2s θαη 2p ηξνρηαθψλ   είλαη αξθεηά κηθξή ζπγθξηηηθά κε ηελ 

ελέξγεηα ζχλδεζεο γηα ρεκηθνχο δεζκνχο, έηζη νη θπκαηνζπλαξηήζεηο ησλ ειεθηξνλίσλ 

ζζέλνπο ηνπ αηφκνπ  ζπλδπάδνληαη κεηαμχ ηνπο θαη σο εθ ηνχηνπ αιιάδεη ε ελεξγεηαθή 

θαηαλνκή ησλ αηνκηθψλ ηξνρηαθψλ ηεο δεχηεξεο ζηνηβάδαο πξνθεηκέλνπ λα ελδπλακσζεί 

ε ελέξγεηα ζχλδεζεο ηνπ αηφκνπ C κε ηα άηνκα κε ηα νπνία δεκηνπξγεί δεζκνχο. Απηή ε 

αλάκεημε θαιείηαη πβξηδηζκφο θαη ην ελεξγεηαθφ θέξδνο μεπεξλά ηα 4 eV [3, 4]. 

 Απφ ην ζπλδπαζκφ ελφο s θαη ελφο p αηνκηθνχ ηξνρηαθνχ, πξνθχπηεη ην πβξηδηθφ 

ηξνρηαθφ sp. Απφ ην ζπλδπαζκφ ελφο s θαη δχν p αηνκηθψλ ηξνρηαθψλ, πξνθχπηεη ην 

πβξηδηθφ ηξνρηαθφ sp2. Οκνίσο, απφ ην ζπλδπαζκφ ελφο s θαη ηξηψλ p αηνκηθψλ 

ηξνρηαθψλ, πξνθχπηεη ην πβξηδηθφ ηξνρηαθφ sp3. Αλάινγα κε ηνλ εθάζηνηε πβξηδηζκφ 

(ζτήμα 1), δεκηνπξγνχληαη δηαθνξεηηθέο δνκέο. Ο πβξηδηζκφο sp πξνθαιεί δεζκνχο 

αιπζίδαο, ν sp2 πξνθαιεί επίπεδεο δνκέο θαη ν sp3 ηεηξαεδξηθέο (πίνακας 1). 
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Πίνακαρ 1. Είδη ςβπιδικών ηποσιακών για ηον άνθπακα 

Υβπιδικά  

ηποσιακά 

Γευμεηπική 

διεςθέηηζη 

Απιθμόρ  

ηποσιακών 

Πλήθορ 2p 

ηποσιακών 

Πλήθορ ζ 

δεζμών 

Πλήθορ π 

δεζμών 

Παπάδειγμα 

μοπίος 

sp Γξακκηθή 

(180ν) 

2 2 2 2 αηζπιέλην 

sp2  Δπίπεδε 

ηξηγσληθή 

(120ν) 

3 1 3 1 γξαθέλην 

sp3 Σεηξαεδξηθή 

(109,5ν) 

4 0 4 0 δηακάληη 

 

 Όηαλ επηθαιχπηνληαη δχν αηνκηθά ηξνρηαθά s, ηφηε ζρεκαηίδεηαη έλαο 

δεζκφο/κνξηαθφ ηξνρηαθφ ζ (ηζρπξφο δεζκφο). Γεζκφ ηχπνπ ζ ζρεκαηίδνπλε θαη φηαλ 

ελσζνχλ δχν p ηξνρηαθά θαηά κήθνο ησλ αμφλσλ ηνπο. Όηαλ ηα  p ηξνρηαθά 

επηθαιχπηνληαη πιεπξηθά ηφηε ζρεκαηίδεηαη έλα π κνξηαθφ ηξνρηαθφ (αζζελήο δεζκφο) 

ρήκα 1: Τβξηδηζκνί ηνπ αηόκνπ ηνπ άλζξαθα. 
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(ζτήμα 2) [5]. 

 

                                                                                                                                                                                    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Μνξηαθά ηξνρηαθά πνπ είλαη ππθλά ζηελ πεξηνρή αλάκεζα ζηνπο ππξήλεο 

νλνκάδνληαη δεζκηθά ηξνρηαθά (ζ, π), ελψ απηά πνπ είλαη ππθλά ζε άιιεο πεξηνρέο πιελ 

ηεο πεξηνρήο κεηαμχ ησλ δχν ππξήλσλ νλνκάδνληαη αληηδεζκηθά ηξνρηαθά (ζ*, π*) θαη δελ 

νδεγνχλ ζε ζηαζεξφ δεζκφ, αιιά ζεσξνχληαη σο δηεγεξκέλεο θαηαζηάζεηο [5, 6]. 

 

ρήκα 2: Πηζαλέο επηθαιύςεηο αηνκηθώλ ηξνρηαθώλ 

πνπ νδεγνύλ ζε δεζκνύο. 
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1.3  Αλλοηροπικές μορθές Άνθρακα 

1.3.1 Γραθίηης 

 

 Ο γξαθίηεο είλαη κηα θπζηθή θξπζηαιιηθή θαη ζεκειηψδεο κνξθή ηνπ θαζαξνχ 

άλζξαθα ζε ζπλζήθεο πεξηβάιινληνο, κε εμαγσληθφ ζχζηεκα θξπζηάιισζεο. Δίλαη 

αδηαθαλήο, πνιχ καιαθφο, ειεθηξηθά αγψγηκνο, ζεξκηθφο κνλσηήο θαη κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί σο ιηπαληηθφ. Παξνπζηάδεη πβξηδηζκφ sp2 κεηαμχ ησλ δεζκψλ C-C. Σα 

ηξνρηαθά sp2  επηθαιχπηνληαη κε ηα αληίζηνηρα γεηηνληθά θαη έηζη ζρεκαηίδνληαη ηξείο δεζκνί 

ζ ζε ηξηγσληθή δηάηαμε (ζτήμα 3). Σν απνκέλνλ pz αηνκηθφ ηξνρηαθφ επηθαιχπηεηαη κε ην 

αληίζηνηρν ηξνρηαθφ ελφο γεηηνληθνχ άλζξαθα θαη έηζη δεκηνπξγείηαη έλαο π δεζκφο. Σν 

κήθνο ηνπ δεζκνχ είλαη 0.142 nm. Ο γξαθίηεο απνηειείηαη απφ ηέηνηεο ζηνηβάδεο 

ζηνηβαγκέλεο θαη ελσκέλεο κε δεζκνχο Van der Waals θαη ε κεηαμχ ηνπο απφζηαζε είλαη 

0.335 nm. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

1.3.2 Διαμάνηι 

 

Σν δηακάληη είλαη κηα θξπζηαιιηθή κνξθή πνπ απαληάηαη ζε πςειέο ζεξκνθξαζίεο θαη 

πηέζεηο. Κξπζηαιιψλεηαη ζε εδξνθεληξνκέλν θπβηθφ ζχζηεκα (fcc) κε ηεηξαεδξηθέο ζέζεηο 

ρήκα 3: Η δνκή ηνπ γξαθίηε θαη ην πβξηδηθό ηξνρηαθό sp
2
 ηνπ 

άλζξαθα πνπ ζπκκεηέρεη. 
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παξεκβνιήο ζρεκαηίδνληαο πβξηδηζκφ sp3 (ζτήμα 4). Δίλαη ην ζθιεξφηεξν νξπθηφ πνπ 

απαληάηαη. Σν θπζηθφ δηακάληη είλαη κνλσηήο σο πξνο ηηο ειεθηξηθέο ηνπ ηδηφηεηεο (Eg 

~5.47 eV), αιιά είλαη πνιχ θαιφο ζεξκηθφο αγσγφο. ηνλ πίνακα 2 θαηαγξάθνληαη 

ελδεηθηηθέο ηηκέο γηα θάπνηεο ηδηφηεηεο ζπλζεηηθνχ δηακαληηνχ ζχκθσλα κε ηελ αλαθνξά 

[7]. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ρήκα 4: Πάλσ: Η δνκή ηνπ δηακαληηνύ θαη ην πβξηδηθό ηξνρηαθό sp
3
 ηνπ άλζξαθα 

πνπ ζπκκεηέρεη. Κάησ: Σν δηάγξακκα θάζεο πίεζεο-ζεξκνθξαζίαο ηνπ άλζξαθα. 
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Πίνακαρ 2. Ιδιόηηηερ διαμανηιού [7] 

Ιδιόηηηα Τιμή 

θιεξφηεηα 10,000 kg/mm2 

Δθειθπζηηθή αληνρή 90-225 GPa (ζεσξεηηθή ηηκή) 

Θιηπηηθή αληνρή >110 GPa 

Μέηξν ειαζηηθφηεηαο 1220 GPa 

Λφγνο Poisson 0.2 

Σαρχηεηα ήρνπ 18,000 m/s 

Ππθλφηεηα 3.52 g/cm3 

Θεξκηθφο ζπληειεζηήο δηαζηνιήο 0.0000011 K-1 

Θεξκηθή αγσγηκφηεηα 20.0 W*cm-1*K-1 

Θεξκνθξαζία Debye 2,200 K 

Γείθηεο δηάζιαζεο (ζηα 591 nm) 2.41 

Γηειεθηξηθή ζηαζεξά 5.7 

Δπθηλεζία ειεθηξνλίνπ 2,200 cm2*V-1*s-1 

Δπθηλεζία νπήο 1,600 cm2*V-1*s-1 

Δλεξγεηαθφ ράζκα 5.45 eV 

Ζιεθηξηθή αληίζηαζε 1013-1016 Ohm*cm 

 

 

1.3.3 Νανοζωλήνες άνθρακα  

 

 Οη λαλνζσιήλεο άλζξαθα (carbon nanotubes) είλαη δνκέο άλζξαθα θνχθηαο 

θπιηλδξηθήο δνκήο, θαη είλαη κηα κνλνδηάζηαηε αιινηξνπηθή αλζξαθηθή κνξθή. Μπνξεί λα 

εηπσζεί φηη έλαο λαλνζσιήλαο είλαη έλα ηπιηγκέλν γξαθέλην (ζτήμα 5). Τπάξρνπλ νη 

κνλνχ ηνηρψκαηνο (SWNTs) θαη νη πνιιαπιψλ ηνηρσκάησλ (MWNTs). Οη κνλνχ 
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ηνηρψκαηνο, πνπ κπνξεί λα ζεσξεζεί ζαλ ηε βαζηθή δνκηθή κνλάδα, έρνπλ δηάκεηξν πνπ 

κπνξεί λα θπκαίλεηαη απφ 0.6 σο 2.0 nm, ελψ έρνπλ αλαθεξζεί θαη θαη δηάκεηξνη ηεο ηάμεο 

ησλ 0.4 θαη 3.0 nm [8]. Οη δηάκεηξνη ζηνπο MWNTs κπνξεί λα θπκαίλεηαη απφ 2 ψο 100 nm 

[9]. Πξφθεηηαη γηα νκναμνληθνχο θπιίλδξνπο νη δηαδνρηθέο επηθάλεηεο ησλ νπνίσλ έρνπλ 

απφζηαζε 0.34 nm, ιίγν κεγαιχηεξε απφ απηήλ κεηαμχ ησλ γξαθηηηθψλ θχιισλ (0.335 

nm). Απηή ε δηαθνξά εμεγείηαη απφ ηνλ Iijima, ηνλ άλζξσπν πνπ ηηο πξσηνπαξαηήξεζε θαη 

αλαθάιπςε ηνπο λαλνζσιήλεο, σο απφξξνηα ηνπ ζπλδπαζκνχ ησλ δπλάκεσλ Van der 

Waals θαη ηεο θακππιφηεηαο ησλ γξαθηηηθψλ ζηνηβάδσλ.  

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ζ δηακφξθσζε ηνπ λαλνζσιήλα επεξεάδεηαη απφ ηνλ ηξφπν αλαδίπισζεο ηνπ 

γξαθελίνπ. Γηα ηελ πεξηγξαθή ηεο θάζε δνκήο, ρξεηάδεηαη λα εηζαρζεί ε έλλνηα ηνπ ρεηξηθνχ 

δηαλχζκαηνο (chiral vector) Ch=nâ1+mâ2, ψζηε λα νξηζζνχλ ηα δχν ζεκεία έλσζεο. Σα â1 

θαη â2 είλαη κνλαδηαία δηαλχζκαηα ηα νπνία θαίλνληαη ζην ζτήμα 6. Καηά ηελ αλαδίπισζε, 

αλάινγα κε ηε γσλία πνπ ζα ζρεκαηηζζεί κεηαμχ ηνπ ρεηξηθνχ δηαλχζκαηνο θαη ηνπ άμνλα 

zig-zag, δηακνξθψλεηαη θαη ε δνκή. Γηα κεδεληθέο γσλίεο, παξαηεξείηαη ε zig-zag 

δηακφξθσζε (m=0), γηα γσλίεο ίζεο κε 300 παξαηεξείηαη ε δηακφξθσζε armchair (m=n), 

ελψ γηα ελδηάκεζεο γσλίεο ζρεκαηίδνληαη νη chiral CNTs (ζρήκα 6).  

ρήκα 5: Ναλνζσιήλα κνλνύ (SWNT) θαη πνιιαπινύ ηνηρώκαηνο (MWNT). 
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 Αλάινγα κε ηε δηακφξθσζε, παξαηεξνχληαη δηαθνξεηηθέο ηδηφηεηεο. Γεληθά φζνλ 

αθνξά ηηο κεραληθέο ηδηφηεηεο ηνπο, είλαη ζθιεξά θαη αλζεθηηθά πιηθά κε πςειφ κέηξν 

εθειθπζκνχ ιφγσ ησλ ζ γξαθηηηθψλ δεζκψλ (κέρξη θαη 1.3 ΣPa) αλάινγα κε ηε γεσκεηξία, 

ηελ θξπζηαιιηθφηεηα θαη ην πνζνζηφ αηειεηψλ θαη θπζηθά γηα ην αλ πξφθεηηαη γηα 

κπνιιαπινχ ηνηρψκαηνο (MW), κνλνχ ηνηρψκαηνο (SW) ή ζπζηνηρία. Οη παξαπάλσ 

παξάκεηξνη θαζνξίδνπλ θαη ηηο ειεθηξηθέο ηδηφηεηεο. Πεηξακαηηθά θαη ζεσξεηηθά, έρεη 

απνδεηρζεί φηη νη δηακφξθσζεηο armchair παξνπζηάδνπλ αγσγηκφηεηα. Γηα ηηο ππφινηπεο 

δηακνξθψζεηο (n,m), φηαλ (n-m)/3 ηζνχηαη κε αθέξαην αξηζκφ ηφηε είλαη αγψγηκεο, αιιηψο, 

είλαη εκηαγσγνί κε ελεξγεηαθφ ράζκα  αλάινγν ηνπ αληηζηξφθνπ ηεο δηακέηξνπ ηνπ 

λαλνζσιήλα [10]. Οη αηέιεηεο φκσο κπνξνχλ λα κεηαβάιινπλ απηέο ηηο ηδηφηεηεο. Έρνπλ 

ρήκα 6: Δίδε λαλνζσιήλσλ άλζξαθα αλάινγα 

κε ηε δίπισζε ηνπ γξαθελίνπ. 
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ππάξμεη θαη αλαθνξέο γηα ππεξαγψγηκε ζπκπεξηθνξά. πγθεθξηκέλα ζηελ εξγαζία [11] 

αλαθέξεηαη ππεξαγσγηκφηεηα γηα ζπζηνηρία SWNTs ζηνπο 0.55 Κ θαζψο θαη ζηελ εξγαζία 

[12] αλαθέξεηαη ππεξαγψγηκφηεηα θάησ απφ ηνπο 20 Κ γηα απινχ ηνηρψκαηνο 

λαλνζσιήλαο δηακέηξνπ 0.4 nm εγθιεηζκέλνπο ζε δενιηζηθέο κήηξεο. 

 

 

1.3.4 Ίνες άνθρακα 

 

 Οη ίλεο άλζξαθα είλαη ζπκπαγή, θεξακηθά, αλφξγαλα πνιπκεξή. Ζ ίλα απνηειείηαη 

απφ πνιιέο απιέο ίλεο (monofilaments). Ζ απιή ίλα, φηαλ βγαίλεη απφ ηε θηιηέξα, έρεη 

δηάκεηξν γχξσ ζηα 5κm θαη απνηειείηαη απφ πνιιά κηθξντλίδηα (microfibrils), θαζέλα απ' ηα 

νπνία απνηειείηαη απφ γξαθηηηθέο ζηνηβάδεο. Οη γξαθηηηθνί θξχζηαιινη ππνινγίδεηαη λα 

έρνπλ πιεπξηθφ κήθνο 2-6 nm θαη χςνο ζηνίβαμεο (stacking height) γχξσ ζηα 1-10 nm, 

αλάινγα κε ηε ζεξκνθξαζία γξαθηηνπνίεζεο [13, 14]. Δηθάδεηαη πσο είλαη γξαθέληα 

δηαηεηαγκέλα (ζτήμα 7) [15]. Έρνπλ πνιχ θαιέο κεραληθέο ηδηφηεηεο, σζηφζν, επεηδή είλαη 

πξντφληα ππξφιπζεο δελ έρνπλ πςειφ κέηξν ειαζηηθφηεηαο θαη πςειή εθειθπζηηθή 

αληνρή, ζπγρξφλσο (ζτήμα8). Δίλαη ειεθηξηθά αγψγηκεο ιφγσ ηνπ δηπινχ δεζκνχ κεηαμχ 

ησλ αλζξάθσλ ηεο αιπζίδαο (έλαο ζ θαη έλαο π) θαη είλαη ζεξκνκνλσηηθέο γηα πςειέο 

ζεξκνθξαζίεο.  
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ρήκα 7: Οη ίλεο άλζξαθα 

κπνξνύλ λα ζεσξεζνύλ 

δηαηεηαγκέλα γξαθέληα [15] 

 

ρήκα 8: Σάζε αληνρήο (ζ) θαη κέηξν 

ειαζηηθόηεηαο (Δ) ίλαο άλζξαθα 

ζπλαξηήζεη ηεο ζεξκνθξαζίαο 

ππξόιπζεο. 
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1.3.5 Φοσλερένια 

 

 Σα θνπιεξέληα είλαη ζθαηξηθέο δνκέο άλζξαθα θαη αληηπξνζσπεχνπλ ηα κεδεληθήο 

δηάζηαζεο, 0D, γξαθηηηθά αιινηξνπηθά πιηθά (ζτήμα 9). Σν ζηαζεξφηεξν θνπιεξέλην 

απνηειείηαη απφ 60 άλζξαθεο (C60, buckyball). Σα άηνκα άλζξαθα ζρεκαηίδνπλ 12 

πεληάγσλα θαη 20 εμάγσλα. Σα πεληάγσλα είλαη απνκνλσκέλα κεηαμχ ηνπο, θαζψο 

πεξηβάιινληαη απφ εμάγσλα. Οη άλζξαθεο είλαη άλζξαθεο sp2, έηζη εληφο ησλ εμαγψλσλ 

εληνπίδνληαη δηπινί δεζκνί (π θαη ζ) κήθνπο 0.136 nm, 30 ζην πιήζνο ηνπο θαζψο επίζεο 

ππάξρνπλ 90 κνλνί ζ δεζκνί κήθνπο 0.147 nm. Ζ θακππιφηεηα ζην θέληξν ηνπ θάζε 

άλζξαθα πξνζδίδεη θάπνηα ελέξγεηα ζην κφξην, πνπ ιφγσ ηεο πςειήο ζπκκεηξίαο ηνπ 

κνξίνπ, είλαη νκνηφκνξθα θαηαλεκεκέλε ζε φιν ην κφξην. 

 ε ζεξκνθξαζία δσκαηίνπ ην C60 θξπζηαιιψλεηαη ζε εδξνθεληξσκέλε θπβηθή δνκή 

(fcc) , ελψ ζε ζεξκνθξαζίεο θάησ ησλ 260 Κ κεηαζρεκαηίδεηαη ζε ζε απιή θπβηθή (sc). 

 Σν ελεξγεηαθφ ράζκα ηνπ θνπιεξελίνπ έρεη ππνινγηζηεί ζεσξεηηθά πεξίπνπ ίζν κε 

1.5 eV [16, 17]. 

 Δίλαη ειεθηξναξλεηηθφ κφξην θαη κπνξεί λα αλαρζεί ιακβάλνληαο κέρξη θαη 6 

ειεθηξφληα ζε δηάιπκα [18]. Αληίδξαζε θνπιεξελίσλ κε αιθαιηθέο γαίεο ή αιθαιηθά 

κέηαιια κπνξεί λα ζπλζέζεη ελψζεηο κε αγψγηκεο, ππεξαγψγηκεο θαη κνλσηηθέο ηδηφηεηεο 

[19-21]. 

Σα δηαιχκαηα θνπιεξελίνπ είλαη νπηηθψο ελεξγά. 
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1.3.6 Γραθένιο 

 

 Σν γξαθέλην είλαη κία δηζδηάζηαηε εμαγσληθή (honeycomb) δνκή άλζξαθα, κε 

πβξηδηζκφ sp2. Πξφθεηηαη, νπζηαζηηθά, γηα έλα κνλναηνκηθφ επίπεδν γξαθίηε κε πάρνο φζν 

ε πεξηνρή πνπ θαηαιακβάλεη έλα pz ηξνρηαθφ. Απνκνλψζεθε ην 2004 απφ ηνπο Geim θαη 

Novoselov [22], ζηνπο νπνίνπο, γη' απηφ ην ιφγν, ηνπο απνλεκήζεθε ην βξαβείν Νφκπει 

Φπζηθήο ην 2010.  Απνκνλψζεθε κε ηε κέζνδν ηεο κεραληθήο απνθινίσζεο απφ έλα 

γξαθηηηθφ θξχζηαιιν, ρξεζηκνπνηψληαο κία θνιιεηηθή ηαηλία. Απηή ε κέζνδνο, πιένλ, είλαη 

γλσζηή σο ηερληθή "Scotch tape" (ζτήμα 10). Δπαλεηιεκκέλε απνθινίσζε ελφο 

γξαθηηηθνχ δείγκαηνο, νδήγεζε ζηελ απνκφλσζε κεξηθψλ θχιισλ γξαθελίνπ πνπ 

ελαπνηέζεθαλ ζε ππξηηηθφ ππφζηξσκα θαη αξγφηεξα αλαγλσξίζζεθαλ απφ Μηθξνζθφπην 

Ζιεθηξνληθήο άξσζεο. Σα δηζδηάζηαηα πιηθά πηζηεχνληαλ πσο ήηαλ αλέθηθην λα ππάξνπλ 

ζηε θχζε σο ζεξκνδπλακηθά αζηαζή [23-25], ε αλαθάιπςε, ινηπφλ, ηνπ γξαθελίνπ 

θαηέξξηςε απηή ηε ζεσξία. Ζ δνκηθή ζηαζεξφηεηα ηνπ γξαθελίνπ νθείιεηαη ζηηο ελδνγελείο 

θπκαηψζεηο ηνπ, πνπ είλαη ηεο ηάμεο κεξηθψλ nm (ζτήμα 11). 

ρήκα 9: Σν γξαθέλην παξάγεη δηάθνξεο αιινηξνπηθέο κνξθέο άλζξαθα 

ζηηο 0, 1 θαη 3 δηαζηάζεηο. 
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ρήκα 10: Μέζνδνο scotch tape πνπ 

νδήγεζε ζηελ αλαθάιπςε ηνπ γξαθελίνπ 

θαη ζην βξαβείνπ Ννκπει Φπζηθήο ηνπ 

2010. 

ρήκα 11: Κπκαηώζεηο ζην γξαθέλην. 
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2 Γραθένιο 

 

2.1  Γομή 

2.1.1 Κρσζηαλλική δομή 

 

 Ζ θξπζηαιιηθή δνκή ηνπ γξαθελίνπ παξνπζηάδεη εμαγσληθή ζπκκεηξία θαη 

πεξηγξάθεηαη απφ έλα εμαγσληθφ δηζδηάζηαην πιέγκα Bravais (α=b θαη γ=120o) κε βάζε 

δχν αηφκσλ άλζξαθα Α θαη Β, ηα νπνία δελ είλαη θξπζηαιινγξαθηθά ηζνδχλακα. 

Δλαιιαθηηθά, ην πιέγκα ηνπ γξαθελίνπ κπνξεί λα ζεσξεζεί φηη απνηειείηαη απφ δχν 

αιιεινδηεηζδχνληα πιέγκαηα Bravais (ππνπιέγκαηα) κε δηαλχζκαηα ζηνηρεηψδνπο 

κεηαηφπηζεο ηα α1 θαη α2, φπνπ ην θάζε ππνπιέγκα πεξηέρεη απνθιεηζηηθά άηνκα Α ή Β 

(ζτήμα 12). 

 Σν Α άηνκν άλζξαθα ρξεζηκνπνηεί ηα sp2 πβξηδηθά ηξνρηαθά ηνπ γηα ην ζρεκαηηζκφ 

ηξηψλ ζ δεζκψλ ζην επίπεδν (in-plane) κε γεηηνληθά άηνκα ηχπνπ Β. Δπηπιένλ, ηα 2px 

ηξνρηαθά ηνπ Α θαη ηά αληίζηνηρά ηξνρηαθά ησλ Β αηφκσλ άλζξαθα επηθαιχπηνληαη πιαγίσο 

θαη ζρεκαηίδνπλ ηα δεζκηθά π θαη αληηδεζκηθά π* ηξνρηαθά. Ζ απφζηαζε ηνπ δεζκνχ C-C 

είλαη 0.142 nm δειαδή ν κέζνο φξνο κεηαμχ ηνπ απινχ θαη ηνπ δηπινχ δεζκνχ πνπ 

ζρεκαηίδνπλ δχν άλζξαθεο [4, 5]. 

 Σα ηξία δηαλχζκαηα πνπ θαίλνληαη ζην ζτήμα 12 θαη πεξηγξάθνπλ ηελ έλσζε ελφο 

άλζξαθα Α κε ηνπο γεηηνληθνχο άλζξαθεο Β νξίδνληαη σο 

 

  yx e+e
α

=δ 3
2

1    yx e+e
α

=δ 3
2

2    δ3=− α e y  

 

 

Σα δηαλχζκαηα βάζεο ηνπ πιέγκαηνο Bravais νξίδνληαη σο 

a1=√3α ex  
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a2=
√3α

2
(ex+√3e y) , φπνπ ei ην κνλαδηαίν δηάλπζκα ζηνλ άμνλα i. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

2.1.2 Ηλεκηρονική δομή 

 

 Ζ ειεθηξνληθή δνκή ηνπ γξαθελίνπ είλαη αξθεηά δηαθνξεηηθή απφ απηήλ άιισλ 

πιηθψλ. Πεξηγξάθεηαη κε αθξίβεηα απφ ηελ πξνζέγγηζε ηζρπξνχ δεζκνχ (tight-binding) πνπ 

βαζίδεηαη ζηηο αιιειεπηδξάζεηο πξψησλ γεηηφλσλ [26]. 

Μπνξεί λα εηπσζεί, φηη ην γξαθέλην είλαη εκηαγσγφο κεδεληθνχ ελεξγεηαθνχ ράζκαηνο. Οη 

ελεξγεηαθέο δψλεο ηνπ ελδνγελνχο γξαθελίνπ πεξηγξάθνληαη, νπζηαζηηθά, σο εθαπηφκελνη 

θψλνη. Ζ ελέξγεηα Fermi είλαη ζην ζεκείν επαθήο ησλ δχν θψλσλ (Κ θαη Κ' ζεκεία Dirac), 

θαη ε επηθάλεηα Fermi πεξηγξάθεηαη απφ ην ζεκείν έλσζεο 6 θψλσλ φπσο θαίλεηαη ζην 

ζτήμα 13. Σν ελεξγεηαθφ ράζκα ηζνχηαη κε κεδέλ (φπσο ζπκβαίλεη ζηα κέηαιια), ελψ ε 

ππθλφηεηα ελεξγεηαθψλ θαηαζηάζεσλ είλαη επίζεο κεδεληθή, φπσο ζηνπο εκηαγσγνχο, άξα 

ηα θνξηία είλαη πιήξσο επθίλεηα, κα εληνπηζκέλα, ζε αληίζεζε κε ηα θνξηία ησλ κεηάιισλ.  

 

ρήκα 12: Πιέγκα γξαθελίνπ [3]. 
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 Δπίζεο, θαίλεηαη πσο νη δηεγέξζεηο ππαθνχλ ζε ζπγθεθξηκέλνπο θαλφλεο επηινγήο, 

αθνχ ε δηέγεξζε/απνδίεγεξζε ηνπ θνξηίνπ κεηαμχ ησλ δσλψλ γίλεηαη ζπκκεηξηθά σο πξνο 

ηνλ άμνλα x. Γειαδή, αλ ππνζέζνπκε έλαλ άμνλα z, φπνπ ην ζεκείν 0 είλαη ην ζεκείν 

έλσζεο ησλ θψλσλ, ηφηε ην θνξηίν ζα κεηαβαίλεη απφ ηε ζέζε -1 ζηελ +1, απφ ηελ -2 ζηελ 

+2 θνθ. Ζ ελεξγεηαθή δηαζπνξά ησλ ειεθηξνλίσλ είλαη γξακκηθή (E=ħkvf), γχξσ απφ ην 

ζεκείν έλσζεο ησλ θψλσλ, ην ιεγφκελν ζεκείν Dirac. Γηα ελέξγεηεο κεγαιχηεξεο ηνπ 1 eV, 

ε δηαζπνξά γίλεηαη παξαβνιηθή, φπσο ζηα θνηλά πιηθά [27,28]. Καζψο ε ελεξγφο κάδα 

πεξηγξάθεη ηελ θάκςε ησλ δσλψλ, γηα ρακειέο ελέξγεηεο (<1eV) ηα ειεθηξφληα ηνπ 

γξαθελίνπ ζεσξνχληαη σο θεξκηφληα δίρσο κάδα (massless Dirac fermions) , δειαδή σο 

ειεθηξφληα πνπ δελ έρνπλ κάδα εξεκίαο [29], θαη αλαθέξνληαη ζπλήζσο σο εκηζσκαηίδηα. 

Ωο εθ ηνχηνπ, πεξηγξάθνληαη απφ ηε ζρέζε Dirac γηα ζρεηηθηζηηθά ζσκαηίδηα, θαη φρη απφ 

ηε ζπλήζε εμίζσζε ηνπ Schrödinger πνπ θπξηαξρεί ζηελ πεξηγξαθή ησλ ειεθηξηθψλ 

ηδηνηήησλ ζηε θπζηθή ηεο ζπκππθλσκέλεο χιεο. Σα ελ ιφγσ ειεθηξφληα θηλνχληαη κε 

κεγάιεο ηαρχηεηεο, κφιηο 2 ηάμεηο κεγέζνπο κηθξφηεξεο απφ ηελ ηαρχηεηα ηνπ θσηφο 

(vf=c/300  m/s). 

 

 

 

 

 

 

ρήκα 13: Ηιεθηξνληαθή δνκή γξαθελίνπ. 
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2.2  Ηδιόηηηες 

 

2.2.1 Ηλεκηρικές ιδιόηηηες 

 

 Ζ ειεθηξηθή αγσγηκφηεηα ζηελ ελέξγεηα Fermi (φπνπ ε ππθλφηεηα θαηαζηάζεσλ 

είλαη κεδέλ) είλαη αλάινγε ηνπ θβάληνπ αγσγηκφηεηαο (ζ~e2/h), δειαδή αξθεηά ρακειή. 

Βέβαηα, απηή κπνξεί λα αιιάμεη κε ηελ εθαξκνγή ειεθηξηθνχ πεδίνπ ή κε ηελ πξνζζήθε 

πξνζκίμεσλ, κέζσ π.ρ. ηεο απνξξφθεζεο κνξίσλ λεξνχ ή ακκσλίαο. ε απηήλ ηελ 

πεξίπησζε ε αγσγηκφηεηα ηνπ γξαθελίνπ θηάλεη ζε ηηκέο ειαθξψο κεγαιχηεξεο ηνπ 

ραιθνχ, ζε ζεξκνθξαζία δσκαηίνπ. 

 Δπηπξφζζεηα, ζην γξαθέλην παξαηεξείηαη έλα πνιχ ελδηαθέξνλ θβαληηθφ θαηλφκελν 

Hall. ην θιαζζηθφ θαηλφκελν Hall, φηαλ έλαο αγσγφο βξίζθεηαη εληφο καγλεηηθνχ πεδίνπ 

θαη δηαξξέεηαη απφ ξεχκα θάζεην ζηελ θαηεχζπλζε ηνπ καγλεηηθνχ πεδίνπ, ηφηε ηα 

ειεθηξφληα απνθιίλνπλ πξνο ηε κηα πιεπξά θαη έλα δπλακηθφ Hall δεκηνπξγείηαη ζε κηα 

θαηεχζπλζε πνπ είλαη θάζεηε ηφζν ζην ξεχκα φζν θαη ζην καγλεηηθφ πεδίν. ηελ 

πεξίπησζε ηνπ γξαθελίνπ, φπνπ παξαηεξείηαη ε θβάλησζε ηνπ θαηλνκέλνπ, ηα ειεθηξφληα 

αλάινγα κε ην αλ έρνπλ ζπηλ πξνο ηα πάλσ ή θάησ εθηξέπνληαη ζε αληίζεηεο πιεπξέο. Ο 

δηαρσξηζκφο απηφο ηνπ ζπηλ δεκηνπξγεί έλα ξεχκα πεξηζηξνθήο (spin current) ην νπνίν 

είλαη θάζεην ζηε δηεχζπλζε δηάδνζεο ηνπ ειεθηξηθνχ ξεχκαηνο. Δπηπξνζζέησο, 

παξαηεξείηαη κηα αλσκαιία απηνχ ηνπ θαηλνκέλνπ ζην ζεκείν Κ έλσζεο ησλ θψλσλ, φπνπ 

νη νπέο ελαιιάζζνληαη κε ηα ειεθηξφληα θαη είλαη ζαλ ππάξρνπλ δχν αληίζεηεο θαηαζηάζεηο 

ζπγρξφλσο, αλάινγα κε ην ζθεπηηθφ ηεο ππφζεζεο ηεο γάηαο ηνπ  Schrödinger. 

 

 

 

2.2.2 Οπηικοθερμικές ιδιόηηηες 

 

 Σν γξαθέλην είλαη δηαθαλέο θαη απνξξνθά ην 2.3% ηεο νξαηήο αθηηλνβνιίαο.  Δίλαη 

ειαθξά πην αγψγηκν απφ ην ραιθφ, κε αγσγηκφηεηα ίζε κε 0.96x106 Ω-1cm-1 φηαλ 
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ηξνπνπνηεζεί ρεκηθά ή κε εθαξκνγή ειεθηξηθνχ πεδίνπ θαη κε κεγάιε επθηλεζία θνξέσλ 

(200.000 cm2V-1s-1 ) [30]. Ζ ζεξκηθή ηνπ αγσγηκφηεηα θπκαίλεηαη κεηαμχ ησλ 

4.84±0.44x103 κέρξη 5.30±0.48x103 Wm-1K-1, ε νπνία είλαη δηπιάζηα απφ ηνπ δηακαληηνχ, 

θαη κηα ηάμε κεγέζνπο κεγαιχηεξε απφ ην ραιθφ. Σν γξαθέλην εκθαλίδεη αξλεηηθφ 

ζπληειεζηή ζεξκηθήο δηαζηνιήο (α=-7*10-6 K-1, ζε ζεξκνθξαζία δσκαηίνπ) ιφγσ ηεο 

ραιάξσζεο πνπ εκθαλίδεη ν έλαο απφ ηνπο ηξείο αθνπζηηθνχο θιάδνπο θσλνλίσλ θαηά ηνλ 

άμνλα z κε ηελ ειάηησζε ηεο απφζηαζεο C-C [31,32]. 

  

 

2.2.3 Μητανικές ιδιόηηηες 

 

Σν κέηξν ειαζηηθφηεηαο ηνπ έρεη ππνινγηζηεί ζεσξεηηθά απφ 0.5 κέρξη 4 TPa, αλάινγα κε 

ηε κέζνδν ππνινγηζκνχ [33-43]. Πεηξακαηηθά, κέζσ ηεο ηερληθήο ηεο δηείζδπζεο 

(nanoidentation) (ζτήμα 14) έρεη εθηηκεζεί 1 TPa κέηξν ειαζηηθφηεηαο θαη 130 GPa  ηάζε 

ζξαχζεο [44]. ηελ εξγαζία [45] πεξηγξάθνληαη νη αιιειεπηδξάζεηο κεηαβνιψλ δεζκψλ 

θαη γσληψλ ζην γξαθέλην, ρξεζηκνπνηψληαο εκπεηξηθά δπλακηθά πεδία ππνινγηζκέλα απφ 

πξψηεο αξρέο θαη πνπ πεξηγξάθνληαη αλαιπηηθά απφ κε γξακκηθά δπλακηθά. ηα ζτήμαηα 

15 θαη 16 θαίλνληαη ε εμάξηεζε ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο ηεο επηκήθπλζεο ηνπ δεζκνχ δχν 

γεηηνληθψλ αηφκσλ άλζξαθα, ε ελέξγεηα θάκςεο ηεο γσλίαο δηαδνρηθψλ δεζκψλ αλά 

εμαγσληθφ δαθηχιην ζε ζρέζε κε κηα παξάκεηξν παξακφξθσζεο, θαη δηαγξάκκαηα ηάζεο 

παξακφξθσζεο γηα κνλναμνληθφ εθειθπζκφ πξνο δχν δηαθνξεηηθέο θαηεπζχλζεηο 

(armchair θαη zigzag), γηα κηα ζεηξά δπλάκεσλ, φπσο ππνινγίζηεθαλ ζηελ εξγαζία [45]. Σα 

απνηειέζκαηα εμήρζεζαλ κε κεζφδνπο DFT θαη κνξηαθήο δπλακηθήο (MD). 
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ρήκα 14: Δηθόλεο κεκβξαλώλ γξαθελίνπ. (Α) Δηθόλα SEM ελόο 

κεγάινπ θνιηδίνπ πνπ θαιύπηεη κηα επηθάλεηα κε θπθιηθέο νπέο 

δηακέηξσλ 1 κm θαη 1.5 κm. Η πεξηνρή Ι δείρλεη κηα νπή κεξηθώο 

θαιπκέλε από γξαθέλην, ε πεξηνρή ΙΙ είλαη  πιήξσο θαιπκέλε θαη ε 

πεξηνρή ΙΙΙ είλαη ζξαπζκέλε από ηε δηείζδπζε. Η γξακκή πνπ 

δείρλεη ηελ θιίκαθα είλαη 3 κm. (B) Δηθόλα κε εθαπξόκελνπ AFM 

κίαο κεκβξάλεο γξαθελίνπ δηακέηξνπ 1.5 κm. Η ζπλερήο κπιε 

γξακή είλαη ην πξνθίι ύςνπο θαηα κήθνο ηεο δηαθεθνκέλεο 

γξακκήο. ηελ άθξε ηεο κεκβξάλεο ην ύςνο είλαη πεξίπνπ 2.5 nm. 

(C) ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο λαλνδηείζδπζεο ζε γξαθέλην. (D) 

AFM εηθόλα ζξαπζκέλεο κεκβξάλεο γξαθελίνπ [44]. 
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ρήκα 16: Κακπύιεο ηάζεο-παξακόξθσζεο γηα κνλναμνληθό εθειθπζκό θύιινπ γξαθελίνπ. 

Αξηζηεξά: Η εθειθπζηηθή δύλακε εθαξκόδεηαη θαηά ηε zigzag πιεπξά. Γεμηά:  Η εθειθπζηηθή δύλακε 

εθαξκόδεηαη ζηα armchair άθξα. Οη γεκάηνη θύθινη δείρλνπλ ηα απνηειέζκαηα πνπ παξήρζεζαλ από 

ηελ πξνζνκνίσζε MD, ελώ νη άδεηνη θύθινη αληηζηνηρνύλ ζηα απνηειέζκαηα ησλ DFT ππνινγηζκώλ. 

Οη κηθξέο ελζσκαησκέλεο γξαθηθέο απεηθνλίδνπλ ηε κεηαβνιή ηνπ ιόγνπ Poisson ζπλαξηήζεη ηεο 

κνλναμνληθήο παξακόξθσζεο [45]. 

ρήκα 15: Αξηζηεξά: Γπλακηθό έθηαζεο δεζκνύ ζπλαξηήζεη δηαηνκηθήο απόζηαζεο κεηαμύ ησλ 

αηόκσλ άλζξαθα ζε θύιια γξαθελίνπ. Οη θύθινη παξνπζηάδνπλ ηα απνηειέζκαηα ησλ DFT 

ππνινγηζκώλ θαη ε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ζύκθσλα κε ην δπλακηθό Morse. Γεμηά: 

Δλέξγεηα θάκςεο αλά εμαγσληθό δαθηύιην ζπλαξηήζεη ηνπ παξάγνληα παξακόξθσζεο x, γηα ηε 

δηακόξθσζε πνπ θαίλεηαη ζην ζρήκα. Οη θύθινη παξνπζηάδνπλ ηα απνηειέζκαηα ησλ DFT 

ππνινγηζκώλ θαη ε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ζύκθσλα κε ην 

δπλακηθό V b(Θ)=
k
2

(θ−
2π
3

)
2

− k
'
3

(θ−
2π
3

)
3

[45]. 
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 ηνλ πίνακα 3 θαίλνληαη, ζπγθεληξσηηθά, νη σο ηψξα εθηηκήζεηο ηνπ κέηξνπ 

ειαζηηθφηεηαο θαη ηνπ ιφγνπ Poisson γηα ην γξαθέλην.  

 

Πίνακαρ 3. Πειπαμαηικέρ και θευπηηικέρ εκηιμήζειρ ηος μέηπος ελαζηικόηηηαρ (Ε) και ηος 

λόγος Poisson (ν) [45] 

Μέζνδνο Δ (TPa) λ 

Πεηξακαηηθέο εθηηκήζεηο 1.0+-0.1[44], 1[46] ... 

(MD θαη DFT) 0.96[45] 0.22 (γηα κεδεληθή 

παξακφξθσζε) 

Μνξηαθή κεραληθή 0.95[47] 0.28 (γηα 300 K θαη 1 atm) 

ΜD 0.91[43], 1.01[41] ... 

Γνκηθή κεραληθή 1.04[48] ... 

Monte Carlo 1.04[40] 0.15 (ζηνπο 0 K) 

Tight-binding 0.91[41], 1.2[49] ... 

DFT 1.03[33], 1.05[38], 1.08[50], 

1.09[51] 

~0.19 (γηα κεδεληθή 

παξακφξθσζε) 

 

 

 

 

2.3  Νανοηαινίες γραθενίοσ  

 

 Οη λαλνηαηλίεο γξαθελίνπ (graphene nanoribbons) είλαη γξαθέλην ζην νπνίν ε κία 

ηνπ δηάζηαζε είλαη πνιχ κεγαιχηεξε ζπγθξηηηθά κε ηε δεχηεξε. Μπνξνχκε λα ηηο 

θαληαζηνχκε ζαλ έλα λαλνζσιήλα πνπ έρεη θνπεί θαηά κήθνο ηνπ δηακήθε άμνλά ηεο. 

Αλαιφγσο, κπνξνχκε λα νλνκάζνπκε ηηο λαλνηαηλίεο σο armchair (ΑΝR) ή zigzag (ΕΝR), 

αλαιφγσο ηε δηακφξθσζε ησλ άθξσλ ηεο βαζηθήο δηάζηαζεο (ζτήμα 17) [52,53].  
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 χκθσλα κε ηε κέζνδν ηζρπξήο δέζκεπζεο, νη ΑΝR κπνξνχλ λα επηδείμνπλ 

κεηαιιηθή ή εκηαγψγηκε ζπκπεξηθνξά, αλάινγα ην πιάηνο ηνπο, ελψ νη ΕΝΣ είλαη πάληα 

κεηαιιηθέο, κε πςειή ππθλφηεηα ελεξγεηαθψλ θαηαζηάζεσλ ζηα άθξα. Λφγσ απηνχ, νη 

ΕΝR είλαη πην απνθξίζηκεο ζε θάπνην ειεθηξηθφ εξέζηζκα θαη έηζη δχλαηαη ε 

δηαθξηηηθνπνίεζε ηνπο απφ ηηο ΑΝR, κέζσ νπηηθψλ κεζφδσλ, ζηε κηθξνκεηξηθή θιίκαθα. 

χκθσλα, κε πξψηεο αξρέο, θαη ηα δχν είδε λαλνηαηληψλ εκθαλίδνπλ άκεζν, κε κεδεληθφ 

ράζκα. Σν ράζκα γηα ηηο ΕΝR πξνθχπηεη απφ ηνλ πξνζαλαηνιηζκφ ηνπ ζπηλ ζηα άθξα, ζε 

αληίζεζε κε ηελ πεξίπησζε ησλ ΑΝR, φπνπ φκσο ην ελεξγεηαθφ ράζκα δείρλεη ειαθξψο 

πςειφηεξεο ηηκέο. 

 Γεληθά, ην ελεξγεηαθφ ράζκα κεηψλεηαη θαζψο απμάλεηαη ην πάρνο ηεο ηαηλίαο, έηζη 

δχλαηαη ε δεκηνπξγία εκηαγσγνχ κε ζπγθεθξηκέλν επηζπκεηφ ράζκα κέζσ θαηάιιειεο 

δηακφξθσζεο ηνπ πάρνπο κηαο ΑΝR. Ο Cai θαη νη ζπλεξγάηεο ηνπ, έρνπλ επεμεξγαζζεί 

ζχλζεζε bottom-up πξνθεηκέλνπ  λα δεκηνπξγήζνπλ πνηθηιία ηνπνινγηψλ θαη πιαηψλ [55]. 

Ο Teronnes θαη νη ζπλεξγάηεο ηνπ θαηάθεξαλ λα δεκηνπξγήζνπλ V-ηχπνπ λαλνηαηλίαο 

γξαθελίνπ κέζσ επηθαλεηαθά ππνβνεζνχκελεο ζχδεπμεο κνξηαθψλ πξφδξνκσλ πιηθψλ ζε 

γξακκηθέο πνιπθαηλχιεο αθνινπζνχκελε απφ θπθιναπνπδξνγφλσζε (ζτήμα 18α) [54]. Ζ 

νκάδα ηνπ Costa-Girao έδεημαλ, ζεσξεηηθά, πσο ε κίμε armchair κε zigzag λαλνηαηληψλ 

ρήκα 17: a) 8-zigzag λαλνηαηλία 

γξαθελίνπ, b) 14-armchair λαλνηαηλία 

γξαθελίνπ. ηα άθξα έρνπλ πξνζδεζεί άηνκα 

πδξνγόλνπ, ώζηε λα ηθαλνπνηνύληαη όινη νη 

αηνκηθνί δεζκνί [54]. 
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ζηελ ίδηα λαλνδνκή (λαλνιπγίζκαηα-nanowiggles) παξνπζηάδεη πνηθηιία ζε ελεξγεηαθά 

ράζκαηα θαη ζε καγλεηηθέο ηδηφηεηεο, αλάινγα κε ηελ αλαιφγηα ηεο θάζε δηακφξθσζεο 

(ζτήμα 18b) [56]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

2.4  Παραγωγή γραθενίοσ 

 

 ηνλ αθφινπζν πίλαθα θαη ζηα αθφινπζα ζρήκαηα παξνπζηάδνληαη ζπλνπηηθά 

θάπνηεο ηερληθέο παξαγσγήο γξαθελίνπ κε θάπνηα ραξαθηεξηζηηθά ηνπο. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ρήκα 18: a) Ναλνηαηλία γξαθελίνπ δηακόξθσζεο ηύπνπ-V, b) 

Ναλνηαηλία γξαθελίνπ κε ζπλδπαζκό armchair θαη zigzag 

δηακόξθσζεο [54]. 
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Πίνακαρ 4. Τεσνικέρ παπαγυγήρ γπαθενίος και σαπακηηπιζηικά. 

Σερληθέο Κφζηνο 

Παξαγσγή

ο 

Πνηφηεηα 

ειεθηξνληθψλ 

ηδηνηήησλ 

Αξηζκφο 

παξαγφκελσλ 

ζηξσκάησλ 

Απαηηνχκελε 

εηζξνή ζην 

ζχζηεκα 

Φχζε ησλ 

παξαγφκε-λσλ 

ζηξσ-κάησλ 

Μέγεζνο 

ζηξσκάησλ 

πκβαηφηεηα κε 

ππάξρνπζεο 

κεζφδνπο 

παξαγσγήο 

θπθισκάησλ 

Πξφδξνκε 

κνξθή άλζξαθα 

Μεραληθή 

απνθινίσζε [57] 

Υακειφ Τςειή Μνλά θαη 

πνιιαπιά 

Υακειή Δλδνγελή 10 nm Με ζπκβαηφ Γξαθίηεο 

Αηψξεζε νμεηδίνπ 

ηνπ γξαθελίνπ ζε 

πγξφ 

αθνινπζνχκελε 

απφ ρεκηθή 

κείσζε (ζτήμα 

20) [58] 

Υακειφ Υακειή Μνλά θαη 

πνιιαπιά 

Τςειή Υεκηθά 

ηξνπνηεκέλα 

Μεξηθέο 

εθαηνληάδεο 

nm 

Με ζπκβαηφ Ομείδην γξαθίηε 

Απνθινίσζε 

πγξήο θάζεο [59] 

Υακειφ Τςειή Μνλά θαη 

πνιιαπιά 

Τςειή Δλδνγελή Γεθάδεο nm 

έσο πνιχ 

κηθξφηεξα 

ζξαχζκαηα 

Με ζπκβαηφ Γξαθίηεηο 

Δπηηαμία κε 

ζεξκηθή εθξφθεζε 

αηφκσλ Si απφ 

επηθάλεηα SiC 

(ζτήμα 21) [60] 

Τςειφ Τςειή Μνλά θαη 

πνιιαπιά 

Υακειή Δλδνγελή >50 nm πκβαηφ Καξβίδην 

Ππξηηίνπ 

Δπηηαμία κε 

ρεκηθή ελαπφζεζε 

αηκνχ (CVD) ζε 

κέηαιια 

κεηάβαζεο 

(ζτήμαηα 22,23) 

[61] 

Τςειφ Τςειή Μνλά θαη 

πνιιαπιά 

Υακειή Δλδνγελή >100 κm 

(κπνξνχλ λα 

θηάλνπλ ην 

κέγεζνο ηνπ 

ππνζηξψ-

καηνο) 

πκβαηφ Τδαηάλζξαθαο 

Solvothermal 

synthesis [62] 

(ζτήμα 24) 

Υακειφ Γελ είλαη 

δηαζέζηκε 

Μνλά θαη 

πνιιαπιά 

Τςειή Υεκηθά 

ηξνπνηεκέλα 

Γεθάδεο κm 

έσο πνιχ 

κηθξφηεξα 

ζξαχζκαηα 

Με ζπκβαηφ Αηζαλφιε 

ᾼπνδφκεζε 

λαλνζσιήλσλ 

άλζξαθα [63] 

(ζτήμα 25) 

Υακειφ Καηψηεξε ζε 

ζρέζε κε ηε 

κεραληθή 

απνθινίσζε 

Μνλά θαη 

πνιιαπιά 

Τςειή Υεκηθά 

ηξνπνηεκέλα 

Ναλνθνξδέ-

ιεο κε κήθνο 

4 κm 

Με ζπκβαηφ MWCNTs 
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ρήκα 19: Πνηόηεηα ζπλαξηήζεη πνηόηεηαο γηα θάπνηεο ηερληθέο 

παξαγσγήο γξαθελίνπ θαη πηζαλέο εθαξκνγέο [64]. 

ρήκα 20: Μέζνδνο παξαγσγήο γξαθελίνπ όπνπ γίλεηαη αηώξεζε θαη ρεκηθή κείσζε. Μεηά από ηελ 

μήξαλζε κεηαθέξεηαη ζε ππξηηηθό ππόζηξσκα. Δλ ζπλερεία, απνμεηδώλεηαη ζεξκηθά. Έπεηηα 

αθνινπζεί ε ζπλεζηζκέλε ηαθηηθή spin-coating κε ΡΜΜΑ, ρεκηθή δηάιπζε ηνπ αξρηθνύ 

ππνζηξώκαηνο ΑΑΟ (αλνδηνκέλν νμείδην ηνπ αινπκηλίνπ), θαηαβύζηζε ζε απηνληζκέλν λεξό θαη 

κεηαθνξά ζε ΡΔΣ κε "ςάξεκα" όηαλ ζα έρεη δηαιπζεί θαη ην ΡΜΜΑ. Δλ ηέιεη μεξαίλεηαη κε αδξαλέο 

αέξην αδώηνπ. [65] 
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ρήκα 21: Σερληθέο bottom-up (από θάησ πξνο ηα πάλσ) 

παξαγσγήο γξαθελίνπ [66]. 
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ηα ζτήμαηα 21 θαη 22 πεξηγξάθνληαη ηξεηο ηερληθέο παξαγσγήο γξαθελίνπ απφ 

πάλσ πξνο ηα θάησ (top-down), θαη δχν ηερληθέο απφ θαησ πξνο ηα πάλσ (bottom-up). 

ην ζρήκα 22 απφ αξηζηεξά πξνο ηα δεμηά ζπλαληάηαη πξψηα ε ηερληθή ηεο κεραληθήο 

απνθινίσζεο (mechanical exfoliation), φπνπ κηα θνιιεηηθή ηαηλία αθαηξεί γξαθηηηθά 

ζηξψκαηα απφ γξαθίηε, κε ζπρλέο επαλαιήςεηο. ηε ζπλέρεηα, ε ηαηλία πηέδεηαη ζε έλα 

καιαθφ ππφζηξσκα φπσο απηφ ηνπ ππξηηίνπ, έηζη ψζηε λα κείλεη κφλν έλα θχιιν 

γξαθελίνπ. Ζ ελέξγεηα αιιειεπίδξαζεο ηεο δχλακεο Van der Waals κεηαμχ ησλ 

γξαθεληθψλ θχιισλ ζην γξαθίηε είλαη πεξίπνπ 2 eV/nm2, δειαδή απαηηείηαη δχλακε 

πεξίπνπ ίζε κε 300 nN/κm2 γηα ηελ απνθινίσζε, εμαηξεηηθά κηθξή, εμνχ θαη ε επηηπρία ηεο 

ρήκα 22: Σερληθέο top-down (από πάλσ πξνο ηα θάησ) παξαγσγήο γξαθελίνπ [66]. 
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κεζφδνπ. 

 ηε ρεκηθή απνθινίσζε (chemical exfoliation) ηνπνζεηείηαη γξαθίηεο ζε έλα δηάιπκα 

θαη ππνβάιιεηαη ζε ινπηξφ ππεξήρσλ. Δλ ζπλερεία, ην δηάιπκα θπγνθεληξάηαη θαη 

απνθηνχληαη πνιιά θνιίδηα (flakes) γξαθελίνπ. 

 ηελ πεξίπησζε ηεο κεραληθήο απνθινίσζεο γξαθελίνπ κέζσ νμείδηνπ ηνπ 

γξαθελίνπ (mechanical exfoliation via graphene oxide), ε δηαδηθαζία είλαη ίδηα κε απηή ηεο 

απιήο ρεκηθήο απνθινίσζεο, φκσο ηα γξαθηηηθά πιαθίδηα πνπ είλαη ζην δηάιπκα 

ππεξήρσλ είλαη νμεηδσκέλα. Μεηά ηε θπγνθέληξηζε ελαπνηίζεηαη ην γξαθεληθφ ζηξψκα ζε 

ππφζηξσκα θαη κεηψλεηαη ζεξκηθά ή ρεκηθά ψζηε λα κείλεη θαζαξφ γξαθέλην. 

 Πεξηγξάθζεζαλ νη top-down ηερληθέο, δειαδή ηερληθέο θαηά ηηο νπνίεο γξαθίηεο 

παξάγεη γξαθέλην.  

 ηελ πξψηε bottom-up ηερληθή ηνπ ζρήκαηνο 21, πεξηγξάθεηαη ε ρεκηθή ελαπφζεζε 

αηκψλ (CVD), φπσο θαίλεηαη θαη ζην ζτήμα 23, φπνπ έλα ράιθηλν (ζπλήζσο) ππφζηξσκα 

ζεξκαίλεηαη ζε θνχξλν 1000νC θαη εηζάγεηαη αέξην πινχζην ζε άλζξαθα (ζπλήζσο 

κεζάλην). Σν πδξνγφλν θαίγεηαη ζε απηήλ ηε ζεξκνθξαζία, θαη έηζη κέλεη ν άλζξαθαο πνπ 

ελαπνηίζεηαη ζην ππφζηξσκα θαη αθήλεηαη έηζη γηα θάπνηα ρξνληθή δηάξθεηα κέρξη πνπ 

ζρεκαηίδεηαη έλα ζπλερέο γξαθεληθφ θχιιν. 

 

 Άιιε κία ηερληθή  bottom-up είλαη απηή ηνπ θαξβίδηνπ ηνπ ππξηηίνπ (silicon carbide), 

θαηά ηελ νπνία κηα κηθξή επηθάλεηα (πεξίπνπ 10 x 10 mm2) εηζάγεηαη ζε έλα θνπηί κε κηα 

νπή. Απηφ ην θνπηί κε ην ππξηηηθφ θαξβίδην ηνπνζεηείηαη ζε θελφ ή πεξηβάιινλ αξγνχ θαη 

ζεξκαίλεηαη ζηνπο 1500νC. Σα άηνκα ππξηηίνπ εμαρλψλνληαη απφ ηελ νπή ηνπ θνπηηνχ θαη 

έηζη απνκέλεη θαζαξφ γξαθέλην πςειήο πνηφηεηαο. 

ρήκα 23: ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ρεκηθήο ελαπόζεζεο αηκώλ γηα ηελ παξαγσγή γξαθελίνπ [67]. 
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ρήκα 24: Solvothermal synthesis [68]. 

ρήκα 25: Γηάθνξνη ηξόπνη παξαγσγήο γξαθεληθήο λαλνηαηλίαο από 

λαλνζσιήλα άλζξαθα [54]. 
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 Μία λέα κέζνδνο, ρακεινχ θφζηνπο, παξνπζηάζζεθε απφ ηνλ Coleman θαη ηνπο 

ζπλεξγάηεο ηνπο, πξφζθαηα, φπνπ νπζηαζηηθά ρξεζηκνπνηνχλ έλα κπιέληεξ, γξαθίηε θαη 

θαηάιιεινπο δηαιχηεο (πρ. NMP) θαη δηαζπνξείο θαη παξάγεηαη δηάιπκα φπνπ ππάξρνπλ 

πνιιαπιέο ζηξψζεηο γξαθελίνπ [69]. Ζ δηάκεηξνο ηνπ ξφηνξα, ε ηαρχηεηα πεξηζηξνθήο 

ηνπ, ν φγθνο ηνπ δνρείνπ θαη ν ρξφλνο κίμεο είλαη παξάγνληεο πνπ θαζνξίδνπλ ην κέγεζνο 

ηνπ θνιηδίνπ (flake) θαη ηε ζπγθέληξσζε ηνπ δηαιχκαηνο. ην ζτήμα 26 θαίλνληαη εηθφλεο 

SEM απφ γξαθέλην παξαγσγήο κε απηήλ ηε κέζνδν θαζψο θαη έλα βηνκεραληθφ κπιέληεξ 

κε γξαθέλην ζε NMP. 

 

 

 Έλαο ζπλήζεο ηξφπνο κεηαθνξάο ηνπ γξαθελίνπ ζην επηζπκεηφ ππφζηξσκα 

θαίλεηαη ζην ζτήμα 27. Πνιπκεξηθή ηαηλία επηθνιιάηαη ζην ράιθηλν ππφζηξσκα πάλσ ζην 

νπνίν έρεη παξαρζεί ην γξαθέλην. Γίλεηαη ρεκηθή ράξαμε ζην ραιθφ θαη ην γξαθέλην 

ελαπνηίζεηαη ζην λέν ππφζηξσκα ππφ πίεζε. 

  

ρήκα 26: Μπιέληεξ αλάκημεο γξαθίηε κε ΝΜΡ παξάγεη γξαθέλην πνπ θαίλνληαη ζηηο εηθόλεο SEM 

[69]. 
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2.5  Δθαρμογές 

 

 Σν γξαθέλην αλακέλεηαη λα έρεη πνηθίιεο εθαξκνγέο αμηνπνηψληαο ηηο άξηζηεο 

κεραληθέο ηδηφηεηεο ηνπ, ηηο ειεθηξνληθέο θαη ηδηαίηεξα αμηνπνηψληαο ηε δηαζχλδεζε κεηαμχ 

απηψλ ησλ ηδηνηήησλ. Καηάιιειε παξακφξθσζε, πξνθαιεί δηαθνξεηηθέο ειεθηξηθέο 

ηδηφηεηεο.  

 Οη κεραληθέο ηνπ ηδηφηεηεο ην θαζηζηνχλ άξηζην πιηθφ ελίζρπζεο θαηαζθεπψλ. Ζ 

εηαηξία παξαζθεπήο ξαθεηψλ Head ήδε θαηαζθεπάδεη ξαθέηεο (ζτήμα 28a) εληζρπκέλεο κε 

γξαθέλην κε ζθνπφ ηε δηαηήξεζε ησλ επηδφζεσλ κε αληίζηνηρε κείσζε ηνπ βάξνπο. 

Δπίζεο, κπνξνχκε λα θαληαζηνχκε ην γξαθέλην σο εληζρπηηθφ κέζν ζε πξνεγκέλεο 

δνκηθέο θαηαζθεπέο φπσο πηζαλά ζηνπο θνξεηνχο γεξαλνχο απφ Kevlar πνπ 

ρξεζηκνπνηνχληαη ζην CERN, θαζψο θαη ζε εθαξκνγέο αεξνλαππεγηθήο.  

 Δίλαη εχθακπην (ζτήμα 28b) θαη αγψγηκν, γη' απηφ θαη ειπίδεηαη λα ρξεζηκνπνηεζεί 

σο νζφλε αθήο, λα θαηαζθεπαζζνχλ θηλεηά-ξνιφηα, νζφλεο παξ-κπξίδ-ππνινγηζηέο ζε 

αεξνζθάθε θ.α. Δπηπιένλ, ιφγσ ησλ νπηηθψλ ηνπ ηδηνηήησλ αλακέλεηαη ε ρξήζε ηνπ ζε 

νπηηθά κέζα κε ζθνπφ ηε βειηηζηνπνίεζε ηεο θαζκαηηθήο απφθξηζεο θαη απνξξφθεζήο 

ηνπο, θαζψο αλακέλεηαη θαη ε αμηνπνίεζε ηνπ σο επηθάιπςε ζηε θσηνβνιηατθή ηερλνινγία 

θαη λα αληηθαηαζηήζεη ηηο πνιπδάπαλεο επηθαιχςεηο ΗΣΟ (indium tin oxide). Δπίζεο, ιφγσ 

ηεο αξσκαηηθήο πθήο ηεο δνκήο ηνπ γξαθελίνπ, επηηξέπεηαη ε αιιειεπίδξαζε π-π 

ρήκα 27: ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ελόο θνηλνύ ηξόπνπ κεηαθνξάο ηνπ γξαθελίνπ [70]. 
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δεζκψλ, θαη σο εθ ηνχηνπ ε ζπκβαηφηεηα ηνπ κε αγψγηκα ζπδπγή νξγαληθά πνιπκεξή. 

Δπίζεο, κπνξνχλ λα δεκηνπξγεζνχλ p-n ελψζεηο ρξεζηκνπνηψληαο πβξίδηα νμεηδίνπ ηνπ 

γξαθελίνπ. Λφγσ ηεο πςειήο ζεξκηθήο ηνπ αγσγηκφηεηαο κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί σο 

απαγσγέαο ζεξκφηεηαο (heatpipe) ζε λαλνθπθιψκαηα (ζτήμα 28c). Λφγσ ηνπ θβαληηθνχ 

θαηλνκέλνπ Hall, αλακέλεηαη ρξήζε ηνπ ζε εθαξκνγέο spintronics θαη θβαληηθψλ 

ππνινγηζηψλ. 

 Δπηπξνζζέησο, ρξεζηκνπνηψληαο ην σο ηθξίσκα θαη αμηνπνηψληαο ηε ρεκηθή 

ζπκβαηφηεηα, κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ε ηδηφηεηα ηεο απηφ-νξγάλσζεο (self-assembly) 

θάπνησλ πνιπκεξψλ ψζηε λα δεκηνπξγεζνχλ λένη καιαθνί λαλνθξχζηαιινη. Δπηπιένλ, 

κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί σο αηζζεηήξαο θαη κνξηαθφ, θαζψο θαη βηνκνξηαθφ, "θφζθηλν" 

(ζτήμα 29) κε ηελ αθαίξεζε ζπγθεθξηκέλνπ αξηζκνχ αλζξάθσλ θαη έρεη πξνηαζεί ε 

δπλαηφηεηα απνθσδηθνπνίεζεο ηκεκάησλ DNA, ηα νπνία ζα κπνξνχλ λα πεξλνχλ κέζα 

απφ κηα ζρεκαηηζκέλε νπή θαη λα δίλεηαη θάπνην νξηζκέλν ειεθηξηθφ ζήκα αλάινγα ηεο 

αδσηνχρα βάζεο.  

 Ζ δπλαηφηεηα ηνπ σο απνζεθεπηηθφ κέζν πδξνγφλνπ γηα θειηά θαπζίκνπ είλαη άιιε 

κηα ελδηαθέξνπζα εθαξκνγή, θαζψο επίζεο ζπδεηάηαη ε δπλαηφηεηα ρξήζεο ηνπ ζε 

κπαηαξίεο.  

 Πξφζθαηα ε Tata Steel, πξνο έθπιεμε ησλ εξεπλεηψλ ηεο, αλαθάιπςε πσο 

επηθαιχπηνληαο αηζάιη κε γξαθέλην, ζηαζεξνπνηείηαη ν κεραληζκφο ηεο δηάβξσζεο, θαη σο 

εθ ηνχηνπ πξνζηαηεχνληαη νη αηζαιέληεο θαηαζθεπέο, αλ θαη νη ζρεηηθνί λφκνη ηεο 

δηάβξσζεο δελ πξφβιεπαλ ηε "ζπλεξγαζία" απηψλ ησλ πιηθψλ". Ζ νκάδα ηνπ Jang, 

αλαθάιπςε ην 2006 φηη ην γξαθέλην ζα κπνξνχζε λα ρξεζηκνπνηεζεί σο πιηθφ 

ειεθηξνδίσλ γηα ππέξ-ππθλσηέο θαη ν θαηάινγνο ησλ εθαξκνγψλ ζπλερίδεη. 
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ρήκα 28: Πηζαλέο εθαξκνγέο ηνπ γξαθελίνπ. 

ρήκα 29: Σν γξαθέλην σο βηνκνξηαθό "θόζθηλν". 
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3 Αηέλειες 

 

 Ζ ηαμηλφκεζε ησλ θξπζηαιιηθψλ αηειεηψλ βαζίδεηαη ζπρλά ζηε γεσκεηξία ή ην 

πιήζνο δηαζηάζεσλ ηεο αηέιεηαο. Βαζηθέο θαηεγνξίεο αηειεηψλ είλαη νη ζεκεηαθέο αηέιεηεο 

(απηέο πνπ ζρεηίδνληαη κε κία ή δχν αηνκηθέο ζέζεηο), νη γξακκηθέο (ή αηέιεηεο κίαο 

δηάζηαζεο), θαζψο θαη νη δηεπηθαλεηαθέο αηέιεηεο (ή αηέιεηεο δηαρσξηζηηθψλ νξίσλ), νη 

νπνίεο είλαη δπν δηαζηάζεσλ. Ζ χπαξμε αηειεηψλ κπνξεί λα ζπκβάιιεη ζεηηθά ή αξλεηηθά 

ζηηο ηδηφηεηεο ελφο πιηθνχ. 

 

 

3.1  Δίδη αηελειών 

 

 Ζ πην θνηλή θαη απιή αηέιεηα είλαη ε ζεκεηαθή αηέιεηα θαη πην ζπγθεθξηκέλα, ε θελή 

ζέζε, φπνπ ππάξρεη θάπνην πιεγκαηηθφ θελφ. Όια ηα θξπζηαιιηθά πιηθά παξνπζηάδνπλ 

θελέο ζέζεηο, γηα ηελ αθξίβεηα είλαη αδχλαην λα θαηαζθεπαζζεί πιηθφ ειεχζεξν απφ ηέηνηνπ 

είδνπο αηέιεηα. Απηφ εμεγείηαη θαη ζεξκνδπλακηθά, αθνχ ε χπαξμε θελψλ απμάλεη ηελ 

εληξνπία ηνπ ζπζηήκαηνο. Ζ ζεξκνθξαζία, σο εθ ηνχηνπ παίδεη ξφιν, δειαδή απμαλφκελεο 

ηεο ζεξκνθξαζίαο απμάλεηαη εθζεηηθά ην πνζνζηφ αηειεηψλ. Γηα παξάδεηγκα, κε 

ζεσξεηηθνχο ζεξκνδπλακηθνχο ηχπνπο, ηα πεξηζζφηεξα κέηαιια, γηα ζεξκνθξαζία 

κηθξφηεξε ηεο ζεξκνθξαζίαο ηήμεο ην πνζνζηφ αηειεηψλ είλαη ηεο ηάμεο ηνπ 1/10.000.  

 Έλαο άιινο ηχπνο ζεκεηαθήο αηέιεηαο είλαη ε αηέιεηα απηνπαξεκβνιήο. ε απηήλ 

ηελ πεξίπησζε, ζε κηα δηαπιεγκαηηθή ζέζε, πνπ ζα έπξεπε λα είλαη θελή, ππάξρεη έλα 

άηνκν. Σν άηνκν είλαη αξθεηά κεγάιν γηα ην ζπγθεθξηκέλν ρψξν, θαη έηζη παξακνξθψλεηαη 

ην πεξηβάιινλ. πλεπψο, ν ζρεκαηηζκφο κηαο ηέηνηαο αηέιεηαο δελ είλαη πνιχ πηζαλφο θαη 

πθίζηαηαη ζε πνιχ κηθξέο ζπγθεληξψζεηο, δειαδή παξνπζηάδεη εκθαλψο κηθξφηεξα 

πνζνζηά ζε ζρέζε κε απηά ησλ αηειεηψλ πιεγκαηηθψλ θελψλ. 

 ηα πιηθά, επίζεο, κπνξεί λα γίλεη ιφγνο γηα δηαηαξαρέο. Ωο δηαηαξαρή ελλνείηαη κία 

γξακκηθή ή κνλνδηάζηαηε αηέιεηα γχξσ απφ ηελ νπνία κεξηθά άηνκα είλαη 

θαθνεπζπγξακκηζκέλα. Δπί παξαδείγκαηη κπνξεί λα ππάξρεη κηα δηαηαξαρή αθκήο ή 

γξακκήο, δειαδή έλα αηνκηθφ εκηεπίπεδν λα παξεκβάιιεηαη ζην πιέγκα. ε απηήλ ηελ 
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πεξίπησζε, ζηελ πεξηνρή γχξσ απφ ηε γξακκή δηαηαξαρήο ππάξρεη κηα εληνπηζκέλε 

παξακφξθσζε ηνπ θξπζηαιιηθνχ πιέγκαηνο. Σα άηνκα πάλσ ζηε γξακκή ζπκπηέδνληαη 

κεηαμχ ηνπο, ελψ απηά πνπ είλαη απφ θάησ απνκαθξχλνληαη ην έλα απφ ην άιιν. Ωο εθ 

ηνχηνπ, παξαηεξείηαη κηα θακπχισζε ησλ θάζεησλ επηπέδσλ θαζψο απηά θπξηψλνπλ 

γχξσ απφ ην πξφζζεην εκηεπίπεδν. Σν κέγεζνο ηεο δηαηαξαρήο είλαη αληηζηξφθσο 

αλάινγν απφ ηελ απφζηαζε. Δθηφο ηεο γξακκηθήο δηαηαξαρήο, ππάξρεη θαη ε ειηθνεηδήο ε 

νπνία ζα κπνξνχζε λα εηπσζεί πσο είλαη απνηέιεζκα δηαηκεηηθψλ ηάζεσλ θαη φπνπ ηα 

άηνκα κηαο θξπζηαιιηθήο πεξηνρήο κεηαηνπίδνληαη θαηά κία πιεγκαηηθή ζέζε πξνο ηα δεμηά 

ή αξηζηεξά. Ζ αηνκηθή παξακφξθσζε θαη ζε απηφ ην είδνο δηαηαξαρήο είλαη γξακκηθή. 

Βέβαηα, νη πεξηζζφηεξεο δηαηαξαρέο είλαη ζπληζηψζεο θαη ησλ δχν ηχπσλ θαη νλνκάδνληαη 

κηθηέο δηαηαξαρέο.  

 Άιινη ηχπνη αηειεηψλ είλαη απηνί πνπ ππάγνληαη ζηελ θαηεγνξία ησλ δηεπηθαλεηαθψλ 

αηειεηψλ (ή δχν δηαζηάζεσλ ή επίπεδσλ αηειεηψλ) θαη πξφθεηηαη γηα αηέιεηεο πνπ αθνξνχλ 

ηα φξηα ησλ πεξηνρψλ κε δηαθνξεηηθή θξπζηαιιηθή δνκή ή/θαη πξνζαλαηνιηζκφ.  

 Ζ εμσηεξηθή επηθάλεηα είλαη ην πην πξνθαλέο φξην. Σα επηθαλεηαθά άηνκα δε 

ζπλδένληαη κε ην κέγηζην αξηζκφ γεηηνληθψλ αηφκσλ (αθνχ ιείπεη έλα επίπεδν) θαη έηζη 

είλαη πςειφηεξα ελεξγεηαθά ζε ζρέζε κε ηα εζσηεξηθά άηνκα. Οη δεζκνί πνπ είλαη 

ειεχζεξνη αλαπηχζζνπλ κηα επηθαλεηαθή ελεξγεηαθή ηελ νπνία πξνζπαζνχλ λα 

ρακειψζνπλ, κηθξαίλνληαο ην ζπλνιηθφ ηνπο εκβαδφ. ηα ζηεξεά βέβαηα απηφ είλαη 

αλέθηθην, αιιά απηφο είλαη ν ιφγνο πνπ νη ζηαγφλεο ηνπ λεξνχ είλαη ζθαηξηθέο. 

 Δληφο ηνπ πιηθνχ, ζηα δηαρσξηζηηθά φξηα ησλ θφθθσλ, ππάξρεη κηα αηνκηθή 

δπζαξκνλία θαζψο γίλεηαη ε κεηάβαζε απφ ηε κία πεξηνρή ζηελ άιιε. Δπίζεο, κπνξεί λα 

ππάξρνπλ δηαθνξεηηθνί βαζκνί θξπζηαιινγξαθηθήο δπζεπζπγξάκκηζεο κεηαμχ δχν 

γεηηνληθψλ δηαρσξηζηηθψλ θφθθσλ. Καηά κήθνο ησλ δηαρσξηζηηθψλ νξίσλ, ηα άηνκα 

ζπλδένληαη ιηγφηεξν νκαιφ (πρ καθξχηεξεο γσλίεο δεζκνχ), γη' απηφλ ην ιφγν. εκθαλίδεηαη 

κηα δηεπηθαλεηαθή ελέξγεηα αλάινγε κε ην βαζκφ απφθιηζεο ησλ θξπζηαιιηθψλ 

δηεπζχλζεσλ. πλέπεηα απηήο ηεο ελέξγεηαο είλαη απμεκέλε ρεκηθήο ελεξγφηεηα ησλ νξίσλ 

ζε ζρέζε κε ηνπο θφθθνπο. Δπίζεο, ζηα φξηα ησλ θφθθσλ παξεκβάιινληαη επηιεθηηθά ηα 

άηνκα ησλ πξνζκίμεσλ πξνθεηκέλνπ ην ρακήισκα ηεο ελέξγεηαο. Έηζη εμεγείηαη θαη ην 

γεγνλφο φηη ζπλήζσο ηα ρνλδξφθνθθα πιηθά εκθαλίδνπλ θαιχηεξεο ηδηφηεηεο απφ ηα 

ιεπηφθνθθα θαη επίζεο φηη κε ηελ αχμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο νη θφθθνη κεγεζχλνληαη 

πξνθεηκέλνπ λα κεηψζνπλ ηε ζπλνιηθή ελέξγεηα ηεο δηαρσξηζηηθήο επηθάλεηαο. Βέβαηα, 
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παξφιε ηε δηαηαξαγκέλε δηακφξθσζε πνπ πεξηγξάθζεθε, ηα πνιπθξπζηαιιηθά πιηθά 

παξακέλνπλ ηζρπξά, θαζψο δπλάκεηο ζπλνρήο εληφο θαη θαξά κήθνο ησλ δηαρσξηζηηθψλ 

νξίσλ είλαη παξνχζεο. Δμάιινπ, ε ππθλφηεηα ελφο πνιπθξπζηαιιηθνχ δνθηκίνπ είλαη 

θαηλνκεληθά ηαπηφζεκε κε απηήλ ελφο κνλνθξπζηαιιηθνχ (ίδηνπ πιηθνχ). 

 Άιιν έλα είδνο αηέιεηαο δηαρσξηζηηθψλ νξίσλ είλαη νη δηδπκίεο. Πξφθεηηαη γηα 

αηέιεηεο φπνπ ππάξρεη κηα θαηνπηξηθή ζπκκεηξία, δειαδή άηνκα ηεο κηαο πιεπξάο ησλ 

νξίσλ εληνπίδνληαη ζε θαηνπηξηθέο ζέζεηο ησλ αηφκσλ ηεο άιιεο πιεπξάο. Ζ πεξηνρή ηνπ 

πιηθνχ κεηαμχ ησλ νξίσλ νλνκάδεηαη δίδπκε. Οη δηδπκίεο πξνθχπηνπλ απφ αηνκηθέο 

κεηαηνπίζεηο ιφγσ κεραληθψλ ηάζεσλ, θαζψο θαη ιφγσ ζεξκηθψλ θαηεξγαζηψλ 

αλφπηεζεο. Ζ χπαξμε δηδπκηψλ επεξεάδεη ηε κεραληθή παξακφξθσζε ηνπ πιηθνχ. Μπνξεί 

λα ζέζεη λέα ζπζηήκαηα νιίζζεζεο ζε πξνζαλαηνιηζκνχο πνπ λα επλννχλ ηελ δηαδηθαζία 

ηεο νιίζζεζεο, θαη σο εθ ηνχηνπ ηελ παξακφξθσζε ηνπ ζψκαηνο. 

 ε πιηθά κε ηνπιάρηζηνλ δχν είδε αληφλησλ-θαηηφλησλ, φπσο ηα θεξακηθά κπνξνχλ 

λα εκθαληζζνχλ αηέιεηεο Frenkel, δειαδή κία θελή ζέζε θαηηφληνο θαη έλα δεχγνο 

παξεκβνιήο θαηηφλησλ, πξνθεηκέλνπ ηελ ειεθηξηθή νπδεηεξφηεηα ηνπ πιηθνχ. ε ίδηνπ 

ηχπνπ πιηθά, επίζεο, κπνξεί λα ππάξρεη κηα έιιεηςε θαηηφληνο θαη κία αληφληνο. Απηνχ ηνπ 

είδνπο ε αηέιεηα είλαη γλσζηή ζαλ αηέιεηα Schottky. 

 Σέινο, ζαλ αηέιεηα κπνξεί λα εθιεθζεί ε πνιχ γξήγνξε δφλεζε ησλ αηφκσλ γχξσ 

απφ ηηο πιεγκαηηθέο ηνπο ζέζεηο. Γηα δεδνκέλε ρξνληθή ζηηγκή, ηα άηνκα δε δνλνχληαη κε 

ηελ ίδηα θάζε, ην ίδην πιάηνο ηαιάλησζεο, ηελ ίδηα ζπρλφηεηα θαη ηελ ίδηα ελέξγεηα [71]. 

 

3.2  Αηέλειες ζηο γραθένιο 

 

 Σν γξαθέλην, γεληθά, κπνξεί λα είλαη έλα ηέιεην πιηθφ. Ζ θχξηα αηέιεηα παξαγσγήο 

είλαη ζηα άθξα, θπξίσο φηαλ παξάγεηαη κε κεραληθή απνθινίσζε, φπνπ παξαηεξείηαη ην 

θαηλφκελν ηεο γσληαθήο ιέπηπλζεο (tearing), φκνηα κε ην μεθινχδηζκα κηαο ηνκάηαο ή ηνπ 

μεηπιίγκαηνο κηαο θνιιεηηθήο ηαηλίαο (ζτήμα 30). Σν κέγεζνο ηεο γσλίαο αθνξά ηελ 

πξνζθνιιεζηκφηεηα ηνπ πιηθνχ (adhesion) θαη ζρεηίδεηαη άκεζα κε ην πάρνο ηνπ πιηθνχ (ηα 

ζηξψκαηα ζε πεξίπησζε κνλαηνκηθνχ δηζδηάζηαηνπ πιηθνχ), ην είδνο ηνπ ππνζηξψκαηνο, 

θαη ηε δχλακε πξνζθφιιεζεο [66]. Παξφι' απηά κπνξεί λα ππάξμνπλ γξαθέληα κε αηνκηθά 

θελά (atomic vacancies). Οη αηέιεηεο κπνξεί λα είλαη ζπγθεληξσκέλεο (stacking faults), λα 
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δεκηνπξγνχλ δεπγάξηα επηαγψλσλ-πεληαγψλσλ (7-5), λα είλαη ηχπνπ Thrower-Stone-

Wales αηέιεηεο (5-7-7-5) θα. Πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο κεραληθήο έρνπλ δείμεη πσο ε 

ηνληηθή αθηηλνβνιία κπνξεί λα πξνθαιέζεη κνλά θαη δηπιά αηνκηθά θελά, θαζψο θαη  

Thrower-Stone-Wales αηέιεηεο (ζτήμα 31) [72]. 

 Γηα ζπγθεθξηκέλν πιήζνο αηειεηψλ, ην γξαθέλην κπνξεί λα επηδείμεη πςειή ρεκηθή 

δξαζηηθφηεηα, θαη έηζη λα ληνπαξηζηεί θαη/ή λα ρξεζηκεχζεη ζαλ αηζζεηήξαο. Ζ πην 

ελεξγεηαθά επλννπκέλε κνξθή αηεινχο γξαθελίνπ είλαη ε πεξίπησζε ησλ δπαηειεηψλ (5-8-

5). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Έλα είδνο ΣΔΜ πςειήο δηαθξηηηθήο αλάιπζεο, ην HRTEM, είλαη έλα πνιχηηκν κέζν 

γηα ηε δεκηνπξγία, απεηθφληζε θαη κειέηε αηειεηψλ ζηηο αλζξαθηθέο δνκέο [73-75]. Πιένλ, 

δχλαηαη ε επηηάρπλζε ησλ ειεθηξνλίσλ ζε ηέηνηεο ελέξγεηεο, ψζηε λα απνθεχγεηαη ε 

θαηαζηξνθή ηνπ αλζξαθηθνχ πιηθνχ. Ζ νκάδα ηνπ Iijima έδεημαλ, πεηξακαηηθά, ηελ χπαξμε 

θελψλ (vacancies) θαη δεπγαξηψλ επηαγψλσλ-πεληαγψλσλ ζηνπο λαλνζσιήλεο κνλνχ 

ηνηρψκαηνο. Οη Banhart θαη Krasheninnikov κειέηεζαλ, ζεσξεηηθά θαη πεηξακαηηθά, ηελ 

αιιειεπίδξαζε ηνπ άλζξαθα κε ηελ ειεθηξνληαθή δέζκε ηνπ ΣΔΜ θαη σο εθ ηνχηνπ ηελ 

αιιαγή ηεο κνξθνινγίαο ηνπ πιηθνχ κέζσ δεκηνπξγίαο, κεηαθνξάο θαη αλαθαηαζθεπήο ησλ 

αηειεηψλ [76]. Με ηε ζχγρξνλε ηερλνινγία, γίλεηαη εθηθηή ε απεηθφληζε θαη πηζαλά ε 

ειεγρφκελε δεκηνπξγία κνλν-, δπ- θαη ηξη-αηειεηψλ, επηαγψλσλ-πεληαγψλσλ (7-5 

δεπγάξηα), Thrower-Stone-Wales αηέιεηεο (5-7-7-5). Ζ ελέξγεηα πνπ απαηηείηαη γηα ηελ 

απνθφιιεζε ελφο αηφκνπ απφ ην πιέγκα γξαθελίνπ θπκαίλεηαη κεηαμχ 15 κε 20 eV [77]. 

Σα ειεθηξφληα ηνπ ΣΔΜ κπνξνχλ λα απνθηήζνπλ ελέξγεηεο κέρξη θαη 300 keV [76, 77]. 

 

ρήκα 30: Η γσληαθή ιέπηπλζε πνπ παξνπζηάδεη θαη 

ην γξαθέλην θαηά ηε κεραληθή απνθινίσζε. 
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 Παξφιν πνπ ιφγνο γηα καγλεηηθέο ηδηφηεηεο γίλεηαη κφλν γηα πιηθά κε 3d  ή 4f 

ηξνρηαθά, έρεη αλαθεξζεί πσο γξαθηηηθά ζπζηήκαηα κε αηέιεηεο πνπ πξνθιήζεζαλ απφ 

αθηηλνβνιία πξσηνλίσλ παξνπζηάδνπλ καγλεηηζκφ [80]. DFT κειέηεο επηβεβαηψλνπλ πσο 

ν καγλεηηζκφο είλαη πηζαλφο γηα δηεγεξκέλν γξαθίηε [81]. ηηο εξγαζίεο [82] θαη [83] 

εηθάδνπλ πσο νη αηέιεηεο είλαη ππεχζπλεο γηα ηε καγλεηηθή ζπκπεξηθνξά ησλ γξαθηηηθψλ 

ζπζηεκάησλ. Πξφζθαηα, απνδείρζεθε θαη πεηξακαηηθά φηη ηα αηνκηθά θελά ζην γξαθέλην 

δεκηνπξγνχλ καγλεηηθή ξνπή πνπ αιιειεπηδξά κε ηα ειεθηξφληα αγσγηκφηεηαο κέζσ ηνπ 

θαηλνκέλνπ Kondo, θαη ζπλεπψο παξνπζηάδεηαη καγλήηηζε ζην γξαθέλην [84]. 

 Γεληθά, ε χπαξμε αηειεηψλ επεξεάδεη ηηο θπζηθνρεκηθέο ηδηφηεηεο ηνπ πιηθνχ θαη ηελ 

θακππιφηεηα ηνπ ηνπηθά ή νιηθά. ηελ πεξίπησζε επίπεδσλ πιηθψλ, φπσο ηνπ γξαθελίνπ, 

κπνξεί λα ππνηεζεί φηη ε θακππιφηεηα δελ επεξεάδεηαη, εηδηθά αλ κηιάκε γηα αηνκηθά θελά 

θαη φξηα θφθθσλ. 

 ηελ εξγαζία [85] παξαζθεπάζζεθε γξαθέλην κέζσ κεραληθήο απνθινίσζεο θαη 

ζηε ζπλέρεηα αθηηλνβνιήζεθε κε ηφληα αξγνχ Ar+ κε ελέξγεηα 140eV, ψζηε λα 

δεκηνπξγεζνχλ ειεγρφκελα πνζνζηά αηειεηψλ. Σν ηέιεην γξαθέλην θαη ην γξαθέλην κε 

αηέιεηεο κεηά απφ θάζε δφζε ηνληζκνχ ππνβιήζεθαλ ζε δνθηκή δηείζδπζεο (indentation) 

ζην θέληξν ηεο κεκβξάλεο κε κηα δηακαληέληα αθίδα AFM, φπσο θαίλεηαη ζην ζτήμα 32. 

Δπαλαιακβαλφκελνη θχθινη θφξηηζεο/απνθφξηηζεο ζηελ ίδηα κεκβξάλε έδεημαλ πςειή 

επαλαιεςεκφηεηα, ηέιεηα αληηζηξεπηή ζπκπεξηθνξά θαη θαλέλα ζεκάδη θφπσζεο. Σν 

ρήκα 31: Δηθόλεο ΣΔΜ αηειεηώλ ζε γξαθέλην. 

a)Thrower-Stone-Wales αηέιεηεο [78], b) κνλό-αηέιεηα, 

c) δπαηέιεηεο d) ε εηθόλα c κε δσγξαθηζκέλεο ηηο 

αηέιεηεο γηα θαιύηεξε δηαθξηηνπνίεζε [79]. 



παλνύ Έιελα, ΔΜΠ 2014 

40 

 

κέηξν ειαζηηθφηεηαο γηα ην δείγκα ρσξίο αηέιεηεο κεηξήζεθε ίζν κε 305 N/m, ελψ γηα ην 

γξαθέλην κε αηέιεηεο έδεημε κέηξν ειαζηηθφηεηαο απμαλφκελν κέρξη θαη 550 N/m γηα 

πνζνζηφ αηειεηψλ 0.2% θαη έπεηηα πησηηθή ηάζε, φπσο θαίλεηαη ζην ζτήμα 33. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ρήκα 32: a) Γξαθέλην ζε δηάηαμε δηείζδπζεο (indentation), b) 

δηαδηθαζία δεκηνπξγίαο αηειεηώλ κε ηόληα αξγνύ πνπ ζηε ζπλέρεηα θαη 

απηό ην δείγκα ηνπνζεηείηαη ζηε δηάηαμε ηεο δηείζδπζεο [85]. 

ρήκα 33: Μέηξν ειαζηηθόηεηαο ζπλαξηήζεη 

ππθλόηεηαο αηειεηώλ. Η δηαθεθνκκέλε γξακκή 

δείρλεη ηε ζπκπεξηθνξά ηνπ κέηξνπ ειαζηηθόηεηαο 

[85]. 
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4 Θεωρία Δλαζηικόηηηας 

 

 Ζ Θεσξία ηεο Διαζηηθφηεηαο αζρνιείηαη κε ηελ θαηαλνκή ησλ ηάζεσλ ζε φιν ηνλ 

φγθν ελφο ζψκαηνο θαη ηελ παξακφξθσζε πνπ απηά πξνθαινχλ . Οη ειαζηηθέο ηδηφηεηεο 

ελφο πιηθνχ θαζνξίδνπλ ηελ απφθξηζε ελφο πιηθνχ ζε εμσηεξηθά θνξηία. Βαζηθέο έλλνηεο 

γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ ηδηνηήησλ είλαη ή ηάζε θαη ε παξακφξθσζε.  

 Ωο ηάζε νξίδεηαη ην κέγεζνο ηεο εθαξκνδφκελεο δχλακεο αλά επηθάλεηα (αλά κήθνο 

ζηελ πεξίπησζε ηνπ δηζδηάζηαηνπ γξαθελίνπ) (ζ=F/l) θαη σο παξακφξθσζε νξίδεηαη ε 

δηαθνξά κήθνπο πξηλ θαη κεηά ηελ θαηαπφλεζε πξνο ην αξρηθφ κήθνο (ε=Γl/l0). Διαζηηθή 

παξακφξθσζε είλαη ε παξακφξθσζε φπνπ φηαλ αθαηξεζεί ην θνξηίν, ηφηε ην ζψκα 

επαλέξρεηαη ζην αξρηθφ ηνπ ζρήκα, ελψ φηαλ ην πιηθφ παξακέλεη ζηελ παξακνξθσκέλε 

ηνπ κνξθή γίλεηαη ιφγνο γηα πιαζηηθή παξακφξθσζε. Ζ γξακκηθή θαη κε γξακκηθή 

παξακφξθσζε δηαθνξνπνηνχληαη κέζσ ηεο δηαηήξεζεο ηεο ελέξγεηαο. ηε γξακκηθή 

απειεπζεξψλεηαη φζε ελέξγεηα ηνπ πξνζδφζεθε, ελψ ζηελ πεξίπησζε ηεο κε γξακκηθήο 

παξακφξθσζεο ην έξγν δηαθέξεη κεηαμχ ηεο θφξηηζεο θαη ηεο αληίζηξνθεο δηαδηθαζίαο, 

γηα απηφ θαη ζε απηήλ ηελ πεξίπησζε ε ρξνληθή δηάξθεηα ηεο θαηαπφλεζεο επεξεάδεη ην 

παξακνξθσζηαθφ απνηέιεζκα. Σν κέγεζνο πνπ κεηξάεη ηελ αληίζηαζε ελφο πιηθνχ ζηελ 

παξακφξθσζε ιέγεηαη κέηξν ειαζηηθφηεηαο, θαη φηαλ αλαθέξεηαη ζε παξακφξθσζε 

κήθνπο ιφγσ εθειθπζκνχ, ηφηε νλνκάδεηαη θαη κέηξν ηνπ Young, θαη εμαξηάηαη άκεζα απφ 

ηελ ηζρχ ησλ ρεκηθψλ δεζκψλ ησλ αηφκσλ εληφο ηνπ πιηθνχ, θαη σο εθ ηνχηνπ θαη απφ ηε 

ζεξκνθξαζία. ηε γξακκηθή ειαζηηθή πεξηνρή, ηζρχεη ν λφκνο ηνπ Hooke(π.ρ. γηα ηα 

ειαηήξηα είλαη F=kx). 

 Υξήζηκε ειαζηθή παξάκεηξνο, επίζεο, είλαη ν ιεγφκελνο ιφγνο Poisson λ, πνπ 

εθθξάδεη ην ιφγν ηεο ζρεηηθήο κεηαβνιήο ηεο γξακκηθήο δηάζηαζεο ηεο δηαηνκήο ηνπ 

ζψκαηνο πξνο ηε ζρεηηθή κεηαβνιή ηνπ κήθνπο ηνπ [86]. 
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4.1  Σανσζηής ηάζης 

 

 Πνην αλαιπηηθά, κπνξεί λα εηπσζεί φηη ην δηάλπζκα ηεο ηάζεο S⃗  ζε κηα ζηνηρεηψδε 

επηθάλεηα dS πνπ βξίζθεηαη ζηε ζέζε x (δειαδή ζην ζεκείν κε δηάλπζκα ζέζεο x) κέζα ζ' 

έλα πιηθφ, ηζνχηαη κε ηε δχλακε F⃗  πνπ αζθείηαη ζηε ζηνηρεηψδε επηθάλεηα αλά κνλάδα 

επηθάλεηαο, δειαδή S⃗=
F⃗

dS . Σν δηάλπζκα ηάζεο, S⃗ ( x⃗ ,t , n̂) , εμαξηάηαη απφ ηε ζέζε x⃗ κέζα 

ζην πιηθφ, ελ γέλεη απφ ην ρξφλν t, αιιά θαη απφ ηνλ πξνζαλαηνιηζκφ ηεο ζηνηρεηψδνπο 

επηθάλεηαο dS, ν νπνίνο πξνζδηνξίδεηαη κέζσ ηνπ κνλαδηαίνπ δηαλχζκαηνο n̂ πνπ είλαη 

θάζεην ζηελ επηθάλεηα (ζην εμήο ζα αλαθέξεηαη σο κνλαδηαίν θάζεην δηάλπζκα). 

 Γεληθά κπνξεί λα γξαθζεί φηη 
S⃗

(i)=∑
j

η ij ê j , φπνπ ηij νη ζπληζηψζεο ηνπ ηαλπζηή 

ηάζεο T (stress tensor), πνπ είλαη ηαλπζηήο δεχηεξεο ηάμεο. Λφγσ δηαηήξεζεο ηεο 

ζηξνθνξκήο, πξνθχπηεη φηη ν Σ είλαη ζπκκεηξηθφο, δειαδή Τ= ΤΤ⇔η ij= η ji  

Τ=(
η11 η12 η13

η21 η22 η23

η31 η32 η33
) 

Έηζη, γλσξίδνληαο ην θάζεην δηάλπζκα πνπ πεξηγξάθεη κηα επηθάλεηα n̂ , ππνινγίδεηαη ε 

ηάζε σο S⃗ (n̂)= T̈ n̂ . 

 Οξζή ηάζε (normal stress) ζε κηα ζηνηρεηψδε επηθάλεηα νλνκάδεηαη ε ζπληζηψζα 

ηνπ δηαλχζκαηνο ηεο ηάζεο πνπ είλαη θάζεηε πξνο ηελ επηθάλεηα, δειαδή ε ζπληζηψζα ηνπ 

S⃗ (n̂)  θαηά κήθνο ηνπ κνλαδηαίνπ θάζεηνπ n̂ . Δπνκέλσο ε νξζή ηάζε, πνπ ζπκβνιίδεηαη 

κε ζ, δίλεηαη απφ ηε ζρέζε ζ= S⃗ (n̂)⋅ n̂ .  

 Ζ ζπληζηψζα ηνπ δηαλχζκαηνο ηεο ηάζεο πνπ είλαη παξάιιειε ζηελ επηθάλεηα 

ιέγεηαη δηαηκεηηθή ηάζε (shear stress) θαη ππνινγίδεηαη σο η= S⃗ (n̂)⋅ ̂t , φπνπ ̂t  ην αληίζηνηρν 

κνλαδηαίν δηάλπζκα. Άξα, ην δηάλπζκα ηεο ηάζεο είλαη S⃗ (n̂)= ζ n̂+η ̂t . Δπνκέλσο, αλ 

γλσξίδνπκε ην δηάλπζκα ηεο ηάζεο S⃗ (n̂) , ε νξζή θαη ε δηαηκεηηθή ηάζε ππνινγίδνληαη, 

αληίζηνηρα, σο ζ= S⃗(n̂)⋅ n̂= S⃗i(n̂)ni= η ικnkni  θαη η=√∣⃗S (n̂)∣2− ζ2
. 
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4.2  Σανσζηής παραμόρθωζης 

 

 Ζ παξακφξθσζε είλαη ε κεηαβνιή ηνπ ζρήκαηνο ελφο ζψκαηνο ππφ ηελ επίδξαζε 

εμσηεξηθψλ δπλάκεσλ θαη πεξηγξάθεηαη πνζνηηθά κε ηελ κεηαβνιή ησλ δηαζηάζεσλ. Ζ 

νξζή ηάζε πξνθαιεί νξζή παξακφξθσζε θαη αλάινγα αλ πξνθαιείηαη αχμεζε ή κείσζε 

ηεο παξακνξθσκέλεο δηάζηαζεο, ηφηε αλαθεξφκαζηε ζε εθειθπζηηθή ή ζιηπηηθή δχλακε, 

αληίζηνηρα. Γηα ηα γξακκηθά ειαζηηθά ζψκαηα, ε νξζή παξακφξθσζε ζπλδέεηαη κε ην 

κέηξν ηεο νξζήο ηάζεο κέζσ ηνπ λφκνπ ηνπ Hooke ζε κία δηάζηαζε ζ=Δε , φπνπ ε 

ζηαζεξά αλαινγίαο Δ νλνκάδεηαη κέηξν ειαζηηθφηεηαο ή κέηξν ηνπ Young θαη έρεη κνλάδεο 

ηάζεο (1 Pa = 1 N*m-2). Οκνίσο, ε δηαηκεηηθή ηάζε η πξνθαιεί δηαηκεηηθή παξακφξθσζε, 

πνπ νξίδεηαη σο tan γ = Γl/l0 (επηκήθπλζε πξνο αξρηθφ κέγεζνο) θαη ζπλδέεηαη κε ηελ 

δηαηκεηηθή ηάζε κέζσ ηνπ λφκνπ ηνπ Hooke γηα ηε δηάηκεζε η=Gγ, φπνπ G ην κέηξν 

δηάηκεζεο.  

 Γηα ηελ πεξηγξαθή ηεο παξακφξθσζεο, εηζάγνπκε ην δηάλπζκα κεηαηφπηζεο u⃗( x⃗ ,t )  

πνπ πεξηγξάθεη ηε κεηαηφπηζε ηνπ ζεκείνπ x⃗  ηνπ πιηθνχ, ηε ρξνληθή ζηηγκή t, απφ ηε 

ζέζε ηνπ πξηλ ηελ παξακφξθσζε. Γειαδή ιφγσ ηεο παξακφξθσζεο πνπ πθίζηαηαη ην 

πιηθφ, ην ζεκείν (έλαο ζηνηρεηψδεο φγθνο/επηθάλεηα ηνπ πιηθνχ) πνπ βξηζθφηαλ ζηε ζέζε 

x⃗  πξηλ ηελ παξακφξθσζε ζα βξεζεί ζηε ζέζε x⃗ + u⃗( x⃗ ,t ) . 

Ζ παξακφξθσζε ελφο πιηθνχ νθείιεηαη ζην γεγνλφο φηη ην δηάλπζκα κεηαηφπηζεο 

κεηαβάιιεηαη κε ηε ζέζε x⃗  κέζα ζην πιηθφ, δειαδή φηη 
∂ u⃗

∂ x j

≠ 0 , αθνχ αλ φια ηα ζεκεία 

ηνπ πιηθνχ παξνπζίαδαλ ηελ ίδηα κεηαηφπηζε, ηφηε δε ζα είρακε παξακφξθσζε αιιά 

ζπλνιηθή κεηαηφπηζε ηνπ πιηθνχ ζαλ νιφηεηα (κεηαθνξηθή θίλεζε). Δπνκέλσο, ε 

παξακφξθσζε ελφο πιηθνχ εμαξηάηαη απφ ηηο παξαγψγνπο 
∂ u⃗ j

∂ x j
. Θεσξψληαο απεηξνζηέο 

παξακνξθψζεηο, ν ηαλπζηήο παξακφξθσζεο (strain tensor) 2εο ηάμεο είλαη 

Ε=
1

2
(∇ u⃗+(∇ u⃗)T )  κε ζπληζηψζεο eij=

1

2(
∂ui

∂ x j

+
∂u j

∂ xi
), πρ. ην ζηνηρείν e12 ηνπ ηαλπζηή Δ 

ηζνχηαη κε e12=
1

2(
∂u1

∂ x2

+
∂ u2

∂ x1
). Σα δηαγψληα ζηνηρεία ηνπ ηαλπζηή παξακφξθσζεο 

ηαπηίδνληαη κε ηηο νξζέο παξακνξθψζεηο, ελψ ηα κε δηαγψληα κε ηηο δηαηκεηηθέο, φπσο 
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ζπκβαίλεη θαη κε ηνλ ηαλπζηή ηάζεο. 

 

 

4.3  Γενικεσμένος νόμος Hooke 

 

 Οη ηαλπζηέο ηάζεο θαη παξακφξθσζεο ζπλδένληαη γηαηί θάζε ηάζε πξνθαιεί 

πνιιαπιέο παξακνξθψζεηο θαη κπνξεί λα γξαθεί (ζε επέθηαζε ηνπ λφκνπ ηνπ Hooke ζηε 

κία δηάζηαζε) σο έλα αλάπηπγκα ησλ παξακνξθψζεσλ, γηα ηε γξακκηθή πεξηνρή, φπνπ νη 

ζηαζεξέο αλαινγίαο νλνκάδνληαη ειαζηηθέο ζηαζεξέο ή ζηαζεξέο δπζθακςίαο. Οκνίσο 

θάζε παξακφξθσζε κπνξεί λα γξαθζεί σο έλα άζξνηζκα ζηα ζηνηρεία ηνπ ηαλπζηή ηάζεο 

θαη ηφηε νη ζηαζεξέο αλαινγίαο νλνκάδνληαη ζηαζεξέο ελδνηηθφηεηαο. Ζ γξακκηθή 

ζπκπεξηθνξά ησλ πιηθψλ πεξηγξάθεηαη απφ ην γεληθεπκέλν λφκν ηνπ Hooke, πνπ είλαη ε 

γεληθφηεξε γξακκηθή ζρέζε πνπ ζπλδέεη ηνπο ηαλπζηέο ηάζεο θαη παξακφξθσζεο. ε 

ηαλπζηηθή κνξθή κπνξεί απιά λα γξαθζεί ζ ij= cijkl εkl (ππνλνείηαη άζξνηζκα ζε φια ηα k,l 

(=x,y) ζχκθσλα κε ηε ζχκβαζε Eintein), φπνπ cijkl ν ηαλπζηήο αλαινγίαο πνπ νξίδεηαη σο 

ηαλπζηήο δπζθακςίαο/ειαζηηθφηεηαο θαη είλαη 4εο ηάμεο ηαλπζηήο κε ζηνηρεία ηνπ ηηο 

ειαζηηθέο ζηαζεξέο. Σν ζτήμα 34 δείρλεη ηελ αλαιπηηθή έθθξαζε γηα ηα αλεμάξηεηα 

ζηνηρεία ησλ αληίζηνηρσλ ηαλπζηψλ ηάζεο θαη παξακφξθσζεο. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

Οκνίσο κπνξεί λα γξαθζεί εij= sijkl ζkl (i, j , k , l= x , y) , φπνπ sijkl ν ηαλπζηήο 

ελδνηηθφηεηαο.  

 Σφζν ν  cijkl θαη ν  sijkl είλαη ζπκκεηξηθνί νπφηε ην πιήζνο ησλ αλεμάξηεησλ ζηνηρείσλ 

ηνπο ππνβηβάδεηαη απφ 81 ζε 36. Θεξκνδπλακηθά επηρεηξήκαηα κεηψλνπλ πεξαηηέξσ ην 

 

 

 

 

 

 

 

ρήκα 34: Γεληθεπκέλνο λόκνο Hooke [86]. 
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πιήζνο ησλ αλεμάξηεησλ ζηαζεξψλ. Δάλ ην πιηθφ ζην νπνίν αλαθεξφκαζηε έρεη θαη ηηο 36 

ζηαζεξέο αλεμάξηεηεο κεηαμχ ηνπο ηφηε έρνπκε έλα ηξηθιηλέο κέζν ην νπνίν δελ 

παξνπζηάδεη ζπκκεηξίεο θαη ραξαθηεξίδεηαη σο αληζφηξνπν [87]. 

 Δάλ ην πιηθφ παξνπζηάδεη δχν θάζεηα επίπεδα ζπκκεηξίαο ηφηε ιέγεηαη νξζφηξνπν, 

κε 9 αλεμάξηεηεο ζηαζεξέο αλαινγίαο φπσο θαίλεηαη ζην ζτήμα 35. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Γειαδή, γηα έλα δηζδηάζηαην πιηθφ, ιακβάλνληαο ππφςηλ θαη ηε ζπκκεηξηθφηεηα ησλ 

δχν ηαλπζηψλ, φπνπ κφλν 3 ζηνηρεία είλαη γξακκηθψο αλεμάξηεηα, ζα έρνπκε 

ζ x= A1 ε xx+B1ε yy+C1 γ xy  

ζ y= A2 ε xx+B2 ε yy+C2 γ xy  

η xy= A3 ε xx+B3 ε yy+C3 γ xy , φπνπ νη ζηαζεξέο Αi, Bi, Ci είλαη νη ζηαζεξέο ειαζηηθφηεηαο.  

 Σν γξαθέλην θαίλεηαη πσο είλαη νξζξφηξνπν πιηθφ, αιιά αθφκα εξεπλάηαη αλ 

πξφθεηηαη γηα δηαπίζησζε πνπ ηζρχεη γηα θάζε ηδηφηεηα. 

Πιένλ, ν ιφγνο Poisson πνπ πξνεηπψζεθε φηη εθθξάδεη ην ιφγν ηεο ζρεηηθήο κεηαβνιήο 

ηεο γξακκηθήο δηάζηαζεο ηεο δηαηνκήο ηνπ ζψκαηνο πξνο ηε ζρεηηθή κεηαβνιή ηνπ κήθνπο 

ηνπ, ζηελ πεξίπησζε ηεο νξζήο θφξηηζεο νξίδεηαη σο ν=
∣ε y∣

∣ε x∣
, φπνπ νπζηαζηηθά, είλαη ν 

ιφγνο ηεο δηαηκεηηθήο παξακφξθσζεο σο πξνο ηελ νξζή (ζεσξψληαο ην δηακήθε άμνλα 

παξάιιειν ζηνλ άμνλα Οx). 

 Θεσξεηηθά έλα ηέιεηα ηζφηξνπν ζηεξεφ έρεη ιφγν Poisson ίζν κε 0.25 [88]. 

 

 

 

ρήκα 35: Ο λόκνο ηνπ Hooke γηα 

έλα νξζόηξνπν πιηθό [87]. 
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4.4  Δίδη διαγραμμάηων ηάζης-παραμόρθωζης 

 

 Αλάινγα κε ην πιηθφ, θαη σο εθ ηνχηνπ ηηο ηδηφηεηέο ηνπ, νη θακπχιεο ηάζεο-

παξακφξθσζεο κπνξνχλ λα έρνπλ δηάθνξεο κνξθέο φπσο θαίλνληαη ζην ζτήμα 36. Ζ 

θακπχιε Α ηνπ ζρήκαηνο 36 αληηζηνηρεί ζε ςαζπξή ζπκπεξηθνξά, δειαδή κηθξή, γξακκηθή 

παξακφξθσζε. Δίλαη κηα ζπλήζεο θακπχιε θεξακηθψλ πιηθψλ, θπξίσο, αιιά φια ηα πιηθά 

(πνιπκεξε, θεξακηθά, κέηαιια) εκθαλίδνπλ κηα ηέηνηα ειαζηηθή πεξηνρή ζε κηθξφηεξν ή 

κεγαιχηεξν βαζκφ). Ζ θακπχιε Β αληηζηνηρεί ζηε πιαζηηθή ζπκπεξηθνξά, πνπ κέρξη 

θάπνην ζεκείν ε παξακφξθσζε είλαη γξακκηθή θαη αλαζηξέςηκε θαη απφ ην ζεκείν 

δηαξξνήο θαη χζηεξα ε παξακφξθσζε είλαη κφληκε θαη κεξηθψο αλαζηξέςηκε. Ζ θακπχιε 

C αληηζηνηρεί ζε ειαζηνκεξή ζπκπεξηθνξά, φπνπ ην πιηθφ επηδέρεηαη κεγάιε 

παξακφξθσζε θαη κεηά ηελ αθαίξεζε ηνπ θνξηίνπ επηζηξέθεη ζηελ αξρηθή ηνπ θαηάζηαζε. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Όπσο πξνεηπψζεθε, θαηά ηε γξακκηθή ζπκπεξηθνξά, ην πιηθφ ππαθνχεη ην 

γεληθεπκέλν λφκν ηνπ Hooke, νη παξακνξθψζεηο, ζπλήζσο, είλαη απεηξνειάρηζηεο, δελ 

ππάξρεη απψιεηα ελέξγεηαο θαηά ηε δηάξθεηα ηεο παξακφξθσζεο θαη ε ηάζε θαη ε 

παξακφξθσζε δελ εμαξηψληαη απφ ην ρξφλν.  

 ην ζτήμα 37 θαίλνληαη δηάθνξνη ηχπνη δηαγξακκάησλ ηάζεο-παξακφξθσζεο. Έλα 

πιηθφ κε δηάγξακκα ζ-ε ηνπ ηχπνπ Η ηνπ ζρήκαηνο 37, ραξαθηεξίδεηαη απφ ρακειφ κέηξν 

ειαζηηθφηεηαο θαη παξνπζηάδεη ζεκείν δηαξξνήο. ην δηάγξακκα ηχπνπ ΗΗ, ην πιηθφ έρεη 

ρήκα 36: Σξία δηαθνξεηηθά είδε ζπκπεξηθνξάο παξακόξθσζεο γηα 

εθειθπζηηθή ηάζε [87]. 
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πςειφ κέηξν ειαζηηθφηεηαο, αιιά δελ παξνπζηάδεη ζεκείν δηαξξνήο. Σν πιηθφ ηχπνπ ΗΗΗ έρεη 

πνιχ πςειφ κέηξν ειαζηηθφηεηαο, πςειή αληνρή ζε εθειθπζκφ θαη δελ παξνπζηάδεη 

δηαξξνή. Σα πιηθά ησλ δηαγξακκάησλ IV θαη V παξνπζηάδνπλ ζεκείν δηαξξνήο, πςειή 

επηκήθπλζε θαηά ηε ζξαχζε, ην πξψην φκσο έρεη ρακειφ κέηξν ειαζηηθφηεηαο, ελψ ν 

δεχηεξν έρεη πςειφ κέηξν θαη ζπγρξφλσο πςειή εθειθπζηηθή αληνρή.  

 

 

 Σν εκβαδφλ πνπ πεξηθιείεηαη απφ ηελ θακπχιε ηάζεο παξακφξθσζεο εθθξάδεη ηελ 

ελέξγεηα ζξαχζεο ηνπ πιηθνχ (δπζζξαπζηφηεηα). Γεληθά ηα ειαηά πιηθά, απηά, δειαδή, πνπ 

παξνπζηάδνπλ ζεκείν δηαξξνήο, επηδεηθλχνπλ κεγάιε δπζζξαπζηφηεηα. 

 Σν θαηλφκελν ηεο δηαξξνήο ζηα πνιπκεξή, κέρξη πξφζθαηα, αληηκεησπηδφηαλ σο κηα 

ζπλήζεο δηεξγαζία ημψδνπο ξνήο ή εθηεηακέλεο παξακφξθσζεο πάλσ απφ ηε 

ζεξκνθξαζία παιψδνπο κεηάβαζεο θαη απνδηδφηαλ ζπρλά ζε κηα καιάθπλζε ηνπ πιηθνχ 

ηνπηθά ιφγσ αχμεζεο ηεο εζσηεξηθήο ζεξκνθξαζίαο ηνπ θαη αλαθεξφηαλ σο ηνπηθή "ηήμε". 

 ήκεξα, ε δηαξξνή ζηα κέηαιια θαη ηα πνιπκεξή αληηκεησπίδεηαη σο απνηέιεζκα 

ηεο επηβαιιφκελεο δηάηκεζεο (shear yielding). Ζ βαζηθή δηαθνξά, πιένλ, κεηαμχ κεηάιισλ 

ρήκα 37: Δίδε δηαγξακκάησλ ηάζεο-παξακόξθσζεο [89]. 
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θαη πνιπκεξψλ έγθεηηαη ζην γεγνλφο φηη ε πδξνζηαηηθή πίεζε παίδεη ζεκαληηθφ ξφιν ζηελ 

επίδξαζε ησλ ηδηνηήησλ ηνπ πνιπκεξνχο θαη φρη ηνπ κεηάιινπ. 

 ην ζτήμα 38 θαίλνληαη ηξεηο ηξφπνη ππνινγηζκνχ ηνπ ζεκείνπ δηαξξνήο αλάινγα 

κε ηε κνξθή ηεο θακπχιεο ζ-ε. 

 

 

 Όηαλ παξνπζηάδεηαη ζην δηάγξακκα κέγηζην, ηφηε ε θνξπθή αληηζηνηρεί ζηελ ηάζε 

δηαξξνήο (ζτήμα 38α). Δλαιιαθηηθά, νξίδεηαη είηε  απφ ην ζεκείν ηνκήο ησλ εθαπηφκελσλ 

ζην αξρηθφ θαη ηειηθφ ηκήκα ηεο θακπχιεο (ζτήμα 38β), είηε απφ ηελ ηνκή ηεο θακπχιεο 

κε κηα λνεηή γξακκή παξάιιειε ζην ηκήκα ηεο θακπχιεο πνπ νξίδεηαη απφ ην κεδέλ 

κέρξη θάπνην ζεκείν (ζπλήζσο γηα 2% παξακφξθσζε), φπσο θαίλεηαη ζην ζτήμα 38γ. 

 Πιαζηηθή παξακφξθσζε, ζπλήζσο, παξνπζηάδνπλ θάπνηα κέηαιια θαη θάπνηα 

πνιπκεξή. Γηα θάπνηα πνιπκεξή, θπξίσο άκνξθα, είλαη πην ζπλήζεο ζπκπεξηθνξά απηή 

πνπ θαίλεηαη ζην ζτήμα 39. 

 

ρήκα 38: Σξεηο ηξόπνη ππνινγηζκνύ ηνπ ζεκείνπ δηαξξνήο αλάινγα κε ηε κνξθή ηεο θακπύιεο ζ-ε 

[89]. 
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 Μέρξη ην ζεκείν y ηεο δηαξξνήο ε εμαζθνχκελε ηάζε είλαη αξθεηή γηα λα επηβάιιεη 

θίλεζε ησλ καθξνκνξίσλ. Δλ ζπλερεία ηα καθξνκφξηα αξρίδνπλ λα επζπγξακκίδνληαη θαη 

θηλνχληαη πην εχθνια ην έλα αλαθνξηθά κε ην άιιν. Ζ πξαγκαηηθή ηάζε απμάλεη ιφγσ ηεο 

επζπγξάκκηζεο θαηά ηε δηεχζπλζε ησλ δχζθακπησλ νκνηνπνιηθψλ δεζκψλ ζηελ πεξηνρή 

ηνπ "ιαηκνχ". Ζ πεξηνρή ηνπ ιαηκνχ ζπλνδεχεηαη κε κείσζε ηεο δηακέηξνπ ηνπ δνθηκίνπ 

ηνπηθά. ηελ πεξηνρή ηεο ελδνηξάρπλζεο, ην πιηθφ "ζθιεξαίλεη" είηε ιφγσ απμεκέλνπ 

πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ κνξησλ, είηε ιφγσ αχμεζεο ηεο θξπζηαιιηθφηεηαο ηνπ, είηε άιισλ 

κνξθνινγηθψλ κεηαβνιψλ (π.ρ ζηελ πεξίπησζε ηνπ αηζπιελίνπ ε ζθαηξνπιηηηθή δνκή 

κεηαηξέπεηαη ζε ηλφκνξθε). 

 ηα βηζθνειαζηηθά πιηθά, ζε δεδνκέλε ζεξκνθξαζία, ε ηάζε είλαη ζπλάξηεζε ηφζν 

ηεο παξακφξθσζεο φζν θαη ηνπ ρξφλνπ. Γειαδή ζα ηζρχεη κία ζρέζε ηεο κνξθήο ζ=f(ε,t) 

(ζτήμα 40). Απηά ηα πιηθά επηδεηθλχνπλ ειαζηηθφηεηα (απνζεθεχνπλ ελέξγεηα - store 

energy) θαη ημψδε αληίζηαζε ζηελ παξακφξθσζε (απνζβέλνπλ ελέξγεηα- dissipate 

energy). Δπνκέλσο, δελ απνθξίλνληαη κε άκεζε παξακφξθσζε ζην επηβαιιφκελν θνξηίν. 

 

 

 

ρήκα 39: Πιαζηηθή ζπκπεξηθνξά κε ζρεκαηηζκό "ιαηκνύ" [87]. 
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 ηε γξακκηθή ειαζηηθή ζπκπεξηθνξά, αλεμάξηεηα απφ ηε ρξνληθή ζηηγκή πνπ γίλεηαη 

ε παξαηήξεζε, ε θακπχιε ηάζεσλ-παξακνξθψζεσλ είλαη κία θαη κνλαδηθή. 

 ηε γξακκηθά βηζθνειαζηηθή ζπκπεξηθνξά ζε θάζε ρξνληθή ζηηγκή αληηζηνηρεί κηα 

δηαθνξεηηθή θακπχιε ζ-ε ε νπνία είλαη επζχγξακκε, ελψ ζηε κε-γξακκηθά βηζθνειαζηηθή, 

νη θακπχιεο δελ είλαη επζχγξακκεο. 

 Έλαο γξήγνξνο έιεγρνο χπαξμεο βηζθνειαζηηθήο ζπκπεξηθνξάο πιηθψλ είλαη ε 

θφξηηζε ηνπο θάησ απφ δηαθνξεηηθνχο ξπζκνχο παξακφξθσζεο. Αθφκα πην αμηφπηζηα 

είλαη ηα απνηειέζκαηα πνπ παξάγνληαη γηα πεηξάκαηα κε ζηαζεξή παξακφξθσζε ή θνξηίν 

κε κεηαβιεηή ην ρξφλν. 

 ην ζτήμα 41 παξαηίζεηαη πίλαθαο κε ην πεηξακαηηθά κεηξνχκελν κέηξν 

ειαζηηθφηεηαο θάπνησλ πιηθψλ θαη ηε ζεσξεηηθή εθειθπζηηθή ηάζε ζξαχζεο. 

ρήκα 40: πκπεξηθνξέο ηάζεο-παξακόξθσζεο γηα δηαθνξεηηθνύο 

ρξόλνπο θαηαπόλεζεο βηζθνειαζηηθνύ πιηθνύ [89]. 
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ρήκα 41: Μέηξν ειαζηηθόηεηαο πεηξακαηηθό θαη 

αληνρή ζε εθειθπζκό ζεσξεηηθή γηα δηάθνξα πιηθά 

[90]. 
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5 Τπολογιζηική επιζηήμη ηων σλικών 

 

 Δλίνηε, ε εξγαζηεξηαθή κέηξεζε ηδηνηήησλ θπζηθψλ θαη κνξηαθψλ ζπζηεκάησλ είλαη 

αλέθηθηε ή δχζθνια πινπνηήζηκε. ε απηήλ ηελ πεξίπησζε ππνινγηζηηθέο πξνζνκνηψζεηο 

κπνξνχλ λα δψζνπλ κηα γεληθή εηθφλα ηνπ πξνβιήκαηνο. Δπίζεο, κέζσ ηεο ππνινγηζηηθήο 

επηζηήκεο ησλ πιηθψλ, κπνξνχλ λα εμεηαζζνχλ θαηλφκελα πνπ έρνπλ παξαηεξεζεί θαη λα 

εμεγεζνχλ βάζεη ζεσξεηηθψλ κνληέισλ. Δπηπιένλ, κέζσ ησλ απνηειεζκάησλ ησλ 

ππνινγηζηηθψλ πεηξακάησλ, εξγαζηεξηαθά πεηξάκαηα θαζνδεγνχληαη ησλ νπνίσλ νη 

δηάθνξεο δπλαηέο επαλαιήςεηο κε ηηο δηάθνξεο "ζπληαγέο" θαη δηαδηθαζίεο κπνξεί λα είλαη 

εμαηξεηηθά νηθνλνκηθψο δαπαλεξέο. 

 ηελ έλλνηα ηεο ππνινγηζηηθήο επηζηήκεο ησλ πιηθψλ εκπεξηέρνληαη δηάθνξεο 

κέζνδνη, φπσο ε απφ πξψηεο αξρέο (ab-initio) ε νπνία είλαη πνιχ αθξηβήο κέζνδνο, νη 

πεξηζζφηεξν πξνζεγγηζηηθέο κέζνδνη επνλνκαδφκελεο εκπεηξηθέο θαη εκη-εκπεηξηθέο, 

θαζψο θαη κέζνδνη κνξηαθήο πξνζνκνίσζεο. 

 

 

5.1  Μοριακές προζομοιώζεις 

 

 Όηαλ νη γλσζηέο αλαιπηηθέο πξνζεγγηζηηθέο κέζνδνη  είλαη αλεπαξθείο, ή φηαλ νη 

πξνζεγγηζηηθέο ζεσξίεο ρξήδνπλ ειέγρνπ θαη θπζηθά φηαλ ν πξνζδηνξηζκφο πνζνηήησλ 

ζεσξεηηθνχ ελδηαθέξνληνο δελ είλαη επρεξψο εθηθηφο κέζσ εξγαζηεξηαθνχ εμνπιηζκνχ, 

ηφηε νη κέζνδνη κνξηαθήο πξνζνκνίσζεο ζηνλ ππνινγηζηή κπνξεί λα ιεηηνπξγήζνπλ σο 

έλα ζεκαληηθφ εξγαιείν. 

 Οη θχξηεο κέζνδνη πξνζνκνίσζεο είλαη δχν˙ ε Monte Carlo (MC), θαη ε Μνξηαθή 

Γπλακηθή (MD). 
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5.1.1 Monte Carlo 

 

 H κέζνδνο Monte Carlo ππνινγίδεη κέζεο ηηκέο θπζηθψλ πνζνηήησλ. 

Αλαπαξάγνληαη δεηγκαηνιεπηηθά νη δπλαηέο δηαηάμεηο ησλ Ν κνξίσλ ελφο θπζηθνχ 

ζπζηήκαηνο ζην ρψξν ηνπ "θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο" ρσξίο θακία αλαθνξά ζε ρξνληθή 

εμάξηεζε, ηαρχηεηεο θιπ [91]. Ζ θάζε δηάηαμε, νπζηαζηηθά, κπνξεί λα είλαη θάπνηα κνξηαθή 

δηακφξθσζε θιπ θαη κέζσ θπζηθψλ ζρέζεσλ λα ππνινγίδνληαη δηάθνξεο ηηκέο ηνπ 

κεγέζνπο πξνο κέηξεζε.  

 Απαξαίηεηε πξνυπφζεζε είλαη ε ζεξκηθή ηζνξξνπία ηνπ ζπζηήκαηνο. 

 

 

5.1.2 Μοριακή Δσναμική 

 

 Ζ κνξηαθή δπλακηθή (MD) είλαη κηα πνιχ θαιή πξνζέγγηζε γηα ηε κειέηε πιεζψξαο 

ζπζηεκάησλ ρσξίο ηελ αλάγθε ζεψξεζεο θβαληηθψλ θαηλνκέλσλ. ε αληίζεζε κε ηε 

ζηνραζηηθή κέζνδν Monte Carlo, ε MD απνηειεί ληεηεξκηληζηηθή κέζνδν, δειαδή γηα ηηο 

ίδηεο αξρηθέο ζπλζήθεο παξάγεη ηα ίδηα απνηειέζκαηα. Με απηφλ ηνλ ηξφπν, εμάγνληαη 

ζπκπεξάζκαηα γηα καθξνζθνπηθά κεγέζε ηνπ ζπζηήκαηνο, βαζηζκέλα ζηε κνξηαθή ηνπ 

δνκή.  

 Ηθαλφ πιήζνο αηφκσλ θαη κνξίσλ αιιειεπηδξνχλ γηα έλα ρξνληθφ δηάζηεκα κε έλα 

ζπγθεθξηκέλν δπλακηθφ, δίλνληαο εηθφλα ηεο θίλεζεο ησλ αηφκσλ. Απαξαίηεηα έρνπλ 

νξηζζεί αξρηθέο ζπλζήθεο ζέζεο θαη ηαρχηεηαο. Ζ ρξνληθή εμέιημε ηνπ ζπζηήκαηνο 

εμεηάδεηαη ζε δηαδνρηθέο ζηηγκέο πνπ απέρνπλ κεηαμχ ηνπο θαηά θάπνην ζηαζεξφ ρξνληθφ 

βήκα. Οη ζρεηηθέο ζέζεηο θαη ηαρχηεηεο ησλ κνξίσλ ππνινγίδνληαη θαη είλαη γλσζηέο ηελ 

θάζε ζηηγκή. 

 Σν ζχζηεκα δε βξίζθεηαη απαξαίηεηα ζε ζεξκηθή ηζνξξνπία. Ζ ζεξκνθξαζία κπνξεί 

λα νξηζζεί, αιιά θαη λα ειεγρζεί, κέζσ ηεο κέζεο θηλεηηθήο ελέξγεηαο  
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〈K 〉=∑
i= 1

N ∣pi∣
2

2mi

=
3

2
NkB T   

 

φπνπ pi ε νξκή ηνπ i ζσκαηηδίνπ, mi ε κάδα ηνπ, Ν ην πιήζνο ησλ ζσκαηηδίσλ, kB ε 

ζηαζεξά ηνπ Boltzamann θαη Σ ε ζεξκνθξαζία.  

 Δπνκέλσο, έλαο ηξφπνο γηα λα αιιάμνπκε ηε ζεξκνθξαζία ελφο ζπζηήκαηνο είλαη 

κέζσ ηνπ πνιιαπιαζηαζκνχ ησλ ηαρπηήησλ ησλ ζσκαηηδίσλ ηνπ κε έλα ζηαζεξφ 

παξάγνληα [92]. Δάλ ε ζεξκνθξαζία ηε ρξνληθή ζηηγκή t ηζνχηαη κε T(t) θαη νη ηαρχηεηεο 

πνιιαπιαζηαζζνχλ κε ηνλ παξάγνληα ι, ηφηε ε ζρεηηδφκελε δηαθνξά ηεο ζεξκνθξαζίαο ΓΣ 

κπνξεί λα ππνινγηζζεί σο εμήο: 

ΔΤ=∑
i= 1

N
1

3

mi(λv i)
2

NkB

−∑
i= 1

N
1

3

mi v i
2

NkB
 

ΔΤ= (λ2− 1)Τ (t)  

λ=√T new /T (t)  

 

φπνπ Tnew ε λέα ηηκή ηεο ζεξκνθξαζίαο. Ο απινχζηεξνο ηξφπνο γηα ηνλ έιεγρν ηεο 

ζεξκνθξαζίαο είλαη ν πνιιαπιαζηαζκφο ησλ ηαρπηήησλ θάζε θνξά θαηά έλαλ παξάγνληα 

λ=√T req/T curr , φπνπ ην Tcurr είλαη ε ζηηγκηαία ζεξκνθξαζία ελψ ην Treq ε επηζπκεηή [93]. 

 



παλνύ Έιελα, ΔΜΠ 2014 

55 

 

6 Τπολογιζμοί 

 

 ηελ παξνχζα εξγαζία κειεηάηαη ε επίδξαζε δηάθνξσλ πνζνζηψλ ηπραίσλ 

αηειεηψλ (αηνκηθψλ θελψλ) απφ 0.1% σο 1% αλά 0.1% θαη γηα πνζνζηά 3%, 5% θαη 10% 

ζε πιέγκα γξαθελίνπ 86x87 αηφκσλ άλζξαθα, γηα εμσηεξηθή δχλακε πνπ εθαξκφδεηαη είηε 

ζηα armchair είηε ζηα zigzag άθξα (ζτήμα 42), κε ζθνπφ ηνλ εθειθπζκφ ηνπ ζψκαηνο, 

εθηειψληαο πξνζνκνίσζε κνξηαθή δπλακηθή πξνζνκνίσζε.  

 ε θψδηθα γιψζζαο FORTRAN, δεκηνπξγείηαη ην πιέγκα, εηζάγνληαη αηέιεηεο κε 

ηπραίν ηξφπν θαη εθηειείηαη κνξηαθή δπλακηθή γηα δπλάκεηο απφ 0.1 σο 1.8 eV/Å γηα 2000 

κνλάδεο ρξφλνπ. Γίλνληαη ηνπιάρηζηνλ 20 πξαγκαηνπνηήζεηο/εθηειέζεηο ηνπ θψδηθα γηα ην 

θάζε πνζνζηφ αηειεηψλ, κε δηαθνξεηηθή θαηαλνκή αηειεηψλ θάζε θνξά, ψζηε λα απνθηεζεί 

θαηάιιειν ζηαηηζηηθφ δείγκα. 

 

 

 

 Όπσο θαη ζηελ εξγαζία [45], ρξεζηκνπνηνχληαη νη ίδηεο δπλάκεηο κε ζθνπφ ηε 

ρήκα 42: Μέξνο από ην πξνζνκεηνζέλ πιέγκα. Φαίλνληαη ηα armchair θαη zigzag άθξα, όπνπ 

εθαξκόδνληαη εμσηεξηθέο δπλάκεηο [45]. 
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ζχγθξηζε ησλ κεραληθψλ ηδηνηήησλ ζε γξαθέλην ηέιεην θαη κε πιεγκαηηθά θελά. ε θάζε 

πείξακα, πξνθεηκέλνπ λα ππνινγηζηεί ε παξακφξθσζε ζε δεδνκέλε δχλακε, f, πνπ δξα 

παξάιιεια ή θάζεηα ζηνλ άμνλα zigzag, αλάινγα αλ πξφθεηηαη γηα armchair ή zigzag 

δνθηκή, μεθηλάκε κε ην ζχζηεκα λα είλαη ζε ηζνξξνπία θαη λα έρεη ηηο ζεσξεηηθέο ηηκέο 

ηζνξξνπίαο ζε απνζηάζεηο δεζκνχ θαη γσλίεο. Έπεηηα, εηζάγεηαη κηα δχλακε ε νπνία 

βγάδεη ην ζχζηεκα απφ ηελ ηζνξξνπία θαη επηιχεηαη αξηζκεηηθά ε εμίζσζε ηνπ Νεχησλα. 

Γηα ηελ αθξίβεηα, επηιχεηαη ην ζχζηεκα δηαθνξηθψλ εμηζψζεσλ ηνπ δεχηεξνπ λφκνπ ηνπ 

Νεχησλα, κε ηε κέζνδν Runge-Kutta. 

 

d
2
x i

dt
2

=
F i

mi
 

 

Φπζηθά, έρεη εηζαρζεί θαη έλαο φξνο ηξηβήο σο απνζβεζηήξαο ηεο ηαιάλησζεο ησλ 

αηφκσλ. Έηζη, ζηαδηαθά, ην ζχζηεκα ηζνξξνπεί ζε κηα λέα θαηάζηαζε, φπνπ ηα κήθε ησλ 

δεζκψλ θαη νη γσλίεο έρνπλ πηα αιιάμεη. Γηα λα ππνινγηζζεί ε επηκήθπλζε ηνπ 

ζπζηήκαηνο, νπζηαζηηθά, αξθεί λα ππνινγηζζεί ε αξρηθή θαη ε λέα απφζηαζε ηνπ πξψηνπ 

άλζξαθα κε ηνλ ηειεπηαίν, θαη λα αθαηξεζνχλ κεηαμχ ηνπο. Γηα απνθπγή νξηαθψλ 

θαηαζηάζεσλ (finite size effects), ππνινγίδνληαη ηα κήθε γηα ηνπο άλζξαθεο πνπ είλαη ζηε 

κεζαία γξακκή ηεο δηάηαμεο. 

Γηα ηελ πεξηγξαθή ηεο αιιειεπίδξαζεο ησλ δεζκψλ, ρξεζηκνπνηείηαη ην δπλακηθφ 

Morse V (r)= D[e− a (r− r0)− 1]2

. Δπνκέλσο, ζεσξψληαο αιιειεπηδξάζεηο πξψησλ γεηηφλσλ 

ην δπλακηθφ δεζκνχ Vs ζην άηνκν i,j δίλεηαη σο 

 

 Vsi , j=
1

2
[V (i , j )− (i , j− 1)+V (i , j)− (i , j+1 )+V (i , j)− (i− 1, j+1)]  εμ. 5.1 

 

φπνπ επί παξαδείγκαηη V (i , j)− (i , j− 1)= D[e−a (√(x i− x i, j− 1)
2+( y i− yi , j−1 )2−r 0)− 1]2

 ην δπλακηθφ πνπ ληψζεη ην 

άηνκν i,j ιφγσ ηνπ αηφκνπ i,j-1.  Άξα, παξαδείγκαηνο ράξε, ην δπλακηθφ ηνπ αηφκνπ 2,2 

ιφγσ ησλ δεζκψλ ηνπ κε ηα πξψηα γεηηνληθά άηνκα είλαη 

Vs2,2=
1

2
[D (e

− a(√( x2− x2,1)
2
+( y2− y2,1)

2
− r0 )

− 1)
2
+D(e

− a(√(x2− xi ,3)
2
+( y2− y i,3)

2
− r0)− 1)

2
+D(e

−a (√(x2− x1,3)
2
+( y2− y1,3)

2
− r0)− 1)

2
]

 

H θάκςε ησλ γσληψλ πεξηγξάθεηαη απφ ην κε γξακκηθφ δπλακηθφ 
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V b(θ)=
k

2
(θ−

2π

3
)
2

−
k '

3
(θ−

2π

3
)
3

, αζξνίδνληαο ηα γηα θάζε γσλία πνπ ζπκκεηέρεη ην άηνκν 

πξνο εμέηαζε. Άξα, γηα ην άηνκν i,j έρνπκε 

Vbi , j= V (
i , j+1− i , j

i , j− 1− i , j
)+V (

i , j+1− i , j

i− 1, j+1− i , j
)+V (

i− 1, j+1− i , j

i , j− 1− i , j
)

     

 +V (
i , j− 2− i , j− 1

i , j− i , j− 1
)+V (

i+1, j− i , j+1

i , j− i , j+1
)+V (

i , j+2− i , j+1

i , j− i , j+1
)  

 +V (
i− 1, j+2− i− 1, j+1

i , j− i− 1, j+1
)+V (

i− 1, j− i− 1, j+1

i , j− i− 1, j+1
)+V (

i− 1, j− 2− i , j− 1

i , j− i , j− 1
)  εμ. 5.2 

 

φπνπ έπη 

παξαδείγκαηη

V (
i , j+1− i , j
i , j− 1− i , j

)→
u(x i , j+1− xi , j , yi , j+1− y i , j)

v (x i , j−1− xi , j , y i, j− 1− y i , j)
→θ= cos

− 1 u1 v1+u2 v2

∣u∣∣v∣
,όπου∣u∣=√(x i , j+1− x i , j)

2
+( y i, j+1− y i , j)

2

 

δειαδή, γηα ην άηνκν π.ρ 2,2 ην δπλακηθφ ιφγσ ησλ γσληψλ πνπ ζρεκαηίδνπλ νη δεζκνί κε 

ηα πξψηα γεηηνληθά άηνκα είλαη 

Vb2,2(θ)=
k

2
(cos

− 1 (x2,3− x2,2)(x2,1− x2,2)+( y2,3− y2,2)( y2,1− y2,2)

√(x2,3− x2,2)
2+( y2,3− y2,2)

2√(x2,1− x2,2)
2+( y2,1− y2,2)

2
−

2π

3
)
2

   

 −
k '

3
(cos

− 1 (x2,3− x2,2)(x2,1− x2,2)+( y2,3− y2,2)( y2,1− y2,2)

√(x2,3− x2,2)
2+( y2,3− y2,2)

2√(x2,1− x2,2)
2+( y2,1− y2,2)

2
−
2π

3
)
3

+
k

2
(cos

−1 (x2,3− x2,2)(x1,3− x2,2)+( y2,3− y2,2)( y1,3− y2,2)

√( x2,3− x2,2)
2+( y2,3− y2,2)

2√(x1,3− x2,2)
2+( y1,3− y2,2)

2
−

2π

3
)
2

 

 −
k '

3
(cos

− 1 (x2,3− x2,2)(x1,3− x2,2)+( y2,3− y2,2)( y1,3− y2,2)

√(x2,3− x2,2)
2+( y2,3− y2,2)

2√(x1,3− x2,2)
2+( y1,3− y2,2)

2
−

2π

3
)
3

+
k

2
(cos

−1 (x1,3− x2,2)(x2,1− x2,2)+( y1,3− y2,2)( y2,1− y2,2)

√( x1,3− x2,2)
2+( y1,3− y2,2)

2√(x2,1− x2,2)
2+( y2,1− y2,2)

2
−

2π

3
)
2

    

 −
k '

3
(cos

− 1 (x1,3− x2,2)(x2,1− x2,2)+( y1,3− y2,2)( y2,1− y2,2)

√(x1,3− x2,2)
2+( y1,3− y2,2)

2√(x2,1− x2,2)
2+( y2,1− y2,2)

2
−
2π

3
)
3

 

+
k

2
(cos

−1 (x2,0− x2,1)(x2,2− x2,1)+( y2,0− y2,1)( y2,2− y2,1)

√( x2,0− x2,1)
2+( y2,0− y2,1)

2√(x2,2− x2,1)
2+( y2,2− y2,1)

2
−

2π

3
)
2

    

 −
k '

3
(cos

− 1 (x2,0− x2,1)(x2,2− x2,1)+( y2,0− y2,1)( y2,2− y2,1)

√(x2,0− x2,1)
2+( y2,0− y2,1)

2√(x2,2− x2,1)
2+( y2,2− y2,1)

2
−
2π

3
)
3
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+
k

2
(cos

−1 (x3,2− x2,3)(x2,2− x2,3)+( y3,2− y2,3)( y2,2− y2,3)

√( x3,2− x2,3)
2+( y3,2− y2,3)

2√(x2,2− x2,3)
2+( y2,2− y2,3)

2
−

2π

3
)
2

    

 −
k '

3
(cos

− 1 (x3,2− x2,3)(x2,2− x2,3)+( y3,2− y2,3)( y2,2− y2,3)

√(x3,2− x2,3)
2+( y3,2− y2,3)

2√(x2,2− x2,3)
2+( y2,2− y2,3)

2
−

2π

3
)
3

+
k

2
(cos

−1 (x2,4− x2,3)(x2,2− x2,3)+( y2,4− y2,3)( y2,2− y2,3)

√( x2,4− x2,3)
2+( y2,4− y2,3)

2√(x2,2− x2,3)
2+( y2,2− y2,3)

2
−

2π

3
)
2

 

 −
k '

3
(cos

− 1 (x2,4− x2,3)(x2,2− x2,3)+( y2,4− y2,3)( y2,2− y2,3)

√(x2,4− x2,3)
2+( y2,4− y2,3)

2√(x2,2− x2,3)
2+( y2,2− y2,3)

2
−
2π

3
)
3

+
k

2
(cos

−1 (x1,4− x1,3)(x2,2− x1,3)+( y1,4− y1,3)( y2,2− y1,3)

√( x1,4− x1,3)
2+( y1,4− y1,3)

2√(x2,2− x1,3)
2+( y2,2− y1,3)

2
−

2π

3
)
2

 

 −
k '

3
(cos

− 1 (x1,4− x1,3)( x2,2− x1,3)+( y1,4− y1,3)( y2,2− y1,3)

√(x1,4− x1,3)
2+( y1,4− y1,3)

2√( x2,2− x1,3)
2+( y2,2− y1,3)

2
−

2π

3
)
3

+
k

3
(cos

−1 (x1,2− x1,3)(x2,2− x1,3)+( y1,2− y1,3)( y2,2− y1,3)

√(x1,2− x1,3)
2+( y1,2− y1,3)

2√(x2,2− x1,3)
2+( y2,2− y1,3)

2
−

2π

3
)
2

 

 −
k '

3
(cos

− 1 (x1,2− x1,3)(x2,2− x1,3)+( y1,2− y1,3)( y2,2− y1,3)

√(x1,2− x1,3)
2+( y1,2− y1,3)

2√(x2,2− x1,3)
2+( y2,2− y1,3)

2
−

2π

3
)
3

+
k

2
(cos

−1 (x1,0− x2,1)(x2,2− x2,1)+( y1,0− y2,1)( y2,2− y2,1)

√( x1,0− x2,1)
2+( y1,0− y2,1)

2√(x2,2− x2,1)
2+( y2,2− y2,1)

2
−

2π

3
)
2

 

 −
k '

3
(cos

− 1 (x1,0− x2,1)(x2,2− x2,1)+( y1,0− y2,1)( y2,2− y2,1)

√(x1,0− x2,1)
2+( y1,0− y2,1)

2√(x2,2− x2,1)
2+( y2,2− y2,1)

2
−

2π

3
)
3

 

 

 ηελ εξγαζία [45] έθαλαλ fitting ηηο παξαπάλσ ζρέζεηο κε DFT ππνινγηζκνχο θαη 

ππνινγίζζεθαλ νη ζηαζεξέο D=5.7 eV, a=0.196 nm, r0=0.142 nm, k=7.0 eV/rad2 θαη k'=4 

eV/rad3. 

 Ωο ηάζε ζεσξείηαη ε δχλακε αλά κνλάδα κήθνπο, ην νπνίν κήθνο κεηξάηαη σο ε 

κέζε απφζηαζε κεηαμχ δχν αηφκσλ θαη γηα ηελ armchair πεξίπησζε είλαη 0.106 nm, ελψ 

γηα ηε zigzag αληηζηνηρεί ζε 0.123 nm. 
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7 Αποηελέζμαηα 

 

 ηνλ παξφλ θεθάιαην παξαηίζεληαη ηα απνηειέζκαηα πνπ εμήρζεζαλ απφ ηνπο 

ππνινγηζκνχο. 

 

7.1  Αποηελέζμαηα για δσνάμεις ζηην armchair πλεσρά 

 ην διάγραμμα 1 θαίλνληαη επηιεγκέλεο θακπχιεο παξακφξθσζεο-ηάζεο γηα ηελ 

πεξίπησζε φπνπ εμσηεξηθέο δπλάκεηο, ίζεο θαη αληίζεηεο θαηεχζπλζεο, εθαξκφδνληαη ζηηο 

αληίζεηεο armchair πιεπξέο ηνπ πιέγκαηνο γξαθελίνπ. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Παξαηεξνχκε πσο θαζψο απμάλεηαη ην πνζνζηφ αηειεηψλ, γηα ζπγθεθξηκέλε 

δχλακε ε παξακφξθσζε είλαη πςειφηεξε. Γηα ηα κηθξά πνζνζηά νη θακπχιεο ζρεδφλ 

αιιεινεπηθαιχπηνληαη. Δμαίξεζε απνηειεί ε θακπχιε πνπ αληηζηνηρεί ζην 0.7% ε νπνία 

Γηάγξακκα 1: Κακπύιεο παξακόξθσζεο-ηάζεο θαηά ηελ armchair 

δηεύζπλζε. Σα ζύκβνια είλαη ηα αξηζκεηηθά απνηειέζκαηα γηα 

παξακνξθώζεηο δεδνκέλσλ δπλάκεσλ γηα δηάθνξα πνζνζηά αηειεηώλ από 

0.1% σο 10%. Οη ζπλερόκελεο γξακκέο είλαη νη βέιηηζηεο θακπύιεο 

πξνζαξκνγήο. 
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γηα ηηο ίδηεο δπλάκεηο εκθαλίδεη εκθαλψο κηθξφηεξεο παξακνξθψζεηο ζε ζρέζε κε ηα 

ππφινηπα πνζνζηά. Ζ ζρεδφλ ακεηάβιεηε ηηκή ηεο παξακφξθσζεο γηα ιίγεο αηέιεηεο θαη ε 

εκθαλήο δηαθνξνπνίεζε ηεο γηα 0.7% θαίλεηαη θαη ζην διάγραμμα 2, φπνπ ζρεδηάδεηαη ε 

παξακφξθσζε ζπλαξηήζεη ηνπ πνζνζηνχ αηειεηψλ γηα δεδνκέλεο εθαξκνδφκελεο 

δπλάκεηο εθειθπζκνχ.  

 

  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Σα ζεκεία ηνπ δηαγξάκκαηνο 2 πξνζαξκφδνληαη κε ηε ζρέζε Τ=Α+Βx+Cx2. ηνλ 

πίνακα 5 θαίλνληαη νη ηηκέο ησλ ζπληειεζηψλ θαη ζην δηάγξακκα ε κεηαβνιή ηνπο 

ζπλαξηήζεη ησλ πνζνζηψλ αηειεηψλ. 

 

Γηάγξακκα 2: Παξακόξθσζε ζπλαξηήζεη πνζνζηνύ αηειεηώλ γηα δεδνκέλεο 

ηάζεηο εθειθπζκνύ. Σα ζύκβνια είλαη ηα πεηξακαηηθά απνηειέζκαηα θαη νη 

θακπύιεο είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ. Ο άμνλαο x είλαη ζε 

ινγαξηζκηθή θιίκαθα γηα ιόγνπο επθξίλεηαο ησλ ζεκείσλ. 
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Πίνακαρ 5. Σςνηελεζηέρ ηηρ ζσέζηρ πποζαπμογήρ ηυν καμπςλών ηος διαγπάμμαηορ 2. 

Γχλακε F (eV/Å) Σάζε F/l (eV/Å2) A B C 

0.1 0.0943 0.448 0.047 0.003 

0.3 0.2830 1.457 0.059 0.017 

0.7 0.6604 3.377 0.237 0.027 

1.1 1.0377 5.601 0.391 0.038 

1.7 1.6038 10.091 -2.549 2.915 

 

 Δλδεηθηηθά, παξνπζηάδνληαη νη θακπχιεο ηάζεο-παξακφξθσζεο γηα 0.1%, 0.7% θαη 

5.0% αηέιεηεο γηα δπλάκεηο εθαξκνζκέλεο ζηα άθξα armchair. 

 

Γηάγξακκα 3: Οη ζπληειεζηέο ησλ βέιηηζησλ armchair θακππιώλ ηνπ 

δηαγξάκκαηνο 2. 
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Γηάγξακκα 4: Σάζε - παξακόξθσζε γηα 0.1% αηέιεηεο γηα εθειθπζκό 

ζηελ armchair δηεύζπλζε. ηα δεδνκέλα είλαη ραξαγκέλεο θαη νη 

απνθιίζεηο από ηε κέζε ηηκή (error bars). Η γξακκή πνπ ελώλεη ηα 

ζεκεία είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή κε ηε ζρέζε ζ=Αε+Βε
2
. 

Γηάγξακκα 5: Σάζε - παξακόξθσζε γηα 0.7% αηέιεηεο γηα εθειθπζκό 

ζηελ armchair δηεύζπλζε. ηα δεδνκέλα είλαη ραξαγκέλεο θαη νη 

απνθιίζεηο από ηε κέζε ηηκή (error bars). Η γξακκή πνπ ελώλεη ηα ζεκεία 

είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ζ=Αε+Βε
2
. 
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Οη θακπχιεο ηάζεο-παξακφξθσζεο πξνζαξκφδνληαη κε ηε ζρέζε 

 

ζ=Αε+Βε2     εμ. 6.1 

 

 Σν Α ζεσξείηαη ην γξακκηθφ κέηξν ειαζηηθφηεηαο θαη ην Β είλαη ην κέηξν 

ειαζηηθφηεηαο ηξίηεο ηάμεο πνπ ζπλήζσο είλαη αξλεηηθφ [44]. Γηα ηελ κεηαηξνπή ηεο 

ζηαζεξάο Α (θαη Β) απφ κνλάδεο κέηξνπ ειαζηηθφηεηαο ελφο δηζδηάζηαηνπ πιηθνχ ζε 

ζπλήζεηο κνλάδεο ηξηζδηάζηαησλ πιηθψλ, Pa (N/m2) δηαηξνχκε, κε ηελ απφζηαζε κεηαμχ 

ησλ θχιισλ ζην γξαθέλην, δειαδή κε 0.335 nm. 

 ηνλ πίνακα 6 θαίλνληαη νη ηηκέο ησλ ζπληειεζηψλ ηεο ζρέζεο 6.1 πνπ πξνθχπηνπλ 

απφ ηε βέιηηζηε πξνζαξκνγή θαη ζην διάγραμμα 7 αλαπαξηζηάηαη ε κεηαβνιή ηνπο κε ην 

πνζνζηφ αηειεηψλ. Παξαηεξνχκε, πσο γηα 0.7% αηέιεηεο, νη ζπληειεζηέο ηεο θακπχιεο 

ηάζεο-παξακφξθσζεο δηαθέξνπλ ζε ζρέζε κε απηνχο ησλ θακππιψλ γηα αηέιεηεο 

ιηγφηεξεο απφ 1%, φπνπ είλαη πεξίπνπ ίδηνη. Βιέπνπκε πσο Β=0 γηα 0.5%, άξα κπνξεί λα 

εηπσζεί πσο ε παξακφξθσζε απμάλεηαη γξακκηθά κε ηελ ηάζε. 

 

 

Γηάγξακκα 6: Σάζε - παξακόξθσζε γηα 5.0% αηέιεηεο γηα εθειθπζκό ζηελ 

armchair δηεύζπλζε. ηα δεδνκέλα είλαη ραξαγκέλεο θαη νη απνθιίζεηο από ηε 

κέζε ηηκή (error bars). Η γξακκή πνπ ελώλεη ηα ζεκεία είλαη ε βέιηηζηε 

πξνζαξκνγή ζ=Αε+Βε
2
. 
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Πίνακαρ 6.  Σςνηελεζηέρ ηηρ ζσέζηρ πποζαπμογήρ ηυν armchair καμπςλών ηάζηρ-

παπαμόπθυζηρ για κάθε % αηελειών. 

% αηειεηψλ Α  Β  

( eV/Å2) N/m GPa ( eV/Å2) N/m GPa 

0.1 0.202 323 9660 -0.004 -64 -191 

0.2 0.193 309 9230 -0.002 -32 -96 

0.3 0.192 307 9183 -0.002 -32 -96 

0.4 0.195 312 9326 -0.003 -48 -143 

0.5 0.195 312 9326 -0,003 -48 -143 

0.6 0.194 310 9278 -0.003 -48 -143 

0.7 0.238 381 11383 -0.006 -96 -287 

0.8 0.192 307 9183 -0.003 -48 -143 

0.9 0.190 304 9087 -0.003 -48 -143 

1.0 0.191 306 9135 -0.004 -64 -191 

3.0 0.156 249 7461 -0.002 32 96 

5.0 0.124 198 5930 0.000 0 0 

10.0 0.071 113 3396 0.001 -16 -48 

 

  

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

Γηάγξακκα 7: Σα κέηξα ειαζηηθόηεηαο (γξακκηθά θαη ηξίηεο ηάμεο) πνπ πξνθύπηνπλ από 

ηελ πξνζαξκνγή ησλ βέιηηζησλ armchair θακππιώλ ηάζεο-παξακόξθσζεο ζπλαξηήζεη 

ηνπ πνζνζηνύ αηειεηώλ. 
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ην διάγραμμα 8 θαίλεηαη ε κεηαβνιή ηνπ ιφγνπ Poisson ζπλαξηήζεη ηεο 

εθαξκνδφκελεο εθειθπζηηθήο δχλακεο γηα επηιεγκέλα πνζνζηά αηειεηψλ. 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Παξαηεξνχκε πσο ν ιφγνο κεηψλεηαη νκαιά. Γεληθά, θαίλεηαη πσο ν ιφγνο 

κεηψλεηαη θαζψο απμάλνληαη νη αηέιεηεο, αιιά γηα γξαθέλην κε 0.7% έιιεηςε ζε άλζξαθεο, 

ν ιφγνο είλαη πςειφηεξνο ζπγθξηηηθά κε ηα άιια αηειή γξαθεληθά πιέγκαηα, γηα 

κεγαιχηεξεο δπλάκεηο θαη ν ιφγνο Poisson γηα 10% αηέιεηεο είλαη πςειφηεξνο ζε ζρέζε κε 

ηνπο ππφινηπνπο γηα θάζε δχλακε κέρξη λα "ζπάζεη" ην πιέγκα. 

Γηάγξακκα 8: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη εθειθπζηηθήο δύλακεο ζηα armchair άθξα 

γηα δηαθνξεηηθά πνζνζηά αηειεηώλ. 
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 Δλδεηθηηθά, παξνπζηάδνληαη, θάπνηεο θακπχιεο ηνπ ιφγνπ Poisson ζπλαξηήζεη ηεο 

παξακφξθσζεο. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Γηάγξακκα 9: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη παξακόξθσζεο γηα armchair εθειθπζκό 

γηα 0.1% αηέιεηεο. Η θόθθηλε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ 

ζεσξώληαο πνιπσλπκηθή εμάξηεζε. 

 

Γηάγξακκα 10: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη παξακόξθσζεο γηα armchair εθειθπζκό 

γηα 0.4% αηέιεηεο. Η θόθθηλε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ 

ζεσξώληαο πνιπσλπκηθή εμάξηεζε. 
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Γηάγξακκα 11: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη παξακόξθσζεο γηα armchair εθειθπζκό 

γηα 0.7% αηέιεηεο. Η θόθθηλε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ 

ζεσξώληαο πνιπσλπκηθή εμάξηεζε. 

 

Γηάγξακκα 12: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη παξακόξθσζεο γηα armchair εθειθπζκό 

γηα 3.0% αηέιεηεο. Η θόθθηλε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ 

ζεσξώληαο πνιπσλπκηθή εμάξηεζε. 
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7.2  Αποηελέζμαηα για δσνάμεις ζηην zigzag πλεσρά 

 

 ην διάγραμμα 13 θαίλνληαη επηιεγκέλεο θακπχιεο παξακφξθσζεο-ηάζεο γηα ηελ 

πεξίπησζε φπνπ εμσηεξηθέο δπλάκεηο, ίζεο θαη αληίζεηεο θαηεχζπλζεο, εθαξκφδνληαη ζηα 

zigzag άθξα ηνπ γξαθεληθνχ πιέγκαηνο. 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Παξαηεξνχκε πσο θαζψο απμάλεηαη ην πνζνζηφ αηειεηψλ, γηα ζπγθεθξηκέλε 

δχλακε ε παξακφξθσζε είλαη πςειφηεξε. Γηα ηα κηθξά πνζνζηά νη θακπχιεο ζρεδφλ 

αιιεινεπηθαιχπηνληαη. Ζ ζρεδφλ ακεηάβιεηε ηηκή ηεο παξακφξθσζεο γηα κηθξά πνζνζηά 

αηειεηψλ θαίλεηαη θαη ζην διάγραμμα 14, φπνπ ζρεδηάδεηαη ε παξακφξθσζε ζπλαξηήζεη 

ηνπ πνζνζηνχ αηειεηψλ γηα δεδνκέλεο εθαξκνδφκελεο ηάζεηο εθειθπζκνχ. 

 

Γηάγξακκα 13: Κακπύιεο παξακόξθσζεο-ηάζεο θαηά ηελ zigzag δηεύζπλζε. Σα 

ζύκβνια είλαη ηα πεηξακαηηθά απνηειέζκαηα γηα παξακνξθώζεηο δεδνκέλσλ 

δπλάκεσλ γηα δηάθνξα πνζνζηά αηειεηώλ από 0.1% σο 10%. Οη ζπλερόκελεο 

γξακκέο είλαη νη βέιηηζηεο θακπύιεο πξνζαξκνγήο. 
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Παξαηεξνχκε πσο γηα κέρξη 1% αηνκηθψλ ειιείςεσλ ε παξακφξθσζε είλαη ζρεδφλ 

ζηαζεξή, γηα δεδνκέλε ηάζε, αλεμάξηεηα απφ ην πιήζνο ησλ αηειεηψλ. 

 Αλαιφγσο κε ηελ armchair πεξίπησζε (δηάγξακκα 2), έηζη θαη ηα ζεκεία ηνπ 

δηαγξάκκαηνο 10 πξνζαξκφδνληαη κε ηε ζρέζε Τ=Α+Βx+Cx2. ηνλ πίνακα 7 θαίλνληαη νη 

ηηκέο ησλ ζπληειεζηψλ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Γηάγξακκα 14: Παξακόξθσζε ζπλαξηήζεη πνζνζηνύ αηειεηώλ γηα δεδνκέλεο 

zigzag ηάζεηο εθειθπζκνύ. Σα ζύκβνια είλαη ηα πεηξακαηηθά απνηειέζκαηα θαη 

νη θακπύιεο είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ. Ο άμνλαο x είλαη ζε 

ινγαξηζκηθή θιίκαθα γηα ιόγνπο επθξίλεηαο ησλ ζεκείσλ. 



παλνύ Έιελα, ΔΜΠ 2014 

70 

 

Πίνακαρ 7. Σςνηελεζηέρ ηηρ ζσέζηρ πποζαπμογήρ ηυν καμπςλών ηος διαγπάμμαηορ 14. 

Γχλακε F (eV/Å) Σάζε F/l (eV/Å2) A B C 

0.1 0.0813 0.418 0.020 0.004 

0.3 0.2439 1.271 0.060 0.013 

0.7 0.5691 3.043 -0.193 0.002 

1.1 0.8943 4.953 0.379 0.019 

1.7 1.3821 8.292 0.657 0.066 

 

 Οη ζπληειεζηέο ηνπ πίλαθα 5 ζρεδηάδνληαη ζην διάγραμμα 15. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Δλδεηθηηθά, παξνπζηάδνληαη νη θακπχιεο ηάζεο-παξακφξθσζεο γηα 0.1%, 0.7%, 

0.9% θαη 5.0% αηέιεηεο γηα δπλάκεηο εθαξκνζκέλεο ζηα zigzag άθξα. 

 

Γηάγξακκα 15: Οη ζπληειεζηέο ησλ βέιηηζησλ zigzag θακππιώλ ηνπ 

δηαγξάκκαηνο 10. 
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Γηάγξακκα 17: Σάζε - παξακόξθσζε γηα 0.7% αηέιεηεο γηα εθειθπζκό ζηελ 

zigzag δηεύζπλζε. ηα δεδνκέλα είλαη ραξαγκέλεο θαη νη απνθιίζεηο από ηε κέζε 

ηηκή (error bars). Η γξακκή πνπ ελώλεη ηα ζεκεία είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή 

κε ηελ εμίζσζε ζ=Αε+Βε
2
. 

 

Γηάγξακκα 16:  Σάζε - παξακόξθσζε γηα 0.1% αηέιεηεο γηα εθειθπζκό ζηελ 

zigzag δηεύζπλζε. ηα δεδνκέλα είλαη ραξαγκέλεο θαη νη απνθιίζεηο από ηε κέζε 

ηηκή (error bars). Η γξακκή πνπ ελώλεη ηα ζεκεία είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή 

κε ηελ εμίζσζε ζ=Αε+Βε
2
. 
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Γηάγξακκα 19: Σάζε - παξακόξθσζε γηα 5.0% αηέιεηεο γηα εθειθπζκό ζηελ 

zigzag δηεύζπλζε. ηα δεδνκέλα είλαη ραξαγκέλεο θαη νη απνθιίζεηο από ηε κέζε 

ηηκή (error bars). Η γξακκή πνπ ελώλεη ηα ζεκεία είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή 

κε ηελ εμίζσζε ζ=Αε+Βε
2
. 

 

Γηάγξακκα 18: Σάζε - παξακόξθσζε γηα 0.9% αηέιεηεο γηα εθειθπζκό ζηελ 

zigzag δηεύζπλζε. ηα δεδνκέλα είλαη ραξαγκέλεο θαη νη απνθιίζεηο από ηε κέζε 

ηηκή (error bars). Η γξακκή πνπ ελώλεη ηα ζεκεία είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή 

κε ηελ εμίζσζε ζ=Αε+Βε
2
. 
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 Οη θακπχιεο ηάζεο-παξακφξθσζεο πξνζαξκφδνληαη πάιη κε ηε κε γξακκηθή ζρέζε 

ζ=Αε+Βε2. ηνλ πίνακα 8 θαίλνληαη νη ηηκέο ησλ ζπληειεζηψλ πνπ πξνθχπηνπλ απφ ηε 

βέιηηζηε πξνζαξκνγή θαη ζην διάγραμμα 20  θαίλεηαη ε κεηαβνιή ηνπο κε ην πνζνζηφ 

ησλ αηειεηψλ. 

 

Πίνακαρ 8.  Σςνηελεζηέρ ηηρ ζσέζηρ πποζαπμογήρ ηυν zigzag καμπςλών ηάζηρ-

παπαμόπθυζηρ για κάθε ποζοζηό αηελειών. 

% αηειεηψλ Α  Β  

( eV/Å2) N/m GPa ( eV/Å2) N/m GPa 

0.1 0.198 317 9470 -0.004 -64 -191 

0.2 0.197 315 9421 -0.004 -64 -191 

0.3 0.196 314 9374 -0.004 -64 -191 

0.4 0.201 322 9613 -0.005 -80 -239 

0.5 0.193 309 9230 -0,004 -64 -191 

0.6 0.192 307 9183 -0.004 -64 -191 

0.7 0.190 304 9087 -0.004 -64 -191 

0.8 0.190 304 9087 -0.004 -64 -191 

0.9 0.187 299 8940 -0.004 -64 -191 

1.0 0.186 298 8896 -0.004 -64 -191 

3.0 0.156 250 7461 -0.002 -32 -96 

5.0 0.134 214 6409 -0.002 32 96 

10.0 0.071 113 3395 0.001 16 48 
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Παξαηεξνχκε πσο, φπσο θαη ζηελ armchair πεξίπησζε, ν ζπληειεζηήο Β είλαη 

ζρεδφλ ζηαζεξφο, ελψ ν ζπληειεζηήο Α δηαηεξεί ηελ ίδηα ηηκή πεξίπνπ, γηα πνζνζηά κέρξη 

1% πεξίπνπ αηειεηψλ θαη ελ ζπλερεία θζίλεη.  

 ην διάγραμμα 21 θαίλεηαη ε κεηαβνιή ηνπ ιφγνπ Poisson ζπλαξηήζεη ηεο 

εθαξκνδφκελεο εθειθπζηηθήο δχλακεο γηα επηιεγκέλα πνζνζηά αηειεηψλ. 

 

Γηάγξακκα 20: Σα κέηξα ειαζηηθόηεηαο (γξακκηθά θαη ηξίηεο ηάμεο) πνπ πξνθύπηνπλ 

από ηελ πξνζαξκνγή ησλ βέιηηζησλ zigzag θακππιώλ ηάζεο-παξακόξθσζεο 

ζπλαξηήζεη ηνπ πνζνζηνύ αηειεηώλ. 
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Παξαηεξνχκε πσο ν ιφγνο κεηψλεηαη νκαιά, φκσο απφ θάπνηα δχλακε θαη έπεηηα, 

κεηψλεηαη απφηνκα, αλάινγα ηα πνζνζηά αηνκηθψλ θελψλ. Γεληθά, θαίλεηαη πσο ν ιφγνο 

κεηψλεηαη θαζψο απμάλνληαη νη αηέιεηεο. 

 Δλδεηθηηθά, παξνπζηάδνληαη, θάπνηεο θακπχιεο ηνπ ιφγνπ Poisson ζπλαξηήζεη ηεο 

παξακφξθσζεο. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Γηάγξακκα 21: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη εθειθπζηηθήο δύλακεο ζηα zigzag άθξα 

γηα δηάθνξα πνζνζηά αηειεηώλ. 
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Γηάγξακκα 22: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη παξακόξθσζεο γηα zigzag εθειθπζκό γηα 

0.1% αηέιεηεο. Η θόθθηλε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ 

ζεσξώληαο πνιπσλπκηθή εμάξηεζε. 

 

Γηάγξακκα 23: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη παξακόξθσζεο γηα zigzag εθειθπζκό γηα 

0.4% αηέιεηεο. Η θόθθηλε γξακκή είλαη ε βέιηηζηε πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ 

ζεσξώληαο πνιπσλπκηθή εμάξηεζε. 
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7.3  Μέηρο ελαζηικόηηηας 

 

 Σν κέηξν ειαζηηθφηεηαο ηνπ Young, ππνινγίδεηαη γηα ηε γξακκηθή πεξηνρή ηνπ 

δηαγξάκκαηνο ηάζεο-παξακφξθσζεο, δειαδή απφ ηελ θιίζε ηνπ επζχγξακκνπ ηκήκαηνο 

πνπ νξίδεηαη ζηελ αξρή ηεο γξαθηθήο παξάζηαζεο. Πξφθεηηαη γηα ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο 

ηνπ δηζδηάζηαηνπ γξαθελίνπ κε αηέιεηεο. Γηα λα ππνινγηζηεί ην ηξηζδηάζηαην κέηξν, αξθεί 

λα δηαηξεζεί κε ην πάρνο ηνπ γξαθελίνπ. Θεσξψληαο πσο ην πάρνο ηνπ ηζνχηαη κε ηελ 

απφζηαζε ησλ γξαθεληθψλ θχιισλ ζην γξαθίηε, δειαδή 0.335 nm. ηνλ πίνακα 9 

δίλνληαη νη ηηκέο ηνπ κέηξνπ ειαζηηθφηεηαο γηα θάζε πνζνζηφ αηνκηθψλ θελψλ, θαη γηα ηηο 

δχν πεξηπηψζεηο εθειθπζηηθήο δχλακεο (ζηελ armchair θαη zigzag θαηεχζπλζε).  

Πίνακαρ 9. Μέηπο ελαζηικόηηηαρ Ε και η ανηίζηοιση ηπιζδιάζηαηη ποζόηηηα E3D (μεηά από 

μεηαηποπή , Ε3D=Ε/0.355nm) για κάθε ποζοζηό αηελειών για armchair και zigzag 

εθελκςζηική δύναμη. 

% αηειεηψλ zigzag armchair 

 Δ(Ν/m) E3D(TPa) E(N/m) E3D(TPa) 

0.1 312 0.949 318 0.931 

0.2 310 0.937 314 0.926 

0.3 308 0.933 313 0.919 

0.4 306 0.925 310 0.914 

0.5 303 0.921 309 0.906 

0.6 301 0.909 305 0.899 

0.7 299 0.912 305 0.891 

0.8 298 0.903 303 0.890 

0.9 294 0.891 299 0.879 

1.0 292 0.888 298 0.872 
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 Σν κέηξν ειαζηηθφηεηαο γηα "ηέιεην" γξαθέλην ζηελ εξγαζία [45] ππνινγίζζεθε, κε 

απηήλ ηε κέζνδν, ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο, θαη γηα ηηο δχν θαηεπζχλζεηο 320 Ν/m, δειαδή 

0.96 ΣPa. 

 ην διάγραμμα 24 θαίλεηαη ε εμάξηεζε ηνπ κέηξνπ ειαζηηθφηεηαο απφ ην πνζνζηφ 

αηνκηθψλ θελψλ. Ο άμνλαο x είλαη ινγαξηζκηθφο γηα ιφγνπο επθξίλεηαο. Γη' απηφ ζρεδηάδεηαη 

θαη ην διάγραμμα 25 φπνπ ν άμνλαο x είλαη γξακκηθφο θαη θαίλεηαη ε γξακκηθή 

πξνζαξκνγή ησλ ζεκείσλ ζχκθσλα κε ηε ζρέζε  

 

Δ=Αx + B     εμ. 6.2   

 

φπνπ x ην πνζνζηφ αηειεηψλ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Γηάγξακκα 24: Μέηξν ειαζηηθόηεηαο ζπλαξηήζεη πνζνζηνύ αηνκηθώλ θελώλ. Σα 

καύξα ζεκεία είλαη νη ηηκέο ηνπ Δ γηα δύλακε εθαξκνζκέλε ζηα zigzag άθξα θαη ηα 

θόθθηλα γηα δύλακε ζηα armchair άθξα. Ο άμνλαο x είλαη ινγαξηζκηθόο. 
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ηνλ πίνακα 10 θαηαγξάθνληαη νη ζπληειεζηέο ηεο ζρέζεο 6.1. 

 

Πίνακαρ 10. Σςνηελεζηέρ γπαμμικήρ πποζαπμογήρ ηος μέηπος ελαζηικόηηηαρ ζςναπηήζει 

ποζοζηού αηελειών, ζύμθυνα με ηη ζσέζη E=Αx+B. 

 armchair zigzag 

[N/m] TPa [N/m] TPa 

A -19.8 ± 0.2 -0.059 ± 0.001 -19.2 ± 0.3 -0.057 ± 0.001 

B 317.6 ± 0.7 0.948 ± 0.002 312.3 ± 0.9 0.932 ± 0.003 

 

 Παξαηεξνχκε πσο ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο θζίλεη κε ηνλ ίδην γξακκηθφ ξπζκφ θαζψο 

ην πνζνζηφ αηνκηθψλ θελψλ απμάλεηαη είηε ε ηάζε εθαξκφδεηαη ζηα άθξα zigzag είηε ζηα 

 

Γηάγξακκα 25: Μέηξν ειαζηηθόηεηαο ζπλαξηήζεη πνζνζηνύ αηνκηθώλ θελώλ. Σα 

καύξα ζεκεία είλαη νη ηηκέο ηνπ Δ γηα δύλακε εθαξκνζκέλε ζηα zigzag άθξα θαη ηα 

θόθθηλα γηα δύλακε ζηα armchair άθξα. Οη επζείεο πνπ ελώλνπλ ηα ζεκεία είλαη νη 

βέιηηζηεο πξνο πξνζαξκνγήλ ησλ ζεκείσλ κε ηελ εμίζσζε Δ=Αx+B. 
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άθξα armchair. 

 

7.4  Armchair vs Zigzag 

 

 ην δηάγξακκα θαη ηνλ πίλαθα 10 είδακε πσο νη θιίζεηο ηεο κεηαβνιήο ηνπ κέηξνπ 

ειαζηηθφηεηαο θαζψο θαη νη ηηκέο ηνπ ζηηο πεξηπηψζεηο armchair θαη zigzag είλαη ίδηεο, γηα 

θάζε πεξίπησζε αηειεηψλ είλαη ζρεδφλ ίζεο (ε απφθιηζε ησλ δχν ηηκψλ είλαη εληφο ησλ 

ζθαικάησλ ηνπ θάζε ππνινγηζκνχ). 

  

  

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ην διάγραμμα θαίλνληαη επηιεγκέλεο θακπχιεο παξακφξθσζεο-ηάζεο θαη γηα ηηο δχν 

Γηάγξακκα 26: Παξακόξθσζε-ηάζε γηα δηάθνξα πνζνζηά αηειεηώλ γηα ηα δύν 

είδε εθειθπζκνύ. Σα ίδηα γεσκεηξηθά ζύκβνια αληηζηνηρνύλ ζηα ίδηα πνζνζηά 

αηνκηθώλ θελώλ. Σα γεκάηα κε ρξώκα είλαη γηα εθειθπζκό ζηε zigzag 

θαηεύζπλζε, ελώ ηα άδεηα ζηελ armchair. Οη επζείεο είλαη νη βέιηηζηεο 

πξνζαξκνγέο ησλ ζεκείσλ. Η πην ζθνύξα, ζπγθξηηηθά, θακπύιε αληηζηνηρεί ζηε 

zigzag εθειθπζηηθή δνθηκή θαη ε πην αλνηρηή ζηελ armchair. 
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εθειθπζηηθέο πεξηπηψζεηο. 

 Παξαηεξνχκε πσο εθειθχνληαο ην επίπεδν ζηελ armchair δηεχζπλζε, γηα ηελ ίδηα 

επηβιεζείζα δχλακε επηηπγράλεηαη κεγαιχηεξε παξακφξθσζε, ηνπιάρηζηνλ γηα ηα 

κεγαιχηεξα πνζνζηά αηειεηψλ φπνπ εκθαλίδνληαη επθξηλείο δηαθνξέο. 

 

 

  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ην διάγραμμα ζρεδηάδνληαη νη ζπληειεζηέο Α θαη Β ηεο ζρέζεο πξνζαξκνγήο ζ=Αε+Βε2 

πνπ πξνζαξκφδνπλ ηα δεδνκέλα ηάζεο - παξακφξθσζεο θαη γηα ηηο δχν θαηεπζχλζεηο 

εθειθπζκνχ. 

 Παξαηεξνχκε πσο νη ζπληειεζηέο ηεο ζρέζεο πξνζαξκνγήο ησλ ζεκείσλ ησλ 

θακππιψλ ηάζεο-παξακφξθσζεο ζρεδφλ ηαπηίδνληαη γηα θάζε εθαξκνδφκελε δχλακε 

αλεμάξηεηα απφ ηε δηεχζπλζε εθειθπζκνχ. 

 

Γηάγξακκα 27: Οη ζπληειεζηέο πξνζαξκνγήο ησλ θακππιώλ ηάζεο-παξακόξθσζεο. Σα 

ίδηα γεσκεηξηθά ζύκβνια αληηζηνηρνύλ ζηελ ίδηα δηεύζπλζε εθειθπζκνύ. Σα γεκάηα κε 

ρξώκα είλαη γηα ην ζπληειεζηή γξακκηθόηεηαο Α, ελώ ηα άδεηα γηα ην ζπληειεζηήο κε 

γξακκηθόηεηαο, Β. 
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ην διάγραμμα ζπγθξίλνληαη νη θακπχιεο ηνπ ιφγνπ Poisson ζπλαξηήζεη ηνπ κέηξνπ ηεο 

εθαξκνδφκελεο δχλακεο. 

 Παξαηεξνχκε, πσο νη ιφγνη ζρεδφλ ηαπηίδνληαη γηα θάζε εθαξκνδφκελε δχλακε θαη 

είδνπο εθειθπζκφ. Γηα, ζρεηηθά, κεγάιεο ηάζεηο, ε armchair εθειθπζηηθή δνθηκή 

παξνπζηάδεη κηθξφηεξν ιφγν ζε ζρέζε κε ηε zigzag, κε εμαίξεζε ηελ πεξίπησζε φπνπ έρεη 

αθαηξεζεί ην 10% ησλ αηφκσλ θαη εθειθχεηαη απφ ηα άθξα armchair. 

 ηνλ πίνακα 11 θαηαγξάθνληαη νη ζπληειεζηέο πξνζαξκνγήο ησλ γξαθηθψλ 

παξαζηάζεσλ ηνπ ιφγνπ Poisson-παξακφξθσζε κε ηελ εμίζσζε λ=Α+ΒF+CF2. Όια ηα 

δηαγξάκκαηα πξνζαξκφδνληαη πνιπσλπκηθά, πξνο ζχγθξηζε, θαη θαηαγξάθεηαη ν 

παξάγνληαο ηεο παξακφξθσζεο πξψηεο ηάμεο (B), ν νπνίνο εθθξάδεη ηελ θιίζε θαη ν 

παξάγνληαο παξακφξθσζεο δεχηεξεο ηάμεο (C) ν νπνίνο φζν πην θνληά ζην κεδέλ είλαη, 

ηφζν πην γξακκηθή είλαη ε θακπχιε. 

 

Γηάγξακκα 28: Λόγνο Poisson ζπλαξηήζεη δύλακεο γηα δηάθνξα πνζνζηά αηειεηώλ. 

Σα ίδηα γεσκεηξηθά ζύκβνια αληηζηνηρνύλ ζε ίδηα πνζνζηά αηειεηώλ. Σα ζύκβνια 

γεκάηα κε ρξώκα δειώλνπλ ην ιόγν Poisson γηα zigzag εθειθπζκό, ελώ ηα άδεηα γηα 

armchair. 
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Πίνακαρ 11. Σςνηελεζηέρ Β και C ηηρ πολςυνςμικήρ ζσέζηρ πποζαπμογήρ ηυν 

διαγπαμμάηυν λόγος Poisson - παπαμόπθυζη για εθελκςζμό ζηην armchair και zigzag 

καηεύθςνζη. 

% αηέιεηεο armchair zigzag 

B C B C 

0.1 -0.007 -1*10-5 -0.005 -3*10-4 

0.2 -0.006 -1*10-4 -0.005 -2*10-4 

0.3 -0.005 -1*10-4 -0.006 -8*10-5 

0.4 -0.003 -4*10-5 -0.006 -4*10-5 

0.5 -0.007 5*10-5 -0.007 3*10-5 

0.6 -0.007 5*10-5 -0.008 -3*10-5 

0.7 -0.011 -7*10-4 -0.001 -8*10-4 

0.8 -0.007 7*10-5 -0.005 -2*10-4 

0.9 -0.006 -3*10-5 -0.006 -4*10-5 

1.0 -0.006 -7*10-5 -0.001 -8*10-4 

3.0 -0.002 -5*10-4 -0.003 -4*-10-4 

5.0 -0.004 -1*10-4 -0.003 -5*10-4 

10.0 -0.002 1*10-5 -0.002 -1*10-4 

 

 Παξαηεξνχκε φηη νη θιίζεηο ησλ δηαγξακκάησλ ιφγνπ Poisson-παξακφξθσζε είλαη 

πεξίπνπ ίδηεο γηα θάζε πνζνζηφ θαη είδνο εθειθπζκνχ. Σν πνζνζηφ 0.7% γηα armchair 

δνθηκή, εμαηξείηαη παξνπζηάδνληαο κηα πην έληνλε εμάξηεζε. 
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8 σμπεράζμαηα 

 

 Μέζσ κνξηαθήο δπλακηθήο, εμεηάζζεθε ε απφθξηζε ζε εθειθπζκφ γξαθελίνπ 

απνηεινχκελν απφ 86x87 άηνκα άλζξαθα, εηζάγνληαο πνηθίιν πιήζνο αηνκηθψλ θελψλ. Ο 

εθειθπζκφο έγηλε πξνο δχν θαηεπζχλζεηο ηελ armchair θαη ηελ zigzag. 

 ε θάζε πεξίπησζε, γηα πνζνζηφ αηειεηψλ κέρξη 1%, γηα δεδνκέλε ηάζε, ε 

παξακφξθσζε είλαη ζηαζεξή, κε εμαίξεζε ζηελ armchair πεξίπησζε φπνπ γηα 0.7% θελά, 

ε παξακφξθσζε είλαη εκθαλψο κηθξφηεξε απφ φηη ζηα ππφινηπα αηειή γξαθεληθά 

πιέγκαηα. 

 Οη ζπληειεζηέο ηεο ζρέζεο πξνζαξκνγήο ησλ θακππιψλ ηάζεο παξακφξθσζεο 

(ζ= Αε+Βε2) είλαη ζρεδφλ ίδηνη γηα δεδνκέλεο αηέιεηεο γηα ηα δχν είδε εθειθπζκνχ. 

 Ωζηφζν, ν εθειθπζκφο ζηελ armchair πιεπξά νδεγεί ζε κεγαιχηεξεο 

παξακνξθψζεηο ζε ζρέζε κε ηνλ zigzag, γηα εθαξκνδφκελεο δπλάκεηο ίδηνπ κέηξνπ. Γηα 

απηφ, ελψ θαη ηα δχν εηδψλ πιέγκαηα κπνξνχλ λα θνξηηζηνχλ κε ίζα θνξηία, ην πιέγκα κε 

εθειθπζκφ ζηελ armchair πιεπξά παξακνξθψλεηαη κέρξη θαη 14% ηεο αξρηθήο ηνπ 

δηάζηαζεο, ελψ ζηελ zigzag κέρξη 10%. ηελ εξγαζία [45] φπνπ πξνζνκνηψλεηαη ην 

αληίζηνηρν αηειέο πιέγκα ε παξακφξθσζε θζάλεη κέρξη ην 30% θαη 15% ηεο αξρηθήο 

δηάζηαζεο, αληίζηνηρα. 

 ε θάζε πεξίπησζε (εθειθπζκνχ θαη αηειεηψλ) ε θακπχιε ηάζεο παξακφξθσζεο 

έρεη πνηνηηθά ηελ ίδηα κνξθή κε απηή πνπ αληηζηνηρεί ζε γξαθέλην ρσξίο αηέιεηεο ηεο 

εξγαζίαο [45]. 

 Ο ιφγνο Poisson θζίλεη νκαιά φπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ γξαθελίνπ ρσξίο 

αηέιεηεο [45]. Δλψ, γεληθά, γηα κηθξέο δπλάκεηο νη ιφγνη ησλ δχν εθειθπζηηθψλ 

δηεπζχλζεσλ ηαπηίδνληαη, γηα κεγαιχηεξεο δπλάκεηο είλαη κεγαιχηεξνη απηνί ησλ zigzag 

εθειθπζκψλ. Δθειθχνληαο θαηά ηελ armchair δηεχζπλζε πιέγκα κε 10% αηνκηθά θελά, ν 

ιφγνο είλαη πςειφηεξνο απφ θάζε άιιν ιφγν Poisson.  

 Γηα κηθξέο ηάζεηο, ζηξνγγπινπνηψληαο, εμαηξψληαο ηελ πεξίπησζε κε 10% 

αηνκηθψλ θελψλ, κπνξεί λα εηπσζεί πσο έρεη ζηαζεξφ ιφγν Poisson 0.22, φζν κεηξήζεθε 

θαη γηα ηέιεην γξαθέλην κε απηήλ ηε κέζνδν [45]. 

 Σν κέηξν ειαζηηθφηεηαο παξνπζηάδεη ηελ ίδηα εμάξηεζε απφ ην πνζνζηφ ησλ 

αηνκηθψλ θελψλ θαη γηα ηηο δχν θαηεπζχλζεηο ηεο κεραληθήο δνθηκήο/πξνζνκνίσζεο, θαη νη 
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ηηκέο ηνπο γηα θάζε πνζνζηφ δηαθέξνπλ εληφο ησλ πιαηζίσλ ηνπ ζθάικαηνο. 

 Γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ αληίζηνηρσλ ηάζεσλ ζξαχζεο ρξεηάδεηαη πνιχ κεγαιχηεξνο 

αξηζκφο πξνζνκνηψζεσλ ψζηε λα εμαρζνχλ απνηειέζκαηα κε αμηφπηζηε ζηαηηζηηθή, θαη 

γηα απηφλ ηνλ ιφγν δε ζπδεηψληαη ζηελ παξνχζα εξγαζία. 
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9 Παράρηημα 

 

 ην παξφλ παξάξηεκα θαίλεηαη ν θψδηθαο FORTRAN πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε 

πξνθεηκέλνπ λα ππνινγηζζνχλ ηα παξαπάλσ απνηειέζκαηα. Σα ζαπκαζηηθά 

ηνπνζεηνχληαη γηα ηε δηαηχπσζε ζρνιίνπ. 

9.1  Κώδικας για δύναμη ζηα άκρα armchair 

 

!   To programma linei tis eksiswseis kinisis gia to graphenio (me open BC, 2 bonds sta 

akra)  

!   me Morse interatomic potential+nonlinear bending kai statheri dinami sta akra se T=0 

kai ipologizei  

!   gia mia seira apo F, ta strain//, strain_|_, Poisson ratio, E=F/l/strain//  (einai F_|_ach)  

!elegxos diathrhshs ener gia arxikh diataraxh  

!cccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccc  

        implicit double precision (a-h,o-z)  

        parameter (nd=202)  

 dimension x(nd,0:nd,4)  

        common/par/ rm,pi,fo,fr,aobc  

        common/parbond/ a,dm,am  

        common/pargwn/ rk1,rk2,pi0  

integer, dimension(nd,0:nd) :: def  

 integer :: de, nde, nr  

call CPU_time(tstart)  

   nreal=20 !20 ekteleseis gia statistiki 

        pi = 4.d0 * datan(1.d0)  

        pi0 = 2.d0 * pi /3.d0  

 rm = 12.d0                     ! maza C  

        a = 1.42d0             !  apostasi C-C  

        aobc = 0.5d0 * a       ! den exei simasia poso einai to aobc  

        dm = 5.7d0              ! D tou Morse  

        am = 1.96d0             ! a tou Morse  
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        rk1 = 7.d0            ! linear stathera gwnias  

        rk2 = 4.d0            ! nonlinear stathera gwnias  

        open (unit=91,file='flx.inp')  

        read (91,*) tmax,dt,nx,ny,irand,nat  

        read (91,*) fr,fmin,fmax,fstep  

        close (unit=91)  

        if ((nd.lt.nx).or.(nd.lt.ny)) then  

           print*,'nx or ny > nd'  

           stop  

        endif  

        if ( (mod(nx,2).eq.1).or.(mod(ny,2).eq.1) ) then  

           print*,'nx or ny = odd number'  

           stop  

        endif  

do iat=1,9       !gia pososto ateleiwn  

nde=int(nx*(ny+1)*(real(iat)/nat) )  

 do nr=1,nreal   !realizations gia kathe pososto ateleiwn  

 print*, nr  

        iterf = nint( (fmax-fmin) / fstep ) + 1  

        fo = fmin  

        nxme = nx / 2  

        nyme = ny / 2  

!------------------ ateleies  ------------------------  

open (iat*10+nr)!,file='flxzgat.dat')  

open(iat*100+nr) !file=plegma.dat  

open(iat*1000+nr) !file=ateleies.dat  

        write (nr+iat*10,89)  

 89     format ('# F/l(eV/A^2)  strain//(%)  strain_|_(%)  PoissonRatio  F(eV/A)  E*(N/m)')  

      

 def=1  

 do i=1,irand  

 call random_number(seed)  
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 enddo  

 do de=1,nde !eisagw tyxaies ateleies  

  13 call random_number(seed)  

  i=int(seed*(nx-2)+2)  

  call random_number(seed)  

  j=int(seed*(ny-3)+2)  

  if (def(i,j).eq.1) then  

  def(i,j)=0  

   ! print*, i,j  

 ! write(nr+50,*) i,j,def(i,j)  

  else  

  goto 13  

  endif  

 enddo  

!----------------------------------  

     do ifx = 1,iterf  

        print*,fo  

!---------------------  theseis isorropias  ---------------  

 has = - a  

        do i= 1,nx  

      if (mod(i,2).eq.1) then  

  has = has + a  

      else  

  has = has + 2.d0 *a  

       endif  

      do j= 0,ny  

                if (mod(j,2).eq.1) then  

                        x(i,j,1) = has  

                else  

                        x(i,j,1) = has - (-1)**i * a / 2.d0  

                endif  

                x(i,j,2) = dble(j-1) * a * dsqrt(3.d0) / 2.d0  
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                x(i,j,3) = 0.d0  

           x(i,j,4) = 0.d0    

     enddo  

        enddo  

!katagrafw x,y gia plegma grafenioy kai pinakas ateleiwn  

  do i=1,nx  

     do j=0,ny  

      if (def(i,j)==1) then  

        write(iat*100+nr,*) x(i,j,1), x(i,j,2)!plegma  

       else  

         write(iat*1000+nr,*) i, j!ateleies  

       endif  

     enddo  

   enddo      

 close(iat*100+nr)  

 close(iat*1000+nr)   

        rlk10 = x(nx,nyme,1) - x(1,nyme,1)   !  arxiko mikos1 _|_ stin dinami  

!        rlk20 = x(nx,nyme-1,1) - x(1,nyme-1,1)   !  arxiko mikos2 _|_ stin dinami  

!!!!!        rlp0 = x(nxme,ny,2) - x(nxme,1,2)    !  arxiko mikos // stin dinami  

        rlp0 = x(nxme,ny,2) - x(nxme,0,2)    !  arxiko mikos // stin dinami  

!------------------  relaxation  ------------------------  

        time = 0.d0  

 6      CALL runge(x,dt,nx,ny,nd,def)  

        time = time + dt  

        if (time.le.tmax) goto 6  

        call ener(x,nx,ny,nd,etot,ekin,def)       

        if (ekin.gt.1.d-6)   print*, fo,ekin  

        fdial = fo / 1.06   ! dinami/monada mikous: mesi apostasi 2 atomwn stin ach =a*0.75 

=1.06A  

        strkath = ( ( x(nx,nyme,1) - x(1,nyme,1) ) / rlk10 - 1.d0 ) * 100.d0  

!        strkath2 = ( ( x(nx,nyme-1,1) - x(1,nyme-1,1) ) / rlk20 - 1.d0 ) * 100.d0  

!!!!!        strpar = ( ( x(nxme,ny,2) - x(nxme,1,2) ) / rlp0 - 1.d0 ) * 100.d0  
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        strpar = ( ( x(nxme,ny,2) - x(nxme,0,2) ) / rlp0 - 1.d0 ) * 100.d0  

        write (nr+iat*10,97) fdial,strpar,strkath,-strkath/strpar,fo,fdial*1600/strpar  

        fo = fo + fstep  

     enddo  

 close (iat*10+nr)  

 enddo  

enddo  

 97     format (f9.4,6x,f9.4,3x,f9.4,6x,f8.5,4x,f5.2,5x,f9.3)  

 call CPU_time(tend)  

print*, "time spent=",tend-tstart,"sec"  

        end  

!c-------------------------------------------------------------------  

      SUBROUTINE RUNGE(x,h,nx,ny,nd,def)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      real*8 x(nd,0:nd,4),x1(nd,0:nd,4)  

      real*8 y1(nd,0:nd,4),y2(nd,0:nd,4),y3(nd,0:nd,4),y4(nd,0:nd,4)  

      integer, intent(in) :: def(nd,0:nd)  

 

      CALL FRUNG(X,Y1,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

         do ky=0,ny  

            if (def(kx,ky).eq.0)  cycle  

            do kd=1,4  

              X1(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * Y1(kx,ky,kd) / 2.d0  

            enddo  

         enddo  

      enddo  

      CALL FRUNG(X1,Y2,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

      do ky=0,ny  

 if (def(kx,ky).eq.0)  cycle  

      do kd=1,4  
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      X1(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * Y2(kx,ky,kd) / 2.d0  

      enddo  

      enddo  

      enddo  

      CALL FRUNG(X1,Y3,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

      do ky=0,ny  

 if (def(kx,ky).eq.0)  cycle      

  do kd=1,4  

      X1(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * Y3(kx,ky,kd)  

      enddo  

      enddo  

      enddo  

      CALL FRUNG(X1,Y4,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

      do ky=0,ny  

 if (def(kx,ky).eq.0)  cycle  

      do kd=1,4  

     X(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * ( Y1(kx,ky,kd) + 2.d0 * Y2(kx,ky,kd) + 2.d0 * Y3(kx,ky,kd) 

+ Y4(kx,ky,kd) ) / 6.d0  

     enddo  

      enddo  

      enddo  

      RETURN  

      END  

!------------------------------------------------------------------  

      SUBROUTINE FRUNG(x,y,mx,my,nd,def)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      dimension x(nd,0:nd,4),y(nd,0:nd,4)  

      common/par/ rm,pi,fo,fr,aobc  

 integer, intent(in) :: def(nd,0:nd)  
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      do i = 2,mx-1  

      do j = 2,my-2  

 if (def(i,j)==0) cycle  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

 if (def(i,j-1).eq.1) then  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         hf2 = fbond(hr2) / hr2  

         fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

         fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

 else  

   fr2x = 0.d0  ;  fr2y = 0.d0  

 endif  

 if (def(i,j+1).eq.1) then  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         hf1 = fbond(hr1) / hr1  

         fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

         fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

 else  

   fr1x = 0.d0  ;  fr1y = 0.d0  

 endif  

         if (def(i,j-1).eq.1.and.def(i,j+1).eq.1) then  

          call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),fgc3x,fgc3y)  

 else  

   fgc3x = 0.d0  ;  fgc3y = 0.d0  

 endif  

         if (mod(i+j,2).eq.1) then  

  if  (def(i+1,j).eq.1) then  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

            hf3 = fbond(hr3) / hr3  

            fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

            fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  
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  else  

   fr3x=0.d0; fr3y=0.d0  

  endif  

  if (def(i,j+1).eq.1.and.def(i+1,j).eq.1) then  

            call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

  else  

   fgc2x = 0.d0  ;  fgc2y = 0.d0  

  endif  

           if (def(i,j-1).eq.1.and.def(i+1,j).eq.1) then  

   call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-

1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

  else  

   fgc1x = 0.d0  ;  fgc1y = 0.d0  

  endif  

 

  if (def(i,j+1)==1.and.def(i,j+2)==1) then  

   call 

fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1ax,fga1ay)  

  else  

   fga1ax=0.d0; fga1ay=0.d0  

  endif  

            if (def(i,j+1)==1.and.def(i-1,j+1)==1)then  

   call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-

1,j+1,2),fga1bx,fga1by)  

  else  

   fga1bx=0.d0; fga1by=0.d0  

  endif  

            if (def(i,j-1)==1.and.def(i-1,j-1)==1)then  

   call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-

1,2),fga2ax,fga2ay)  

  else  

   fga2ax=0.d0; fga2ay=0.d0  
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  endif  

  if (def(i,j-1)==1.and.def(i,j-2)==1)then  

   call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-

2,2),fga2bx,fga2by)  

  else  

   fga2bx=0.d0; fga2by=0.d0  

  endif  

            if (def(i+1,j)==1.and.def(i+1,j-1)==1)then  

   call fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-

1,2),fga3ax,fga3ay)  

  else  

   fga3ax=0.d0; fga3ay=0.d0  

  endif  

  if (def(i+1,j+1)==1.and.def(i+1,j)==1)then  

   call 

fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j+1,1),x(i+1,j+1,2),fga3bx,fga3by)  

  else  

   fga3bx=0.d0; fga3by=0.d0  

  endif  

         else  

  if  (def(i-1,j).eq.1) then  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

            hf3 = fbond(hr3) / hr3  

            fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

            fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

  else  

   fr3x=0.d0; fr3y=0.d0  

  endif  

             if (def(i,j+1).eq.1.and.def(i-1,j).eq.1) then  

   call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i-1,j,1),x(i-

1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

  else  
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   fgc2x=0.d0; fgc2y=0.d0  

  endif  

  if [................ 

.................................................................. 

...................................................................] 

         endif  

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      enddo  

!-------  eks. kinisis gia tis 2 grammes apo katw  (j=0,1)   -------------  

      do i = 2,mx-1  

      do j = 0,1  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

       if (def(i,j+1)==1) then  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         hf1 = fbond(hr1) / hr1  

         fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

         fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

 else  

  fr1x=0.d0; fr1y=0.d0  

       endif  

         if (j.eq.1) then  

            hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

            hf2 = fbond(hr2) / hr2  

            fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

            fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  
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    if (def(i,j+1).eq.1) then  

  call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),fgc3x,fgc3y)  

    else  

  fgc3x=0.d0; fgc3y=0.d0  

    endif  

           if (mod(i+j,2).eq.1) then  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

               if (def(i,j+1).eq.1) then  

   call 

fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

  else  

   fgc1x=0.d0; fgc2y=0.d0  

  endif  

         call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

  if (def(i,j+2)==1.and.def(i,j+1)==1)then  

   call 

fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1ax,fga1ay)  

  else  

   fga1ax=0.d0; fga1ay=0.d0  

  endif  

  if (def(i-1,j+1)==1.and.def(i,j+1)==1)then  

   call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-

1,j+1,2),fga1bx,fga1by)  

  else  

   fga1bx=0.d0; fga1by=0.d0  

  endif  

        call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-

1,2),fga2ax,fga2ay)  

               fga2bx = 0.d0  ;  fga2by = 0.d0  
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               call fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-

1,2),fga3ax,fga3ay)  

               if (def(i+1,j+1)==1)then  

   call 

fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j+1,1),x(i+1,j+1,2),fga3bx,fga3by)  

  else  

   fga3bx=0.d0; fga3by=0.d0  

  endif  

            else  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

            if (def(i,j+1)==1)then  

   call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i-1,j,1),x(i-

1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

  else  

  [................................] 

            endif  

         else  

            fr2x = 0.d0  

            fr2y = 0.d0  

            fgc3x = 0.d0  ;  fgc3y = 0.d0  

            fgc1x = 0.d0  ;  fgc1y = 0.d0  

            fga2ax = 0.d0 ;  fga2ay = 0.d0  

            fga2bx = 0.d0 ;  fga2by = 0.d0  

            if (mod(i+j,2).eq.1) then  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc2x,fgc2y)  
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               if(def(i,j+2)==1) then  

               call 

fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1ax,fga1ay)  

  else  

   fga1ax=0.d0; fga1ay=0.d0  

  endif  

               call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-

1,j+1,2),fga1bx,fga1by)  

               fga3ax = 0.d0  ;  fga3ay = 0.d0  

               call 

fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j+1,1),x(i+1,j+1,2),fga3bx,fga3by)  

            else  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

               call 

fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j+1,1),x(i+1,j+1,2),fga1ax,fga1ay)  

               if(def(i,j+2)==1) then  

                 call 

fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1bx,fga1by)  

  else  

   fga1bx=0.d0; fga1by=0.d0  

  endif  

               call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-1,j+1,2),fga3ax,fga3ay)  

               fga3bx = 0.d0  ;  fga3by = 0.d0  

            endif   

         endif  

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  
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         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by - fo  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      enddo  

!-------   eks. kinisis gia tis 2 grammes apo panw (j=my,my-1)  -------------  

      do i = 2,mx-1  

      do j = my-1,my  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

 if (def(i,j-1)==1) then  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         hf2 = fbond(hr2) / hr2  

         fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

         fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

 else  

  fr2x=0.d0; fr2y=0.d0  

 endif  

        if (j.eq.my-1) then  

            hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

            hf1 = fbond(hr1) / hr1  

            fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

            fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

           if (def(i,j-1)==1) then  

         call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),fgc3x,fgc3y)  

    else  

  fgc3x=0.d0; fgc3y=0.d0  

    endif  

           if (mod(i+j,2).eq.1) then  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  
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               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

               if (def(i,j-1)==1) then  

                call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

  else  

   fgc1x=0.d0; fgc1y=0.d0  

  endif  

               fga1ax = 0.d0  ;  fga1ay = 0.d0  

               call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-

1,j+1,2),fga1bx,fga1by)  

               if  

  [.......................................]           call 

fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j+1,1),x(i+1,j+1,2),fga3bx,fga3by)  

            else  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

               if (def(i,j-1)==1) then  

                 call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i-1,j,1),x(i-

1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

  else  

   fgc1x=0.d0; fgc1y=0.d0  

  endif  

               call 

fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j+1,1),x(i+1,j+1,2),fga1ax,fga1ay)  

               fga1bx = 0.d0  ;  fga1by = 0.d0  

               if (def(i,j-1)==1.and.def(i,j-2)==1) then  

                 call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-

2,2),fga2ax,fga2ay)   

  else  
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   fga2ax=0.d0; fga2ay=0.d0  

  endif  

  if (def(i,j-1)==1.and.def(i+1,j-1)==1) then  

                 call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-

1,2),fga2bx,fga2by)  

  else  

   fga2bx=0.d0; fga2by=0.d0  

  endif  

               call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-1,j+1,2),fga3ax,fga3ay)  

               if (def(i-1,j-1)==1) then  

                call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-

1,2),fga3bx,fga3by)  

  else  

   fga3bx=0.d0; fga3by=0.d0  

  endif  

            endif  

         else  

            fr1x = 0.d0  

            fr1y = 0.d0  

            fgc3x = 0.d0  ;  fgc3y = 0.d0  

            fgc2x = 0.d0  ;  fgc2y = 0.d0  

            fga1ax = 0.d0 ;  fga1ay = 0.d0  

            fga1bx = 0.d0 ;  fga1by = 0.d0  

            if (mod(i+j,2).eq.1) then  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

               call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-1,2),fga2ax,fga2ay)  

               if (def(i,j-2)==1) then  

                 call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-
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2,2),fga2bx,fga2by)  

  else  

   fga2bx=0.d0; fga2by=0.d0  

  endif  

               call fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-

1,2),fga3ax,fga3ay)  

               fga3bx = 0.d0  ;  fga3by = 0.d0  

            else  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

               if  [.....................] 

            endif   

         endif  

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by + fo  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      enddo  

!-------   eks. kinisis gia tin prwti stili (i=1)  -------------  

      i = 1  

      j = 0  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  

      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

      hf1 = fbond(hr1) / hr1  

      fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  



παλνύ Έιελα, ΔΜΠ 2014 

103 

 

      fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

[.....................................................] 

     

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         if (j.eq.1) then  

            y(i,j,4) = y(i,j,4) - fo  

         endif  

         if (j.eq.my-1) then  

            y(i,j,4) = y(i,j,4) + fo  

         endif  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      j = my  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  

      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

      hf2 = fbond(hr2) / hr2  

      fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

      fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

      call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  
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      call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-2,2),fga2bx,fga2by)  

      call fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-1,2),fga3ax,fga3ay)  

      y(i,j,3) = fr2x + fr3x + fgc1x + fga2bx + fga3ax  

      y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

      y(i,j,4) = fr2y + fr3y + fgc1y + fga2by + fga3ay + fo  

      y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

!-------   eks. kinisis gia tin teleutaia stili (i=mx)  -------------  

      i = mx  

      j = 0  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  

      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

      hf1 = fbond(hr1) / hr1  

      fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

      fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

      call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

      call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1bx,fga1by)  

      call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-1,j+1,2),fga3ax,fga3ay)  

      y(i,j,3) = fr1x + fr3x + fgc2x + fga1bx + fga3ax  

      y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

      y(i,j,4) = fr1y + fr3y + fgc2y + fga1by + fga3ay - fo  

      y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      do j = 1,my-1  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         hf2 = fbond(hr2) / hr2  

         fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  
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         fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         hf1 = fbond(hr1) / hr1  

         fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

         fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

         call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),fgc3x,fgc3y)  

         if (mod(i+j,2).eq.0) then  

  if (def(i-1,j)==1) then  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

            hf3 = fbond(hr3) / hr3  

            fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

            fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

  else  

   fr3x=0.d0; fr3y=0.d0  

  endif  

           [.........................................................] 

                    

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         if (j.eq.1) then  

            y(i,j,4) = y(i,j,4) - fo  

         endif  

         if (j.eq.my-1) then  

            y(i,j,4) = y(i,j,4) + fo  

         endif  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      j = my  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  
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      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

      hf2 = fbond(hr2) / hr2  

      fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

      fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

      call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

   call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j2,2),fga2ax,fga2ay)  

 [..............................] 

      y(i,j,3) = fr2x + fr3x + fgc1x + fga2ax + fga3bx  

      y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

      y(i,j,4) = fr2y + fr3y + fgc1y + fga2ay + fga3by + fo  

      y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

 

      RETURN  

      END  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function fbond(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/parbond/ a,dm,am  

 

      helexp = dexp( -am * (x-a) )  

      fbond = 2.d0 * am * dm * helexp * (helexp-1.d0)  

      return  

      end  

!c--------------------  gwniaki dinami pou askeitai sto kentriko atomo ----------------  

      subroutine fangcen(xc,yc,xa1,ya1,xa2,ya2,fx,fy)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  
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      h1x = xc - xa1  

      h1y = yc - ya1  

      h2x = xc - xa2  

      h2y = yc - ya2  

      ha = h1x * h2x + h1y * h2y  

      r1 = dsqrt( h1x * h1x + h1y * h1y )  

      r2 = dsqrt( h2x * h2x + h2y * h2y )  

      hb = r1 * r2  

      g = dacos( ha / hb )  

!  if ( (g.lt.1.745).or.(g.gt.2.4435) )  print*,g  

      hfx = ( h1x + h2x) * hb - ha * ( h1x * r2*r2 + h2x * r1*r1 ) / hb  

      hfx = hfx / hb / hb  

      hfy = ( h1y + h2y) * hb - ha * ( h1y * r2*r2 + h2y * r1*r1 ) / hb  

      hfy = hfy / hb / hb  

      fg = fgwn(g) / dsin(g)  

      fx = fg * hfx  

      fy = fg * hfy  

      RETURN  

      END  

!c--------------------  gwniaki dinami pou askeitai sto akriano atomo 1 ----------------  

      subroutine fangakr(xc,yc,xa1,ya1,xa2,ya2,fx,fy)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

 

      h1x = xc - xa1  

      h1y = yc - ya1  

      h2x = xc - xa2  

      h2y = yc - ya2  

      ha = h1x * h2x + h1y * h2y  

      r1 = dsqrt( h1x * h1x + h1y * h1y )  

      r2 = dsqrt( h2x * h2x + h2y * h2y )  

      hb = r1 * r2  

      g = dacos( ha / hb )  
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!  if ( (g.lt.1.745).or.(g.gt.2.4435) )  print*,g  

      hfx = - h2x * hb + ha * h1x * r2*r2 / hb  

      hfx = hfx / hb / hb  

      hfy = - h2y * hb + ha * h1y * r2*r2 / hb  

      hfy = hfy / hb / hb  

      fg = fgwn(g) / dsin(g)  

      fx = fg * hfx  

      fy = fg * hfy  

      RETURN  

      END  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function fgwn(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/pargwn/ rk1,rk2,pi0  

 

      hrelg = x - pi0  

      fgwn = rk1 * hrelg - rk2 * hrelg * hrelg  

      return  

      end  

!c------------------------------------------------------------------  

      subroutine ener(x,mx,my,nd,en,ekin,def)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      dimension x(nd,0:nd,4)  

      common/par/ rm,pi,fo,fr,aobc  

 integer, intent(in) :: def(nd,0:nd)  

 

      epot = 0.d0  

      ekin = 0.d0  

      do i = 2,mx-1  

      do j = 1,my-1  

  if (def(i,j).eq.0) cycle  

         ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  
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         if (def(i,j+1).eq.1) then  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         eps1 = 0.5d0 * eps(hr1)  

  else  

   eps1=0.d0  

  endif  

         if (def(i,j-1).eq.1) then  

   hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

   eps2 = 0.5d0 * eps(hr2)  

  else  

   eps2=0.d0  

  endif  

         if (def(i,j+1).eq.1.and.def(i,j-1)==1) then  

   ga3 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i,j-

1,2)-x(i,j,2))  

   gf3 = dacos( ga3 / hr1 / hr2 )  

   epg3 = epg(gf3)  

   else  

   epg3=0.d0  

   endif  

         if (mod(i+j,2).eq.1) then  

   if (def(i+1,j)==1)then  

             hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

      eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

    if(def(i,j+1)==1) then  

   ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * 

(x(i+1,j,2)-x(i,j,2))  

    gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

    epg2 = epg(gf2)  

    gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

    epg1 = epg(gf1)  

    else  
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     epg1=0.d0; epg2=0.d0  

    endif  

   else  

    eps3=0.d0; epg2=0.d0; epg1=0.d0  

   endif  

              

         else  

   if (def(i-1,j)==1)then   

              hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

       eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

    if(def(i,j+1)==1) then  

             ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-x(i,j,2))

    

           gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

           epg2 = epg(gf2)  

           gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

           epg1 = epg(gf1)  

    else  

     epg2=0.d0; epg1=0.d0  

    endif  

   else  

    eps3=0.d0; epg2=0.d0; epg1=0.d0  

   endif  

         endif  

         epot = epot + eps1 + eps2 + eps3 + epg1 + epg2 + epg3  

      enddo  

      enddo  

      do i = 1,mx,mx-1  

      do j = 1,my-1  

         ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         eps1 = 0.5d0 * eps(hr1)  
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         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         eps2 = 0.5d0 * eps(hr2)  

         ga3 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i,j-1,2)-x(i,j,2))  

         gf3 = dacos( ga3 / hr1 / hr2 )  

!  if ( (gf3.lt.1.745).or.(gf3.gt.2.4435) )  print*,gf3,i,j,'energy gf3'  

         epg3 = epg(gf3)  

         if (mod(j,2).eq.0) then  

            if (mod(i+j,2).eq.1) then  

    if (def(i+1,j)==1) then  

                hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

                ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i+1,j,2)-

x(i,j,2))  

       

  eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

  gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

  epg2 = epg(gf2)  

  gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

  epg1 = epg(gf1)  

    else  

     epg2=0.d0; epg1=0.d0; eps3=0.d0  

    endif  

             else  

    if (def(i-1,j)==1) then  

     hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

                ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-

x(i,j,2))  

     eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

     gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

     epg2 = epg(gf2)  

     gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

     epg1 = epg(gf1)  

    else  
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     epg2=0.d0; epg1=0.d0; eps3=0.d0  

    endif         

      endif  

            epot = epot + eps1 + eps2 + eps3 + epg1 + epg2 + epg3  

         else  

            epot = epot + eps1 + eps2 + epg3  

         endif  

      enddo  

      enddo  

      j = 0  

      do i = 1,mx  

         ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         eps1 = 0.5d0 * eps(hr1)  

         if (mod(i+j,2).eq.1) then  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

            ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i+1,j,2)-x(i,j,2))  

         else  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

            ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-x(i,j,2))  

         endif  

         eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

         gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

!  if ( (gf2.lt.1.745).or.(gf2.gt.2.4435) )  print*,gf2,i,j,'energy gf2'  

         epg2 = epg(gf2)  

         epot = epot + eps1 + eps3 + epg2  

      enddo       

      j = my  

      do i = 1,mx  

         ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         eps2 = 0.5d0 * eps(hr2)  
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         if (mod(i+j,2).eq.1) then  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

            ga1 = (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j-1,2)-x(i,j,2)) * (x(i+1,j,2)-x(i,j,2))  

         else  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

            ga1 = (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j-1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-x(i,j,2))  

         endif  

         eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

         gf1 = dacos( ga1 / hr2 / hr3 )  

!  if ( (gf1.lt.1.745).or.(gf1.gt.2.4435) ) print*,gf1,i,j,'energy gf1'  

         epg1 = epg(gf1)  

         epot = epot + eps2 + eps3 + epg1  

      enddo  

      do i = 1,mx              ! Epot akrianwn atomwn logo tis dinamis  

         do j = 0,1  

            epot = epot + fo * x(i,j,2)  

         enddo  

         do j = my-1,my  

            epot = epot - fo * x(i,j,2)  

         enddo  

      enddo  

      en = ekin + epot  

      return  

      end  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function eps(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/parbond/ a,dm,am  

 

      helexp = dexp( - am * (x-a) )  

      eps = dm * ( helexp * helexp - 2.d0 * helexp + 1.d0)  

      return  
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      end  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function epg(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/pargwn/ rk1,rk2,pi0  

 

      hrelg = x - pi0  

      hrelg2 = hrelg * hrelg  

      epg = rk1 * hrelg2 / 2.d0 - rk2 * hrelg * hrelg2 / 3.d0  

      return  

      end 

 

 

9.2  Κώδικας για δύναμη ζηα άκρα zigzag 

 

!   To programma linei tis eksiswseis kinisis gia to graphenio (me open BC, 2 bonds sta 

akra)  

!   me Morse interatomic potential+nonlinear bending kai statheri dinami sta akra se T=0 

kai ipologizei  

!   gia mia seira apo F, ta strain//, strain_|_, Poisson ratio, E=F/l/strain//  (einai F_|_zg)  

!elegxos diathrhshs ener gia arxikh diataraxh  

!me ateleies 

1/1000!cccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccccc  

        implicit double precision (a-h,o-z)  

        parameter (nd=202)  

 dimension x(nd,0:nd,4)  

 integer, dimension(nd,0:nd) :: def  

 integer :: de, nde, nr  

        common/par/ rm,pi,fo,fr,aobc  

        common/parbond/ a,dm,am  

        common/pargwn/ rk1,rk2,pi0  

call CPU_time(tstart)  
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   nreal=20  

        pi = 4.d0 * datan(1.d0)  

        pi0 = 2.d0 * pi /3.d0  

        rm = 12.d0             ! maza C  

        a = 1.42d0             !  apostasi C-C  

        aobc = 0.5d0 * a       ! den exei simasia poso einai to aobc  

        dm = 5.7d0              ! D tou Morse  

        am = 1.96d0             ! a tou Morse  

        rk1 = 7.d0            ! linear stathera gwnias  

        rk2 = 4.d0            ! nonlinear stathera gwnias  

        open (unit=9,file='flx.inp')  

        read (9,*) tmax,dt,nx,ny,irand,nat  

        read (9,*) fr,fmin,fmax,fstep  

        close (unit=9)  

        if ((nd.lt.nx).or.(nd.lt.ny)) then  

           print*,'nx or ny > nd'  

           stop  

        endif  

        if ( (mod(nx,2).eq.1).or.(mod(ny,2).eq.1) ) then  

           print*,'nx or ny = odd number'  

           stop  

        endif  

 

do iat=1,9       !gia pososto ateleiwn  

nde=int(nx*(ny+1)*(real(iat)/nat) )  

 do nr=1,nreal   !realizations gia kathe pososto ateleiwn    

 print*, nr  

        iterf = nint( (fmax-fmin) / fstep ) + 1  

        fo = fmin  

        nxme = nx / 2  

        nyme = ny / 2  

!------------------eisagw  ateleies  ------------------------  
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open (iat*10+nr) !,file='flxzgat.dat')  

open(iat*100+nr) !file=plegma.dat  

open(iat*1000+nr) !file=ateleies.dat  

        write (nr+iat*10,89)  

 89     format ('# F/l(eV/A^2)  strain//(%)  strain_|_(%)  PoissonRatio  F(eV/A)  E*(N/m)')  

      

 def=1  

 do i=1,irand  

 call random_number(seed)  

 enddo  

 do de=1,nde   

  13 call random_number(seed)  

  i=int(seed*(nx-2)+2)  

  call random_number(seed)  

  j=int(seed*(ny-3)+2)  

  if (def(i,j).eq.1) then  

  def(i,j)=0  

   ! print*, i,j  

 ! write(iat*100+nr,*) i,j  

  else  

  goto 13  

  endif  

 enddo  

!----------------------------------  

     do ifx = 1,iterf  

        print*,"fo", fo  

!---------------------  theseis isorropias  ---------------  

 has = - a  

        do i= 1,nx  

      if (mod(i,2).eq.1) then  

  has = has + a  

      else  
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  has = has + 2.d0 *a  

       endif  

      do j= 0,ny  

                if (mod(j,2).eq.1) then  

                        x(i,j,1) = has  

                else  

                        x(i,j,1) = has - (-1)**i * a / 2.d0  

                endif  

                x(i,j,2) = dble(j-1) * a * dsqrt(3.d0) / 2.d0  

                x(i,j,3) = 0.d0  

               x(i,j,4) = 0.d0  

      enddo  

        enddo  

!katagrafw x,y gia plegma grafenioy kai pinakas ateleiwn  

  do i=1,nx  

     do j=0,ny  

      if (def(i,j)==1) then  

        write(iat*100+nr,*) x(i,j,1), x(i,j,2)!plegma  

       else  

         write(iat*1000+nr,*) i, j!ateleies  

       endif  

     enddo  

   enddo      

 close(iat*100+nr)  

 close(iat*1000+nr)  

        rlp10 = x(nx,nyme,1) - x(1,nyme,1)   !  arxiko mikos1 \\ stin dinami  

!        rlp20 = x(nx,nyme-1,1) - x(1,nyme-1,1)   !  arxiko mikos2 \\ stin dinami  

!!!!!        rlk0 = x(nxme,ny,2) - x(nxme,1,2)    !  arxiko mikos -|- stin dinami  

        rlk0 = x(nxme,ny,2) - x(nxme,0,2)    !  arxiko mikos -|- stin dinami  

!------------------  relaxation  ------------------------  

       time = 0.d0  

 6      CALL runge(x,dt,nx,ny,nd,def)  
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        time = time + dt  

        if (time.le.tmax) goto 6  

        call ener(x,nx,ny,nd,etot,ekin,def)   

        if (ekin.gt.1.d-6)   print*, fo,ekin  

        fdial = fo / 1.23   ! dinami/monada mikous: apostasi 2 atomwn stin zg =a*sqrt(3)/2 

=1.23A  

        strpar = ( ( x(nx,nyme,1) - x(1,nyme,1) ) / rlp10 - 1.d0 ) * 100.d0  

!        strpar2 = ( ( x(nx,nyme-1,1) - x(1,nyme-1,1) ) / rlp20 - 1.d0 ) * 100.d0  

!!!!        strkath = ( ( x(nxme,ny,2) - x(nxme,1,2) ) / rlk0 - 1.d0 ) * 100.d0  

        strkath = ( ( x(nxme,ny,2) - x(nxme,0,2) ) / rlk0 - 1.d0 ) * 100.d0  

        write (nr+iat*10,97) fdial,strpar,strkath,-strkath/strpar,fo,fdial*1600/strpar  

        fo = fo + fstep  

        enddo  

 close (iat*10+nr)  

 enddo  

enddo  

 97     format (f9.4,6x,f9.4,3x,f9.4,6x,f8.5,4x,f5.2,5x,f9.3)  

 call CPU_time(tend)  

print*, "time spent=",tend-tstart,"sec"  

        end  

 

!c-------------------------------------------------------------------  

      SUBROUTINE RUNGE(x,h,nx,ny,nd,def)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      real*8 x(nd,0:nd,4),x1(nd,0:nd,4)  

      real*8 y1(nd,0:nd,4),y2(nd,0:nd,4),y3(nd,0:nd,4),y4(nd,0:nd,4)  

      integer, intent(in) :: def(nd,0:nd)  

  

        CALL FRUNG(X,Y1,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

         do ky=0,ny  

            if (def(kx,ky).eq.0)  cycle  
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            do kd=1,4  

              X1(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * Y1(kx,ky,kd) / 2.d0  

            enddo  

         enddo  

      enddo  

      CALL FRUNG(X1,Y2,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

      do ky=0,ny  

 if (def(kx,ky).eq.0)  cycle  

      do kd=1,4  

      X1(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * Y2(kx,ky,kd) / 2.d0  

      enddo  

      enddo  

      enddo  

      CALL FRUNG(X1,Y3,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

      do ky=0,ny  

 if (def(kx,ky).eq.0)  cycle      

  do kd=1,4  

      X1(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * Y3(kx,ky,kd)  

      enddo  

      enddo  

      enddo  

      CALL FRUNG(X1,Y4,nx,ny,nd,def)  

      do kx=1,nx  

      do ky=0,ny  

 if (def(kx,ky).eq.0)  cycle  

      do kd=1,4  

     X(kx,ky,kd) = X(kx,ky,kd) + H * ( Y1(kx,ky,kd) + 2.d0 * Y2(kx,ky,kd) + 2.d0 * Y3(kx,ky,kd) 

+ Y4(kx,ky,kd) ) / 6.d0  

     enddo  

      enddo  
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      enddo  

      RETURN  

      END  

!------------------------------------------------------------------  

      SUBROUTINE FRUNG(x,y,mx,my,nd,def)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      dimension x(nd,0:nd,4),y(nd,0:nd,4)  

      common/par/ rm,pi,fo,fr,aobc  

 integer, intent(in) :: def(nd,0:nd)  

 

      do i = 2,mx-1  

      do j = 2,my-2  

 if (def(i,j)==0) cycle  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

 if (def(i,j-1).eq.1) then  

          hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

          hf2 = fbond(hr2) / hr2  

          fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

          fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

 else  

   fr2x = 0.d0  ;  fr2y = 0.d0  

 endif  

 if  (def(i,j+1).eq.1) then  

          hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

          hf1 = fbond(hr1) / hr1  

          fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

          fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

 else  

   fr1x=0.d0; fr1y=0.d0  

 endif  

 if [.................................] 
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         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      enddo  

!-------  eks. kinisis gia tis 2 grammes apo katw  (j=0,1)   -------------  

      do i = 2,mx-1  

      do j = 0,1  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

       if (def(i,j+1)==1) then  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         hf1 = fbond(hr1) / hr1  

         fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

         fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

       else  

  fr1x=0.d0; fr1y=0.d0  

       endif  

       if (j.eq.1) then  

  hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

  hf2 = fbond(hr2) / hr2  

  fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

  fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

        if (def(i,j+1).eq.1) then  

  call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),fgc3x,fgc3y)  

        else  

  fgc3x=0.d0; fgc3y=0.d0  

        endif  
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        if (mod(i+j,2).eq.1) then  

   hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

   hf3 = fbond(hr3) / hr3  

   fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

   fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

  if (def(i,j+1).eq.1) then  

   call 

fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

  else  

   fgc1x=0.d0; fgc2y=0.d0  

  endif  

         [..............................................] 

     

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      enddo  

!-------   eks. kinisis gia tis 2 grammes apo panw (j=my,my-1)  -------------  

      do i = 2,mx-1  

      do j = my-1,my  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

 if (def(i,j-1)==1) then  

          hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

          hf2 = fbond(hr2) / hr2  

          fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

          fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

 else  
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  fr2x=0.d0; fr2y=0.d0  

 endif  

       if (j.eq.my-1) then  

           hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

             hf1 = fbond(hr1) / hr1  

             fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

             fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

  if (def(i,j-1)==1) then  

              call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j-1,1),x(i,j-

1,2),fgc3x,fgc3y)  

  else  

   fgc3x=0.d0; fgc3y=0.d0  

  endif  

         if (mod(i+j,2).eq.1) then  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

  if (def(i,j-1)==1) then  

                call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

  else  

   fgc1x=0.d0; fgc1y=0.d0  

  endif  

               fga1ax = 0.d0  ;  fga1ay = 0.d0  

             [........................................] 

    

            fga1bx = 0.d0 ;  fga1by = 0.d0  

            if (mod(i+j,2).eq.1) then  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  
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               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

               call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-1,2),fga2ax,fga2ay)  

  if (def(i,j-2)==1) then  

                 call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-

2,2),fga2bx,fga2by)  

  else  

   fga2bx=0.d0; fga2by=0.d0  

  endif  

               call fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-

1,2),fga3ax,fga3ay)  

               fga3bx = 0.d0  ;  fga3by = 0.d0  

            else  

               hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

               hf3 = fbond(hr3) / hr3  

               fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

               fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

               call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

  if (def(i,j-2)==1) then  

                call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-

2,2),fga2ax,fga2ay)  

  else  

   fga2ax=0.d0; fga2ay=0.d0  

  endif  

               call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-1,2),fga2bx,fga2by)  

               fga3ax = 0.d0  ;  fga3ay = 0.d0  

               call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-1,2),fga3bx,fga3by)  

            endif   

         endif  

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  
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         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      enddo  

!-------   eks. kinisis gia tin prwti stili (i=1)  -------------  

      i = 1  

      j = 0  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  

      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

      hf1 = fbond(hr1) / hr1  

      fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

      fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

[...................................] 

      y(i,j,3) = fr1x + fr3x + fgc2x + fga1ax + fga3bx - fo  

      y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

      y(i,j,4) = fr1y + fr3y + fgc2y + fga1ay + fga3by  

      y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      do j = 1,my-1  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         hf2 = fbond(hr2) / hr2  

         fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

         fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         hf1 = fbond(hr1) / hr1  
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         fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

         fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

         call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),fgc3x,fgc3y)  

    [.................................] 

 

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx - fo  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      j = my  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  

      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

      hf2 = fbond(hr2) / hr2  

      fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

      fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i+1,j,1) )  

      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i+1,j,2) )  

      call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

      call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-2,2),fga2bx,fga2by)  

      call fangakr(x(i+1,j,1),x(i+1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i+1,j-1,1),x(i+1,j-1,2),fga3ax,fga3ay)  

      y(i,j,3) = fr2x + fr3x + fgc1x + fga2bx + fga3ax - fo  

      y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

      y(i,j,4) = fr2y + fr3y + fgc1y + fga2by + fga3ay  

      y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

!-------   eks. kinisis gia tin teleutaia stili (i=mx)  -------------  

      i = mx  
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      j = 0  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  

      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

      hf1 = fbond(hr1) / hr1  

      fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

      fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  

      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

      call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc2x,fgc2y)  

      call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1bx,fga1by)  

      call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-1,j+1,2),fga3ax,fga3ay)  

      y(i,j,3) = fr1x + fr3x + fgc2x + fga1bx + fga3ax + fo  

      y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

      y(i,j,4) = fr1y + fr3y + fgc2y + fga1by + fga3ay  

      y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      do j = 1,my-1  

         y(i,j,1) = x(i,j,3)  

         y(i,j,2) = x(i,j,4)  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         hf2 = fbond(hr2) / hr2  

         fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

         fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         hf1 = fbond(hr1) / hr1  

         fr1x = hf1 * ( x(i,j,1) - x(i,j+1,1) )  

         fr1y = hf1 * ( x(i,j,2) - x(i,j+1,2) )  

        [.............................................] 

  if (def(i-1,j)==1) then  

              call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc1x,fgc1y)  
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  else  

   fgc1x=0.d0; fgc1y=0.d0  

  endif  

  if (def(i-1,j)==1.and.def(i-1,j+1)==1) then  

              call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-

1,j+1,2),fga3ax,fga3ay)  

  else  

   fga3ax=0.d0; fga3ay=0.d0  

  endif  

  if (def(i-1,j)==1.and.def(i-1,j-1)==1) then  

              call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-

1,2),fga3bx,fga3by)  

  else   

   fga3bx=0.d0; fga3by=0.d0  

  endif  

            call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1bx,fga1by)  

            fga1ax = 0.d0  ;   fga1ay = 0.d0  

            fga2bx = 0.d0  ;   fga2by = 0.d0  

            call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-2,2),fga2ax,fga2ay)  

         else  

            fr3x = 0.d0  

            fr3y = 0.d0  

            fgc2x = 0.d0  ;   fgc2y = 0.d0  

            fgc1x = 0.d0  ;   fgc1y = 0.d0  

  if (def(i-1,j+1)==1) then  

             call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j+1,1),x(i-1,j+1,2),fga1bx,fga1by)  

  else  

   fga1bx=0.d0; fga1by=0.d0  

  endif  

            if (j.eq.my-1) then  

               fga1ax = 0.d0  ;   fga1ay = 0.d0  

            else  
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               call fangakr(x(i,j+1,1),x(i,j+1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j+2,1),x(i,j+2,2),fga1ax,fga1ay)  

            endif  

            if (j.eq.1) then  

               fga2bx = 0.d0  ;   fga2by = 0.d0  

            else  

               call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-2,2),fga2bx,fga2by)  

            endif  

     if (def(i-1,j-1)==1) then  

              call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-1,2),fga2ax,fga2ay)  

     else  

  fga2ax=0.d0; fga2ay=0.d0  

     endif  

            fga3ax = 0.d0  ;  fga3ay = 0.d0  

            fga3bx = 0.d0  ;  fga3by = 0.d0  

         endif  

         y(i,j,3) = fr1x + fr2x + fr3x + fgc1x + fgc2x + fgc3x + fga1ax + fga1bx + fga2ax + 

fga2bx + fga3ax + fga3bx + fo  

         y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

         y(i,j,4) = fr1y + fr2y + fr3y + fgc1y + fgc2y + fgc3y + fga1ay + fga1by + fga2ay + 

fga2by + fga3ay + fga3by  

         y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

      enddo  

      j = my  

      y(i,j,1) = x(i,j,3)  

      y(i,j,2) = x(i,j,4)  

      hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

      hf2 = fbond(hr2) / hr2  

      fr2x = hf2 * ( x(i,j,1) - x(i,j-1,1) )  

      fr2y = hf2 * ( x(i,j,2) - x(i,j-1,2) )  

      hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

      hf3 = fbond(hr3) / hr3  

      fr3x = hf3 * ( x(i,j,1) - x(i-1,j,1) )  
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      fr3y = hf3 * ( x(i,j,2) - x(i-1,j,2) )  

      call fangcen(x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),fgc1x,fgc1y)  

      call fangakr(x(i,j-1,1),x(i,j-1,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i,j-2,1),x(i,j-2,2),fga2ax,fga2ay)  

 if (def(i-1,j-1)==1) then  

       call fangakr(x(i-1,j,1),x(i-1,j,2),x(i,j,1),x(i,j,2),x(i-1,j-1,1),x(i-1,j-1,2),fga3bx,fga3by)  

 else  

  fga3bx=0.d0; fga3by=0.d0  

 endif  

      y(i,j,3) = fr2x + fr3x + fgc1x + fga2ax + fga3bx + fo  

      y(i,j,3) = y(i,j,3) / rm  - fr * x(i,j,3)  

      y(i,j,4) = fr2y + fr3y + fgc1y + fga2ay + fga3by  

      y(i,j,4) = y(i,j,4) / rm  - fr * x(i,j,4)  

 

      RETURN  

      END  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function fbond(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/parbond/ a,dm,am  

 

      helexp = dexp( -am * (x-a) )  

      fbond = 2.d0 * am * dm * helexp * (helexp-1.d0)  

      return  

      end  

!c--------------------  gwniaki dinami pou askeitai sto kentriko atomo ----------------  

      subroutine fangcen(xc,yc,xa1,ya1,xa2,ya2,fx,fy)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

 

      h1x = xc - xa1  

      h1y = yc - ya1  

      h2x = xc - xa2  

      h2y = yc - ya2  
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      ha = h1x * h2x + h1y * h2y  

      r1 = dsqrt( h1x * h1x + h1y * h1y )  

      r2 = dsqrt( h2x * h2x + h2y * h2y )  

      hb = r1 * r2  

      g = dacos( ha / hb )  

!  if ( (g.lt.1.58).or.(g.gt.2.61) )  print*,g  

      hfx = ( h1x + h2x) * hb - ha * ( h1x * r2*r2 + h2x * r1*r1 ) / hb  

      hfx = hfx / hb / hb  

      hfy = ( h1y + h2y) * hb - ha * ( h1y * r2*r2 + h2y * r1*r1 ) / hb  

      hfy = hfy / hb / hb  

      fg = fgwn(g) / dsin(g)  

      fx = fg * hfx  

      fy = fg * hfy  

      RETURN  

      END  

!c--------------------  gwniaki dinami pou askeitai sto akriano atomo 1 ----------------  

      subroutine fangakr(xc,yc,xa1,ya1,xa2,ya2,fx,fy)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

 

      h1x = xc - xa1  

      h1y = yc - ya1  

      h2x = xc - xa2  

      h2y = yc - ya2  

      ha = h1x * h2x + h1y * h2y  

      r1 = dsqrt( h1x * h1x + h1y * h1y )  

      r2 = dsqrt( h2x * h2x + h2y * h2y )  

      hb = r1 * r2  

      g = dacos( ha / hb )  

!  if ( (g.lt.1.58).or.(g.gt.2.61) )  print*,g   ! gwnies ektos diastimatos 90-150 moirwn  

      hfx = - h2x * hb + ha * h1x * r2*r2 / hb  

      hfx = hfx / hb / hb  

      hfy = - h2y * hb + ha * h1y * r2*r2 / hb  
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      hfy = hfy / hb / hb  

      fg = fgwn(g) / dsin(g)  

      fx = fg * hfx  

      fy = fg * hfy  

      RETURN  

      END  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function fgwn(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/pargwn/ rk1,rk2,pi0  

 

      hrelg = x - pi0  

      fgwn = rk1 * hrelg - rk2 * hrelg * hrelg  

      return  

      end  

!c------------------------------------------------------------------  

      subroutine ener(x,mx,my,nd,en,ekin,def)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      dimension x(nd,0:nd,4)  

      common/par/ rm,pi,fo,fr,aobc  

 integer, intent(in) :: def(nd,0:nd)  

 

      epot = 0.d0  

      ekin = 0.d0  

      do i = 2,mx-1  

      do j = 1,my-1  

  if (def(i,j).eq.0) cycle  

        ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  

  if (def(i,j+1).eq.1) then  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         eps1 = 0.5d0 * eps(hr1)  

  else  
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   eps1=0.d0  

  endif  

  if (def(i,j-1).eq.1) then  

   hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

   eps2 = 0.5d0 * eps(hr2)  

  else  

   eps2=0.d0  

  endif  

  if (def(i,j+1).eq.1.and.def(i,j-1)==1) then  

   ga3 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i,j-

1,2)-x(i,j,2))  

   gf3 = dacos( ga3 / hr1 / hr2 )  

   epg3 = epg(gf3)  

  else  

   epg3=0.d0  

  endif  

        if (mod(i+j,2).eq.1) then  

   if (def(i+1,j)==1)then  

             hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

      eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

   else  

    eps3=0.d0  

   endif  

   if (def(i+1,j)==1.and.def(i,j+1)==1) then  

   ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * 

(x(i+1,j,2)-x(i,j,2))  

    gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

    epg2 = epg(gf2)  

    gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

    epg1 = epg(gf1)  

   else  

    epg1=0.d0; epg2=0.d0  
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   endif  

     

              

         else  

   if (def(i-1,j)==1)then   

  hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

  eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

    if(def(i,j+1)==1) then  

  ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-

x(i,j,2))    

  gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

  epg2 = epg(gf2)  

  gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

  epg1 = epg(gf1)  

    else  

     epg2=0.d0; epg1=0.d0  

    endif  

   else  

    eps3=0.d0; epg2=0.d0; epg1=0.d0  

   endif  

         endif  

         

         epot = epot + eps1 + eps2 + eps3 + epg1 + epg2 + epg3  

      enddo  

      enddo  

      do i = 1,mx,mx-1  

      do j = 1,my-1  

         ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         eps1 = 0.5d0 * eps(hr1)  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         eps2 = 0.5d0 * eps(hr2)  
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         ga3 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i,j-1,2)-x(i,j,2))  

         gf3 = dacos( ga3 / hr1 / hr2 )  

!  if ( (gf3.lt.1.58).or.(gf3.gt.2.61) )  print*,gf3,i,j,'energy gf3'  

         epg3 = epg(gf3)  

         if (mod(j,2).eq.0) then  

            if (mod(i+j,2).eq.1) then  

    if (def(i+1,j)==1) then  

                hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

                ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i+1,j,2)-

x(i,j,2))  

     eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

     gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

     epg2 = epg(gf2)  

     gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

     epg1 = epg(gf1)  

    else  

     epg2=0.d0; epg1=0.d0; eps3=0.d0  

    endif  

             else  

    if (def(i-1,j)==1) then  

     hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

                ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-

x(i,j,2))  

     eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

     gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

     epg2 = epg(gf2)  

     gf1 = 2.d0 * pi - gf3 - gf2  

     epg1 = epg(gf1)  

    else  

     epg2=0.d0; epg1=0.d0; eps3=0.d0  

    endif         

      endif  
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            epot = epot + eps1 + eps2 + eps3 + epg1 + epg2 + epg3  

         else  

            epot = epot + eps1 + eps2 + epg3  

         endif  

      enddo  

      enddo  

      j = 0  

      do i = 1,mx  

         ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  

         hr1 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j+1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j+1,2))**2 )  

         eps1 = 0.5d0 * eps(hr1)  

         if (mod(i+j,2).eq.1) then  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

            ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i+1,j,2)-x(i,j,2))  

         else  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

            ga2 = (x(i,j+1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j+1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-x(i,j,2))  

         endif  

         eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

         gf2 = dacos( ga2 / hr1 / hr3 )  

!  if ( (gf2.lt.1.58).or.(gf2.gt.2.61) )  print*,gf2,i,j,'energy gf2'  

         epg2 = epg(gf2)  

         epot = epot + eps1 + eps3 + epg2  

      enddo       

      j = my  

      do i = 1,mx  

         ekin = ekin + 0.5d0 * rm * ( x(i,j,3)*x(i,j,3) + x(i,j,4)*x(i,j,4) )  

         hr2 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i,j-1,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i,j-1,2))**2 )  

         eps2 = 0.5d0 * eps(hr2)  

         if (mod(i+j,2).eq.1) then  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i+1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i+1,j,2))**2 )  

            ga1 = (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) * (x(i+1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j-1,2)-x(i,j,2)) * (x(i+1,j,2)-x(i,j,2))  
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         else  

            hr3 = dsqrt( (x(i,j,1)-x(i-1,j,1))**2 + (x(i,j,2)-x(i-1,j,2))**2 )  

            ga1 = (x(i,j-1,1)-x(i,j,1)) * (x(i-1,j,1)-x(i,j,1)) + (x(i,j-1,2)-x(i,j,2)) * (x(i-1,j,2)-x(i,j,2))  

         endif  

         eps3 = 0.5d0 * eps(hr3)  

         gf1 = dacos( ga1 / hr2 / hr3 )  

!  if ( (gf1.lt.1.58).or.(gf1.gt.2.61) ) print*,gf1,i,j,'energy gf1'  

         epg1 = epg(gf1)  

         epot = epot + eps2 + eps3 + epg1  

      enddo  

      do j = 0,my  

         epot = epot + fo * x(1,j,1) - fo * x(mx,j,1)     ! Epot akrianwn atomwn logo tis dinamis  

      enddo  

      en = ekin + epot  

      return  

      end  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function eps(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/parbond/ a,dm,am  

 

      helexp = dexp( - am * (x-a) )  

      eps = dm * ( helexp * helexp - 2.d0 * helexp + 1.d0)  

      return  

      end  

!-------------------------------------------------------------------------  

      function epg(x)  

      implicit double precision (a-h,o-z)  

      common/pargwn/ rk1,rk2,pi0  

 

      hrelg = x - pi0  

      hrelg2 = hrelg * hrelg  
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      epg = rk1 * hrelg2 / 2.d0 - rk2 * hrelg * hrelg2 / 3.d0  

      return  

      end 
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connected through single  G–C base-pairs.  In  the former  case,  hole  transfer  rates  show a strong 

exponential decrease with the length of the bridge for short bridges,  while a switching to weak 

distance dependence has been observed for longer bridges. In the latter case, a power law seems to 

better describe the distance dependence of charge transfer rates. All these experimental observations 

are qualitatively reproduced by our simulations without any adjustable parameter, considering only 

tunneling as the charge transfer mechanism. Physical  insights into the mechanism providing the 

switching  behavior  in  the  case  of  (T–A)n  bridges  are  presented  through  an  analysis  of  the  

eigenfunctions of the system. 

Currently, similar experiments have been and are being simulated. 

• E.Spanou,  G.  Kalosakas,  K.  Galiotis  and  K.  Papagelis  "Infuence  of  vacancies  in  the  

mechanical  response  of  graphene"  poster  presentation  on  International  Summer  School/ 

Workshop on Graphene 14-18 July 2014, Patras, Greece

B) Research Experience

Gained experience from the above research activities is listed below:

• Simulation of molecular systems in FORTRAN

• Use of Monte Carlo & Molecular Dynamics method

• Understanding of quantum mechanics
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• Data analysis

• Files manipulation (comparison, merging exc) through linux terminal bash line

• Bash scripting

• Bibliographic research

Basic  experimental  experience  due  to  the  laboratories  in  University  with  a  strong  theoretical 

background

-charactarization/analysis

• SEM & photonic microscopy

• NMR, XRD

• DSC, DMA, TGA

• Nanoidentation

• Measurement of pH

• Determination of refractive index in liquids

• Mechanical testing (tension, torsion, bending, hardness) on metals and polymers.

• Measurement of dielectric constant of materials

• Effect of environmental factors and solvents on the mechanical behavior of polymers.

• HPLC

• Potentiometric methods of analysis

-synthesis

• Separation by decantation, filtration, centrifugation, extraction

• Isolation of natural products

• Synthesis of polymers with free radicals and by condensation polymerization

• Thermoplastic and thermosetting synthesis

• Production of polymeric synthetic fibers

• CVD, autoclave, spin coating

• Hydrogels

• Preparation and characterization of calcium phosphate salts

• Lamination and shaping on metals
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TRAINING PROGRAMS ATTENDED 

• International Summer School/ Workshop on Graphene 14-18 July 2014, Patras, Greece

• Summer School on "Graphene: Properties & applications" , 1-3 july 2013, Patras, Greece

• Summer School on "Nano-materials & devices", 9-12 july 2012, Patras, Greece

• Winter Course on Modeling and Computer Simulation Methods for Dendrimers and Complex 

Soft Matter, 12-16 December 2012

CONFERENCES

• XVII Conference of Solid State Physics & Material Science, Sept. 2012

• 6th Conference of the Hellenic Society for Computantional Biology & Bioinformatics, Okt. 2011

• 3th and 7th Conference of the Hellenic Society for Biomaterials, Nov. 2008 & 2012

SCHOLARSHIP

Scholarship for my MSc thesis on graphene by  THALIS Program and ICETH/FORTH Patras

RELEVANT WORKING EXPERIENCE

• B2B sales & executive assistant of CEO at IDPLUS Advertising Company

• Private tutor of mathematics and physics to highschool students

• Private tutor of Quantum Mechanics, Statistical Mechanics, Elements of Molecular Physics and 

Quantum Chemistry, Information I & II in University students

• Preparation of citations on University students behalf

PERSONALITY

hard working,     fond of learning,     flexible,     creative,     team working,     meet deadlines,     active

     

REFERENCES

1. George Kalosakas, Lecturer, Mat. Sc. Dep., Patras Univ.    2.Tassiopoulos Christos, CEO at IDPLUS 

Tel: +30 2610969930    Tel: +30 2130252783

Email: georgek@upatras.gr    Email: idplusco@gmail.com
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