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Δπραξηζηίεο 

Θα ήζεια θαηαξράο λα επραξηζηήζσ ζεξκά ηνπο επηβιέπνληέο κνπ Γψξν Θενδψξνπ 

θαη Υξήζην Σδνπκαλέθα, γηα ηελ εκπηζηνζχλε πνπ κνπ έδεημαλ λα αλαιάβσ ην ζέκα απηφ, 

θαζψο θαη γηα ηηο γλψζεηο πνπ κνπ κεηέδσζαλ ζην βξαρχ απηφ ρξνληθφ δηάζηεκα ηεο 

ζπλεξγαζίαο καο. Θα ήζεια επίζεο λα επραξηζηήζσ ηνπο Γηψξγν Καιφζαθα θαη Κψζηα 

Παπαγγειή απφ ην παλεπηζηήκην παηξψλ, γηα ηελ πνιχηηκε βνήζεηα θαη ζπκβνπιέο πνπ κνπ 

πξνζέθεξαλ γηα ηελ νινθιήξσζε ηνπ ζέκαηνο απηνχ θαζψο θαη γηα ηηο γλψζεηο θαη ηελ 

εκπεηξία πνπ απνθφκηζα απφ ηελ ζπλεξγαζία καο ηα ηειεπηαία ηέζζεξα ρξφληα, θαζψο θαη 

ηνλ θ. Κψζηα Γαιηψηε γηα ηηο ζπκβνπιέο ηνπ θαη ηηο πξνηάζεηο ηνπ ζε νξηζκέλα ζθέιε ηεο 

εξγαζίαο. Δπραξηζηψ ηνλ Μηράιε ΢ηγάια ηνπ παλεπηζηεκίνπ παηξψλ, γηα ηελ ηδηαηηέξσο 

θαξπνθφξα ζπλεξγαζία καο ηα ηειεπηαία ηέζζεξα ρξφληα. Δπίζεο ζα ήζεια λα επραξηζηήζσ 

ηνπο Μαλψιε Κνπθάξα, Νίθν Αξαβαληηλφ θαη Mahesh Neupane γηα ηελ εκπεηξία θαη ηηο 

γλψζεηο πνπ αληαιιάμακε κέζσ ηεο ζπλεξγαζίαο καο ηα ηειεπηαία ρξφληα. Σέινο ζα ήζεια 

λα επραξηζηήζσ ηελ Ησάλλα γηα ηελ θαηαλφεζε θαη ηελ ππνκνλή πνπ κνπ έδεημε ζην 

δηάζηεκα απηφ. Ζ παξνχζα εξγαζία έγηλε ζην πιαίζην ηνπ πξνγξάκκαηνο "Graphenecomp", 

ζπγρξεκαηνδνηνχκελν απφ ηελ Διιάδα θαη ηελ Δπξσπατθή Έλσζε δηα κέζσ ηνπ 

πξνγξάκκαηνο Δ΢ΠΑ 2007-2013. Οη αηνκηζηηθέο απεηθνλίζεηο παξάρζεθαλ κε ην VMD 

package [1] θαη νη γξαθηθέο παξαζηάζεηο κε ρξήζε ηνπ Daniel’s XL toolbox [2]. 
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Πεξίιεςε 

Σν γξαθέλην απνηειεί κηα ππέξιεπηε κεκβξάλε πάρνπο κφιηο ελφο αηφκνπ άλζξαθα θαη 

ραξαθηεξίδεηαη απφ εμαηξεηηθέο ειεθηξνληθέο, ζεξκηθέο θαη κεραληθέο ηδηφηεηεο, νη νπνίεο 

μεπεξλνχλ θαηά πνιχ απηέο ησλ ζπκβαηηθψλ πιηθψλ. Όληαο ην πξψην δηζδηάζηαην πιηθφ πνπ 

αλαθαιχθζεθε, ην γξαθέλην έρεη θεληξίζεη έληνλα ην ελδηαθέξνλ ησλ εξεπλεηψλ θαη ηεο 

βηνκεραλίαο, θαζψο εηθάδεηαη φηη ζα κπνξνχζε λα απνηειέζεη ηε βάζε γηα πνιπάξηζκεο 

εθαξκνγέο ζηα ζχλζεηα πιηθά, ηελ νπηνειεθηξνληθή, ηελ ηαηξηθή, ηνπο ππεξππθλσηέο θαη ζε 

αξθεηνχο θιάδνπο αθφκα. Ζ επηβνιή εθειθπζηηθψλ θαη ζιηπηηθψλ ηάζεσλ θαη 

παξακνξθψζεσλ επηθέξεη ζεκαληηθέο κεηαβνιέο ζηηο ηδηφηεηεο ηνπ γξαθελίνπ, νπφηε ν 

πξνζδηνξηζκφο ηεο ζπκπεξηθνξάο ηνπ ππφ ζπλζήθεο θφξηηζεο παξνπζηάδεη ηδηαίηεξν 

ελδηαθέξνλ. 

΢ηελ εξγαζία απηή πξαγκαηνπνηήζεθαλ πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο (ΜΓ) κε 

ηξία δηαθνξεηηθά εκη-εκπεηξηθά πεδία δπλάκεσλ πξνθεηκέλνπ λα κειεηεζεί ε κεραληθή 

ζπκπεξηθνξά απιψλ θαη πνιιαπιψλ θχιισλ γξαθελίνπ ππφ ζηαζεξά ζιηπηηθά θνξηία (stress 

controlled simulations). Οη πξνζνκνηψζεηο ΜΓ έιαβαλ ρψξα ζην ηζφζεξκν-ηζνβαξέο 

ζηαηηζηηθφ ζχλνιν γηα ζεξκνθξαζίεο ίζεο κε 1Κ θαη 300Κ, θαη πίεζε ίζε κε 0 bar. Απφ ηηο 

πξνζνκνηψζεηο απηέο ππνινγίζηεθαλ νη θακπχιεο ζιηπηηθήο ηάζεο – παξακφξθσζεο ελψ 

απφ ηηο ηειεπηαίεο πξνζδηνξίζηεθαλ νη θξίζηκεο ηάζεηο θαη παξακνξθψζεηο γηα ηηο νπνίεο ην 

γξαθέλην πθίζηαηαη ιπγηζκφ, ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο ηνπ Young θαζψο θαη ν ιφγνο Poisson. 

Ζ ζπκπεξηθνξά ησλ θχιισλ γξαθελίνπ εμεηάζηεθε γηα ηξία είδε ζπλνξηαθψλ ζπλζεθψλ 

θαηά κήθνπο ηεο δηεχζπλζεο θφξηηζεο  (“ειεχζεξα”, “ζηαζεξά” θαη “θαξθσκέλα” άθξα), 

ελψ εθηφο ησλ ζπκβαηηθψλ δηεπζχλζεσλ (Zigzag θαη Armchair), ειέγρζεθαλ θαη ελδηάκεζεο 

δηεπζχλζεηο πνπ ραξαθηεξίδνληαη απφ ηε γσλία ζchiral. Σα απνηειέζκαηα ηεο ΜΓ 

ζπγθξίζεθαλ κε ηε γξακκηθή ζεσξία ειαζηηθφηεηαο ησλ Euler-Bernoulli γηα επίπεδεο πιάθεο 

ππφ ζηαζεξά θνξηία, πξνθεηκέλνπ λα δηεξεπλεζνχλ ηπρφλ απνθιίζεηο πνπ νθείινληαη ζηηο 

ζεξκηθέο θηλήζεηο θαζψο θαη ζηε δηαθξηηή θχζε ηνπ απινχ θαη ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ 

γξαθελίνπ. 
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Abstract 

Graphene is an ultrathin membrane with a thickness of just one carbon atom and is 

characterized by exceptional electronic, thermal and mechanical properties which far exceed 

those of the conventional 3D materials. Graphene being the first two-dimensional material 

discovered has spurred the interest of both academic researchers and industry, since it could 

form a basis for numerous applications in several branches of technology, such as composite 

materials, optoelectronics, medicine, supercapacitors and many more. By applying stress or 

strain on graphene one can modify its properties so the determination of its behavior under 

mechanical load is of particular interest. 

In this work we performed molecular dynamics simulations (MD) with three different 

semi-empirical force fields in order to study the mechanical behavior of single and multiple 

graphene sheets under constant compressive loads (stress controlled simulations). The MD 

simulations took place in the isothermal- isobaric statistical ensemble for temperatures equal 

to 1K and 300K and a pressure of 0 bar. From the simulations we calculated the compressive 

stress-strain curves of graphene, the critical buckling stress and strain, the Young’s modulus 

and the Poisson’s ratio. The behavior of graphene sheets was examined for three types of 

boundary conditions along the loading direction ("free", "fixed" and "pinned" edges), while 

apart from the conventional directions of graphene (Zigzag and Armchair) we performed tests 

for various chiralities as well . The results of the MD were compared with the linear elasticity 

theory of Euler-Bernoulli for loaded slabs, in order to investigate any discrepancies related to 

the effect of the temperature and to the discrete nature of the single and multilayer graphene. 
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1. Δηζαγσγή ζην γξαθέλην 

1.1 Η αλαθάιπςε ηνπ γξαθελίνπ 

Σν γξαθέλην απνκνλψζεθε θαη ραξαθηεξίζηεθε γηα πξψηε θνξά ην 2003 απφ ηνλ Α. 

Geim θαη ηελ νκάδα ηνπ [3]. Σν 2002, ν Α. Geim, επεξεαζκέλνο απφ έλα άξζξν 

αλαζθφπηζεο ηεο M. Dresselhaus [4], ήζειε λα εμεηάζεη ηε ζπκπεξηθνξά ιεπηψλ ληθάδσλ 

άλζξαθα θάησ απφ δηάθνξεο πεηξακαηηθέο ζπλζήθεο, καδί κε ην δηδαθηνξηθφ θνηηεηή ηνπ D. 

Jiang [3]. Πξνθεηκέλνπ λα παξαγάγεη ιεπηέο ληθάδεο απφ γξαθίηε, δήηεζε απφ ηνλ D. Jiang 

λα ζηηιβψζεη έλα θνκκάηη γξαθίηε. Ωζηφζν, εθ παξαδξνκήο, έδσζε ζην θνηηεηή ηνπ έλα 

θνκκάηη γξαθίηε πςειήο ππθλφηεηαο (ν νπνίνο δελ κπνξεί λα απνμπζηεί εχθνια), αληί ηνπ 

ππξνιπηηθνχ γξαθίηε πςεινχ πξνζαλαηνιηζκνχ (HOPG) κε απνηέιεζκα νη πξνζπάζεηεο ηνπ 

D. Jiang λα πξνβνχλ άθαξπεο, θαζψο ην πάρνο ηεο ληθάδαο ήηαλ πνιχ κεγάιν (~10 κm). 

Ωζηφζν έλαο ζπλάδειθνο ηνπ Α. Geim, ν O. Shklyarevskii, αθνχγνληαο ην δηάινγν κεηαμχ 

ησλ Α. Geim θαη D. Jiang, ηνπο πξφηεηλε λα ρξεζηκνπνηήζνπλ ππνιείκκαηα γξαθίηε απφ ηηο 

θνιιεηηθέο ηαηλίεο πνπ ρξεζηκνπνηνχζε ν ίδηνο γηα ηελ πξνεηνηκαζία ησλ HOPG σο 

δεηγκάησλ αλαθνξάο γηα ην κηθξνζθφπην ζάξσζεο θαηλνκέλνπ ζήξαγγαο (STM), φπσο απηέο 

ηεο εηθφλαο 1.1α. Πξνο κεγάιε έθπιεμε ηνπ A. Geim, νη ληθάδεο γξαθίηε ζηελ θνιιεηηθή 

ηαηλία ήηαλ αξθεηά ιεπηφηεξεο απφ φηη είρε ζπλαληήζεη κέρξη ηφηε.  

 

Δηθόλα 1.1. (α) Κνκκάηη θνιιεηηθήο ηαηλίαο κε ππνιείκκαηα γξαθίηε. Απεηθφληζε ηνπ γξαθελίνπ 

απφ (β) νπηηθή κηθξνζθνπία θαη απφ (γ) κηθξνζθνπία αηνκηθήο δχλακεο [E1].  

΢ηε ζπλέρεηα ν Α. Geim κε ηελ νκάδα ηνπ ζε ζπλεξγαζία κε ην ηλζηηηνχην 

κηθξνειεθηξνληθήο Chernogolovka, βειηηζηνπνίεζαλ ηελ δηαδηθαζία παξαζθεπήο ηνπ 

νπηηθνχ (νπηηθή κηθξνζθνπία θαη κηθξνζθνπία αηνκηθήο δχλακεο φπσο θαίλεηαη ζηηο εηθφλεο 



2 

 

1.1α θαη 1.1γ αληίζηνηρα) θαη ειεθηξηθνχ ραξαθηεξηζκνχ ηνπ γξαθελίνπ, αλαθαιχπηνληαο 

έηζη ηδηφηεηεο νη νπνίεο δελ απαληψληαη ζηα ζπλήζε ηξηζδηάζηαηα πιηθά [3]. Σν 2004-2005 ν 

Α. Geim καδί κε ηνλ K. Novoselov θαη ηελ ππφινηπε νκάδα ηνπ δεκνζίεπζαλ ηηο πξψηεο 

πεηξακαηηθέο εξγαζίεο γηα ην γξαθέλην [3,5,6], γηα ηηο νπνίεο ηνπο απνλεκήζεθε ην Νφκπει 

Φπζηθήο ηνπ 2010 [7]. Μέρξη εθείλε ηελ ζηηγκή ε χπαξμε δηδηάζηαησλ θξπζηάιισλ ζαλ ην 

γξαθέλην ζεσξνχληαλ αδχλαηε (ζεξκνδπλακηθά αζηαζείο θξχζηαιινη) [8], γεγνλφο πνπ είρε 

επαιεζεπηεί ελ κέξεη θαη απφ πεηξακαηηθέο παξαηεξήζεηο [9]. 

1.2 Η δνκή ηνπ γξαθελίνπ 

Σν γξαθέλην απνηειεί κηα ππέξιεπηε κεκβξάλε πάρνπο (lz) κφιηο ελφο αηφκνπ 

άλζξαθα, ηα άηνκα ηεο νπνίαο είλαη ππθλά δηαηεηαγκέλα κε απνζηάζεηο πξψησλ γεηηφλσλ 

ίζεο κε dc-c=1.42Å [10]. Ζ αηνκηθή δνκή ηνπ γξαθελίνπ πξνζδηνξίζηεθε κέζσ ηεο 

ειεθηξνληθήο κηθξνζθνπίαο δηέιεπζεο (TEM) [11], ελψ ε εμαγσληθή γεσκεηξία ηνπ 

εμαθξηβψζεθε κέζσ ραξαθηεξηζκνχ ηνπ κε πεξίζιαζε αθηίλσλ X.  

 

Δηθόλα 1.2. Σν εμαγσληθφ πιέγκα Bravais ηνπ γξαθελίνπ γηα  a=b=1.42 𝟑Å θαη γ=120˚. 

Ζ θξπζηαιιηθή δνκή ηνπ δηζδηάζηαηνπ απηνχ πιέγκαη νο κπνξεί λα παξαζηαζεί σο 

έλα εμαγσληθφ πιέγκα Bravais δηαηνκηθήο βάζεο, κε δηαλχζκαηα ζέζεο: 

 𝑟𝐴=  0,0      𝜅𝛼𝜄     𝑟𝐵 𝐚
2

3
,𝒃

1

3
  (1.1) 
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φπνπ |a|=|b|=1.42 3Å, θαη γ=120˚ ε γσλία κεηαμχ ησλ a θαη b. ΢ηελ εηθφλα 1.2 

αλαπαξίζηαηαη έλα πιέγκα γξαθελίνπ θαζψο θαη ε θπςειίδα (κε πξάζηλν ρξψκα) ηνπ 

εμαγσληθνχ πιέγκαηνο Bravais. Οη πιεπξέο 

ηνπ εηθνληδφκελνπ πιέγκαηνο είλαη ηχπνπ 

Zigzag (παξάιιεια ζην b) θαη ηχπνπ 

Armchair (παξάιιεια ζην a). Παξφιν πνπ 

ην γξαθέλην έρεη πάρνο (lz) κφιηο έλα άηνκν 

άλζξαθα, πνπ δελ κπνξεί λα νξηζηεί κε 

απζηεξφ ηξφπν, ζε αξθεηέο πεξηπηψζεηο ην 

πάρνο απηφ νξίδεηαη ίζν κε ηελ απφζηαζε 

κεηαμχ ησλ θχιισλ γξαθελίνπ ζην γξαθίηε 

(lz=3.35Å). Ο θξχζηαιινο ηνπ γξαθελίνπ 

εθηφο απφ δνκηθφο ιίζνο ηνπ γξαθίηε 

απνηειεί ηνλ βαζηθφ δνκηθφ ιίζν ησλ 

θνπιεξελίσλ (buckminster-fullerenes) θαζψο 

θαη ησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα φπσο 

αλαπαξηζηάηαη θαη ζηελ εηθφλα 1.3.  

1.3 Ιδηόηεηεο ηνπ γξαθελίνπ 

1.3.1 Ηιεθηξνληθέο 

Σν γξαθέλην φληαο δηδηάζηαην πιηθφ, ραξαθηεξίδεηαη απφ εμσηηθέο ηδηφηεηεο, νη νπνίεο 

δελ εκθαλίδνληαη ζηα ζπλήζε πιηθά. Σν ελδηαθέξνλ γηα ην γξαθέλην εθηηλάρζεθε ζηα χςε 

έλαλ ρξφλν κεηά ηελ αλαθάιπςή ηνπ θαζψο oη A. Geim et. al., ζε ζπλεξγαζία κε ηελ νκάδα 

ηνπ P. Kim, βξήθαλ φηη νη θνξείο θνξηίνπ ηνπ γξαθελίνπ (ειεθηξφληα θαη νπέο) 

ραξαθηεξίδνληαη απφ πνιχ πςειή επθηλεζία (κε ηαρχηεηα Fermi, 𝑣𝐹= 106𝑚/𝑠), θαη 

βαιιηζηηθή θίλεζε (θαζψο νη θνξείο κπνξνχλ λα ηαμηδέςνπλ απνζηάζεηο ηεο ηάμεο ηνπ 

κηθξνκέηξνπ ρσξίο λα ζθεδαζηνχλ) [12]. Γηάθνξα πεηξάκαηα έρνπλ δείμεη φηη ε επθηλεζία 

είλαη κεγαιχηεξε ησλ 15,000 cm
2
·V

−1
·s

−1
, ελψ ην ζεσξεηηθφ φξην (ην νπνίν εμαξηάηαη απφ 

ηελ ζθέδαζε ησλ ειεθηξνλίσλ) εθηηκάηαη ζηα 200,000 cm
2
·V

−1
·s

−1 
[13].  

Ζ ειεθηξνληθή δνκή ηνπ γξαθελίνπ ραξαθηεξίδεηαη σο εκηκεηαιιηθή θαζψο 

απνηειείηαη απφ δχν ελεξγεηαθέο δψλεο νη νπνίεο ηέκλνληαη ζηα k-points ηεο δψλεο Brillouin 

Δηθόλα 1.3. Σν γξαθέλην (2D), απνηειεί ηνλ 

δνκηθφ ιίζν ησλ θνπιεξελίσλ (0D), ησλ 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα (1D) θαη ηνπ γξαθίηε 

(3D) [E2]. 
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(γλσζηά θαη σο ζεκεία Dirac). Όπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθφλα 1.4 ε δηαζπνξά (E-k) θνληά 

ζηα k-points είλαη γξακκηθή κε απνηέιεζκα ε ελεξγφο κάδα ησλ εμηηνλίσλ λα είλαη κεδεληθή 

θαζψο εμαξηάηαη απφ ηελ θακππιφηεηα ζε απηά ηα ζεκεία:  𝑚𝑒
∗∝

𝜕2𝐸

𝜕𝑘𝑥𝜕𝑘𝑦
. Σα εμηηφληα απηά 

είλαη γλσζηά θαη σο “αβαξή θεξκηφληα ηνπ Dirac”, ε δηαζπνξά ησλ νπνίσλ πεξηγξάθεηαη απφ 

ηε ζρέζε: 

 𝛦= ħ𝑣𝐹 𝑘𝑥
2 + 𝑘𝑦

2
  (1.2) 

Σα ζσκαηίδηα απηά παξνπζηάδνπλ αζπλήζηζηεο ηδηφηεηεο φπσο ε έιιεηςε επαηζζεζίαο ζε 

εμσηεξηθά πεδία [14] θαη ην αλψκαιν θβαληηθφ θαηλφκελν ηνπ Hall [12].  

 

Δηθόλα 1.4. (αξηζηεξά) Ζ δηαζπνξά E-k ζην γξαθέλην. (δεμηά) Δζηίαζε ζηελ πεξηνρή ελφο εθ ησλ 

έμη k-points (θψλσλ Dirac), ζην νπνίν ε θαίλεηαη θαζαξά ε γξακκηθή εμάξηεζε [E3]. 

1.3.2 Οπηηθέο 

Ζ νπηηθή απνξξφθεζε ηνπ γξαθελίνπ είλαη αζπλήζηζηα πςειή, θαζψο έλα κφλν θχιιν 

γξαθελίνπ κπνξεί λα απνξξνθήζεη ην 2.3% κηαο θσηεηλήο δέζκεο [15]. Ζ πςειή 

απνξξφθεζε ηνπ γξαθελίνπ νθείιεηαη ζηελ πςειή επθηλεζία ησλ ειεθηξνλίσλ ηνπ, ελψ έρεη 

απνδεηρζεί φηη εμαξηάηαη απφ ηελ ζηαζεξά ηεο ιεπηήο πθήο α (θαζψο ε απνξξφθεζε ελφο 

θχιινπ γξαθελίνπ ηζνχηαη κε π·α) [15]. Ζ πξνζζήθε ελφο αθφκα θχιινπ γξαθελίνπ απμάλεη 

ηελ απνξξφθεζε θαηά ηελ ίδηα πνζφηεηα (~2.3%) ελψ έρεη επίζεο παξαηεξεζεί φηη φηαλ ε 

έληαζε ηεο δηεξρφκελεο αθηηλνβνιίαο απμεζεί αξθεηά θαη πεξάζεη ην θαηψθιη θνξεζκνχ 
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ξνήο (saturation fluence) ε απνξξνθεηηθφηεηα ηνπ γξαθελίνπ ειαηηψλεηαη. Ζ ηδηφηεηα απηή 

ζεσξείηαη αξθεηά ζεκαληηθή ζε laser νπηηθψλ ηλψλ [13]. 

 

Δηθόλα 1.5. (α) Φσηνγξαθία ελφο θχιινπ γξαθελίνπ πνπ θαιχπηεηαη απφ έλα δεχηεξν θχιιν. Οη 

κπιε γξακκέο παξηζηάλνπλ ηελ έληαζε ηεο αθηηλνβνιίαο ζηελ πεξηνρή ηνπ αέξα, θαζψο θαη ηνπ 

απινχ θαη ηνπ δηπινχ θχιινπ γξαθελίνπ. (β) Σν θάζκα δηαπεξαηφηεηαο ελφο θχιινπ γξαθελίνπ. Ζ 

κείσζε ηεο δηαπεξαηφηεηαο γηα ι<500κm νθείιεηαη ζε αθαζαξζίεο ηνπ δείγκαηνο. Ζ πξάζηλε γξακκή 

παξηζηάλεη ηε δηαπεξαηφηεηα ησλ δηδηάζηαησλ θεξκηνλίσλ ηνπ Dirac, ελψ ζηελ θφθθηλε γξακκή 

ιακβάλεηαη ππφςε θαη ε κε-γξακκηθφηεηα ηνπ ειεθηξνληθνχ θάζκαηνο ηνπ γξαθελίνπ. ΢ην έλζεην 

δηάγξακκα απεηθνλίδεηαη ε δηαπεξαηφηεηα ζπλαξηήζεη ηνπ αξηζκνχ ησλ θχιισλ ηνπ γξαθελίνπ [E4]. 

1.3.3 Μεραληθέο 

Σν γξαθέλην ραξαθηεξίδεηαη απφ εμαηξεηηθέο κεραληθέο ηδηφηεηεο θαη απνηειεί ην 

ηζρπξφηεξν πιηθφ πνπ έρεη βξεζεί έσο ηψξα ζηε θχζε. Οη παλίζρπξεο δπλάκεηο ζπλνρήο ηνπ 

γξαθελίνπ νθείινληαη ζηελ εμαηξεηηθά κηθξή απφζηαζε ηνπ δεζκνχ κεηαμχ ησλ γεηηνληθψλ 

αηφκσλ άλζξαθα (dc-c). ΢πγθεθξηκέλα ε απφζηαζή απηή ηζνχηαη κε dc-c=1.42Å ζην γξαθέλην 

έλαληη ηνπ δηακαληηνχ φπνπ dc-c=1.54Å. Ζ ηάζε ζξαχζεο ηνπ γξαθελίνπ έρεη πξνζδηνξηζηεί 

ζηα 130 GPa, ελψ ην κέηξν ειαζηηθφηεηάο ηνπ ζην 1 TPa [16]. Λφγσ ηεο εμαηξεηηθά ρακειήο 

ππθλφηεηάο ηνπ (0.77 mg/m
2
), ην γξαθέλην ραξαθηεξίδεηαη θη απφ πνιχ κεγάιε εηδηθή 

αληνρή. ΢πγθεθξηκέλα εθηηκάηαη φηη είλαη πεξίπνπ 200 θνξέο ηζρπξφηεξν ηνπ αηζαιηνχ [16] 

θαζψο θαη ην φηη έλα ζηξψκα γξαθελίνπ πάρνπο ίζνπ κε έλα αινπκηλφραξην ζα κπνξνχζε λα 

ζηεξίμεη αθφκα θαη έλαλ ειέθαληα πάλσ ζε έλα κνιχβη (εηθφλα 1.6α). Ο ιφγνο Poisson ζην 
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γξαθέλην έρεη εθηηκεζεί απφ 0.1 κέρξη θαη 0.4 [17–20], ελψ κέζσ ηεο αχμεζεο ηεο εληάζεσο 

ησλ θπκαηηζκψλ ηνπ γξαθελίνπ κπνξεί λα ιάβεη θαη αξλεηηθέο ηηκέο [21]. Ωζηφζν αμίδεη λα 

ζεκεησζεί φηη νη κεηξήζεηο απηέο έρνπλ δηεμαρζεί ζε κηθξέο ληθάδεο εγγελνχο (ρσξίο 

αηέιεηεο) γξαθελίνπ θαη πηζαλφηαηα δελ αληαπνθξίλνληαη ζε πνιχ κεγάια θχιια γξαθελίνπ 

ηα νπνία ραξαθηεξίδνληαη απφ έλαλ κεγάιν αξηζκφ αηειεηψλ. ΢πγθεθξηκέλα, ην 2014 

βξέζεθε φηη αηέιεηεο κε κεζνζθνπηθέο δηαζηάζεηο (εηθφλα 1.6β) κπνξνχλ λα ειαηηψζνπλ 

δξαζηηθά ηελ αληνρή ηνπ γξαθελίνπ ζε ζξαχζε, κε απνηέιεζκα ε κεραληθή ζπκπεξηθνξά 

ηνπ λα κνηάδεη κε απηή ησλ θεξακηθψλ [22] (ςαζπξή ζπκπεξηθνξά). Παξφια απηά νη 

ηερληθέο παξαζθεπήο ηνπ γξαθελίνπ βειηηψλνληαη ζπλερψο, νπφηε ζην κέιινλ ζα κπνξνχλ 

πηζαλψο λα παξαζθεπαζηνχλ κεγάια θχιια γξαθελίνπ ζε ρακειφ θφζηνο θαη πνιχ ρακειφ 

πνζνζηφ αηειεηψλ. 

 

Δηθόλα 1.6. (α) Ζ ζεσξεηηθή εηδηθή αληνρή ηνπ γξαθελίνπ είλαη ηέηνηα, ψζηε έλα θχιιν γξαθελίνπ 

πάρνπο ίζνπ κε έλα αινπκηλφραξην ζα κπνξνχζε λα θέξεη ην βάξνο ελφο ειέθαληα πάλσ ζηελ κχηε 

ελφο κνιπβηνχ [E5]. (β) Ζ Αρίιιεηνο πηέξλα ηνπ γξαθελίνπ. Μηα ξσγκή ηεο ηάμεο κεγέζνπο ηνπ 

κηθξνχ κπνξεί λα κεηψζεη ηελ αληνρή ηνπ γξαθελίνπ ζε ζξαχζε θαηά πνιιέο ηάμεηο κεγέζνπο [E6]. 

1.3.4 Θεξκηθέο 

Όζνλ αθνξά ηηο ζεξκηθέο ηδηφηεηεο ηνπ γξαθελίνπ ε ζεξκηθή ηνπ αγσγηκφηεηα είρε 

ππνινγηζηεί αξρηθά ζηα 4840-5300 W/mK [23] ελψ ζε κεηαγελέζηεξα πεηξάκαηα 

πξνζδηνξίζηεθε ζηα 1500-2500 W/mK [24–26]. Οη κεγάιεο δηαθνξέο κεηαμχ ησλ κεηξήζεσλ 

ηεο ζεξκηθήο αγσγηκφηεηαο απνδίδνληαη ζηηο δηαθνξεηηθέο πνηφηεηεο ησλ δεηγκάησλ 
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γξαθελίνπ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ θαζψο θαη ζε πεηξακαηηθά ζθάικαηα. Δπίζεο έρεη βξεζεί 

φηη ε ζεξκηθή αγσγηκφηεηα ηνπ γξαθελίνπ εμαξηάηαη απφ ηελ ζχζηαζε ηνπ ζε ηζφηνπα 

άλζξαθα (
12

C θαη 
13

C), θαζψο θχιια γξαθελίνπ κε ~100% 
12

C ραξαθηεξίδνληαη απφ 

πςειφηεξε ζεξκηθή αγσγηκφηεηα ζε ζρέζε κε ην γξαθέλην ζπγθεληξψζεσο 
12

C:
13

C 50:50 

είηε 99:1 [27]. Σν γξαθέλην ιφγσ ηεο πςειήο ηνπ ζεξκηθήο αγσγηκφηεηαο ζα κπνξνχζε λα 

ρξεζηκνπνηεζεί ζε δηαηάμεηο ζεξκηθήο δηαρείξηζεο θαζψο θαη ζε ζχλζεηα πνιπκεξή πςειήο 

ζεξκηθήο αγσγηκφηεηαο [28]. 

1.4 Υαξαθηεξηζκόο ηνπ γξαθελίνπ 

1.4.1 ɃˊŰɘəɐ ɛɘəɟɞůəɞˊɑŬ 

Ζ νπηηθή κηθξνζθνπία απνηειεί κηα αξθεηά απιή θαη νηθνλνκηθή κέζνδν 

ραξαθηεξηζκνχ ησλ πιηθψλ, θαζψο κε ηε ρξήζε νξηζκέλσλ θαθψλ, θαηφπηξσλ θαη ηεο 

νξαηήο αθηηλνβνιίαο κπνξνχλ λα επηηεπρζνχλ κεγεζχλζεηο ηεο ηάμεο ησλ ~³1500. Σν 

γξαθέλην, φληαο αξθεηά ιεπηφ, απνξξνθά κφιηο ην 2.3% ηεο νξαηήο αθηηλνβνιίαο κε 

απνηέιεζκα ν ραξαθηεξηζκφο ηνπ κε νπηηθή κηθξνζθνπία λα είλαη δχζθνινο. Ωζηφζν ηα 

ηειεπηαία ρξφληα έρνπλ αλαπηπρζεί γξήγνξεο θαη θζελέο κέζνδνη νπηηθήο κηθξνζθνπίαο γηα 

ηνλ έιεγρν ηεο πνηφηεηαο ηνπ επηηαμηαθνχ γξαθελίνπ πάλσ ζε ππνζηξψκαηα SiC, νη νπνίεο 

κπνξνχλ λα εθαξκνζηνχλ ζε βηνκεραληθή θιίκαθα [29]. Μηα απφ ηηο κεζφδνπο πνπ έρεη 

πξνηαζεί γηα ηνλ πξνζδηνξηζκφ ηνπ πάρνπο ηνπ γξαθελίνπ, είλαη κέζσ ηνπ πξνζδηνξηζκνχ 

ηεο αληίζεζεο (θαηαγξάθνληαο ηηο εληάζεηο ηνπ θφθθηλνπ (R), ηνπ πξάζηλνπ (G) θαη ηνπ κπιε 

(B) ρξψκαηνο), θαζψο απηή απμάλεηαη γξακκηθά κε ηελ αχμεζε ηνπ πάρνπο ηνπ γξαθελίνπ 

[30].  

1.4.2 ūŬůɛŬŰɞůəɞˊɑŬ Raman 

Ζ θαζκαηνζθνπία Raman απνηειεί κηα κέζνδν νπηηθνχ ραξαθηεξηζκνχ κέζσ ηεο 

νπνίαο κπνξνχλ λα αληρλεπζνχλ κνξηαθέο θηλήζεηο φπσο νη δνλεηηθέο, νη πεξηζηξνθηθέο 

θαζψο θαη άιινπο ηξφπνπο θίλεζεο ρακειήο ζπρλφηεηαο. Πξνθεηκέλνπ λα παξαηεξεζεί ην 

θαηλφκελν Raman, θαηά ηελ δφλεζε ησλ δεζκψλ ζα πξέπεη λα παξνπζηάδεηαη κεηαβνιή ηεο 

πνισζηκφηεηαο, ελψ ζε ζπλδπαζκφ κε ηελ θαζκαηνζθνπία IR (πνπ αληρλεχεη πνιηθά κφξηα), 

κπνξεί λα εμαρζεί φιε ε πιεξνθνξία ηεο δνκήο ελφο πιηθνχ. ΢ηελ ηερληθή Raman, κηα 

κνλνρξσκαηηθή δέζκε θσηφο (ζπλήζσο LASER) κήθνπο θχκαηνο απφ ην θνληηλφ ππέξπζξν 

(near infrared) έσο θαη ην θνληηλφ ππεξηψδεο (near ultraviolet), πξνζπίπηεη ζην ππφ κειέηε 
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αληηθείκελν θαη ζθεδάδεηαη αλειαζηηθά. Όπσο αλαπαξίζηαηαη ζηελ εηθφλα 1.7, θαηά ηελ 

ειαζηηθή ζθέδαζε (Rayleigh scattering) ε ελέξγεηα ηνπ εθπεκπφκελνπ θσηνλίνπ είλαη ίδηα κε 

ηελ ελέξγεηα ηνπ πξνζπίπηνληνο θσηνλίνπ (hω0), ελψ θαηά ηελ αλειαζηηθή ζθέδαζε Raman 

ε ελέξγεηα ηνπ εθπεκπφκελνπ θσηνλίνπ δηαθέξεη θαηά –hω (stokes) είηε θαηά +hω (anti-

stokes). ΢πλεζέζηεξα πξνηηκάηαη ε θαηαγξαθή ηεο θνξπθήο stokes θαζψο έρεη κεγαιχηεξε 

έληαζε απφ ηελ θνξπθή anti-stokes [31]. 

 

Δηθόλα 1.7. Ζ ειαζηηθή ζθέδαζε Rayleigh θαη ε αλειαζηηθή ζθέδαζε Raman [E7]. 

Ζ θαζκαηνζθνπία Raman ρξεζηκνπνηείηαη εθηελψο γηα ην ραξαθηεξηζκφ ηνπ 

γξαθελίνπ, θαζψο νη sp
2
 πβξηδνπνηεκέλνη δεζκνί ηνπ κπνξνχλ θαη ζθεδάδνπλ ηελ 

ειεθηξνκαγλεηηθή αθηηλνβνιία αξθεηά απνδνηηθά. Οη ραξαθηεξηζηηθφηεξεο δψλεο ησλ 

θαζκάησλ είλαη ε G, ε 2D (δψλεο κεγάιεο έληαζεο) θαη ε D (δψλε κηθξήο έληαζεο). Ζ G 

δψλε απνηειεί ηελ θπξηφηεξε θνξπθή ζην γξαθέλην θαη ην γξαθίηε, θαζψο εμαξηάηαη απφ ηηο 

επίπεδεο παξακνξθψζεηο ησλ sp
2
 δεζκψλ, ελψ ζε αληίζεζε κε άιιεο θνξπθέο δελ εμαξηάηαη 

απφ ηελ ζπρλφηεηα ηνπ Laser. Ζ G δψλε κπνξεί λα δψζεη πιεξνθνξίεο γηα ην πάρνο ηνπ 

γξαθελίνπ, θαζψο θαηά ηελ αχμεζε ησλ θχιισλ γξαθελίνπ ε έληαζή ηεο απμάλεη θαη 

κεηαηνπίδεηαη πξνο κηθξφηεξεο ζπρλφηεηεο, φπσο αλαπαξίζηαηαη θαη ζηελ εηθφλα 1.8. Ζ G 

δψλε, εμαξηάηαη επίζεο θαη απφ ηηο παξακνξθψζεηο ζηα επίπεδα ηνπ γξαθελίνπ, δίλνληαο 

έηζη πνιχ ρξήζηκεο πιεξνθνξίεο θαηά ηνλ εθειθπζκφ θαη ηελ ζπκπίεζή ηνπ [32–35]. 
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Ζ D δψλε (γλσζηή θαη σο θνξπθή αηειεηψλ) παξνπζηάδεη ρακειή έληαζε ζηνλ γξαθίηε 

θαη ην γξαθέλην. Ζ θνξπθή απηή δίλεη πιεξνθνξίεο γηα ηνλ αξηζκφ ησλ αηειεηψλ θαζψο ε 

έληαζή ηεο είλαη αλάινγε κε ην πνζνζηφ ηνπο. Ζ 2D θνξπθή (βιέπε εηθφλα 1.8) απνηειεί ηελ 

δεχηεξε ηάμε ηεο D κπάληαο, ελψ ζε αληίζεζε κε ηελ D κπάληα έρεη κεγάιε έληαζε θαη δελ 

εμαξηάηαη απφ ην πνζνζηφ ησλ αηειεηψλ. Ζ θνξπθή απηή κπνξεί λα δψζεη πιεξνθνξίεο γηα 

ην πάρνο ηνπ γξαθελίνπ θαζψο θαη γηα ηελ χπαξμε ππνθαηαζηαηψλ, εκθαλίδνληαο φκσο 

αξθεηά πην πνιχπινθε ζπκπεξηθνξά απφ απηή ηεο G θνξπθήο [36]. 

 

Δηθόλα 1.8. Οη θαζκαηηθέο θνξπθέο Raman G θαη 2D γηα γξαθέλην κε 1 (καχξν), 2 (κνβ), 3 (κπιε), 

4(πνξηνθαιί) θαη γξαθίηε (θφθθηλν) [E8]. 

1.4.3 MɘəɟɞůəɞˊɑŬ ŭɘɏɚŮɡůɖɠ ɖɚŮəŰɟɞɜɑɤɜ (TEM) 

Ζ κέζνδνο ραξαθηεξηζκνχ TEM (transmission electron microscopy), απνηειεί κηα 

ζρεηηθά δαπαλεξή κέζνδν, κέζσ ηεο νπνίαο κπνξνχλ λα ιεθζνχλ ζηηγκηφηππα πνιχ πςειήο 

κεγέζπλζεο θαη ιεπηνκέξεηαο. Σα ζηηγκηφηππα απηά κπνξνχλ λα δψζνπλ πιεξνθνξίεο γηα ηε 

ζχζηαζε, ηηο δηαζηάζεηο, ην ζρήκα θαη ην πάρνο ησλ ληθάδσλ γξαθελίνπ, απνηειψληαο έηζη 

έλα πνιχ ρξήζηκν εξγαιείν γηα κεζφδνπο ζχλζεζεο θαη αλάπηπμεο ηνπ γξαθελίνπ. ΢ηελ 

εηθφλα 1.9α απεηθνλίδεηαη γξαθέλην κε 1 θαη 2 θχιια κέζσ ηεο ΣΔΜ, ελψ ζηελ εηθφλα 1.9β 

εηθνλίδνληαη ηα φξηα ησλ θφθθσλ κεηαμχ γξαθελίσλ κε δηαθνξεηηθφ πξνζαλαηνιηζκφ. Μία 

άιιε εθαξκνγή ηεο ΣΔΜ είλαη ε δεκηνπξγία κφληκσλ θαη κεηαζηαζψλ αηειεηψλ ζε 

επηιεγκέλεο πεξηνρέο (ηεο ηάμεο ησλ 100 nm
2
) κέζσ ηεο ξχζκηζεο ηεο ελέξγεηαο θαη ηνπ 
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ρξφλνπ έθζεζεο ηνπ γξαθελίνπ ζηελ εζηηαζκέλε ειεθηξνληθή δέζκε (εηθφλα 1.9γ) [37]. Με 

απηφ ηνλ ηξφπν κπνξεί λα πξνζδηνξηζηεί ε δνκή, ε επζηάζεηα θαη ε θηλεηηθή ησλ αηειεηψλ, 

νη νπνίεο ζε κεγάιεο ζπγθεληξψζεηο κπνξνχλ λα κεηαβάινπλ δξαζηηθά ηε ζπκπεξηθνξά ηνπ 

γξαθελίνπ.  

 

  

Δηθόλα 1.9. Απεηθνλίζεηο ηνπ γξαθελίνπ κέζσ ηεο κεζφδνπ κηθξνζθνπίαο δηέιεπζεο ειεθηξνλίσλ 

(TEM). (α) Μνλνζηξσκαηηθφ θαη δηζηξσκαηηθφ γξαθέλην [E9]. (β) Απεηθφληζε ησλ νξίσλ ησλ 

θφθθσλ ηνπ γξαθελίνπ. (γ) Γεκηνπξγία αηειεηψλ ζην πιέγκα ηνπ γξαθελίνπ κέζσ ηεο κεζφδνπ TEM 

[E10]. Κάησ απφ θάζε απεηθφληζε αλαπαξίζηαηαη αηνκηζηηθά ε κνξθνινγία ησλ αηειεηψλ [E11]. 

1.5 Μέζνδνη παξαζθεπήο γξαθελίνπ 

Πξνο ην παξφλ έρνπλ αλαθεξζεί πάλσ απφ δεθαπέληε δηαθνξεηηθέο κέζνδνη γηα ηελ 

παξαζθεπή ηνπ γξαθελίνπ νη νπνίεο εκθαλίδνπλ δηαθνξέο ζηελ πνηφηεηα, ηελ πνζφηεηα ηνπ 

πξντφληνο ζηνλ απαηηνχκελν ρξφλν επεμεξγαζίαο. ΢ηηο επφκελεο παξαγξάθνπο ζα γίλεη κηα 

αλαθνξά ζε κεξηθέο απφ ηηο πην ζεκαληηθέο (θαηά ηελ άπνςε ηνπ ζπγγξαθέα) κεζφδνπο 

παξαζθεπήο. 
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1.5.1 ɀɏɗɞŭɞɠ ɛɘəɟɞɛɖɢŬɜɘəɐɠ Ŭˊɞűɚɞɑɤůɖɠ 

Ζ απινχζηεξε κέζνδνο απνκφλσζεο ηνπ γξαθελίνπ είλαη απηή ηεο κηθξνκεραληθήο 

απνθινίσζεο κε θνιιεηηθή ηαηλία (scotch tape method). Σα βήκαηα πνπ αθνινπζνχληαη γηα 

ηελ απνκφλσζε ηνπ γξαθελίνπ είλαη ηα εμήο: 

× Αξρηθά ηνπνζεηείηαη έλα θνκκάηη HOPG γξαθίηε ζην θέληξν κηαο θνιιεηηθήο 

ηαηλίαο 

× Έπεηηα ε ηαηλία δηπιψλεηαη κε ηε ληθάδα λα βξίζθεηαη ζην θέληξν ηεο 

ηζάθηζεο, πηέδεηαη ειαθξά θαη ζηελ ζπλέρεηα μεδηπιψλεηαη κε απνηέιεζκα λα 

πξνθχπηνπλ δχν ιεπηφηεξα θνκκάηηα γξαθίηε 

× Ζ δηαδηθαζία απηή επαλαιακβάλεηαη θαη ζπλερίδεηαη σο φηνπ νη ληθάδεο 

γξαθίηε γίλνπλ δηαθαλείο, γεγνλφο πνπ ππνδειψλεη ην κηθξφ ηνπο πάρνο 

(φπσο αλαπαξίζηαηαη ζηελ εηθφλα 1.1α). 

× ΢ηελ ζπλέρεηα ε θνιιεηηθή ηαηλία πξνζθνιιάηαη ζην επηζπκεηφ ππφζηξσκα 

ην νπνίν είλαη ζπλήζσο δηζθίν (wafer) -Si κε ππεξθείκελν ζηξψκα SiO2 

πάρνπο ~300 nm, ψζηε λα εμαζθαιίδεηαη εκθαλίζηκε αληίζεζε. 

Με ηελ κέζνδν απηή κπνξνχλ λα παξαρζνχλ θξχζηαιινη κε πνιχ ρακειφ πνζνζηφ αηειεηψλ 

ζε ζεξκνθξαζία δσκαηίνπ κε κεγέζε κέρξη θαη κεξηθά mm. Σα βαζηθά κεηνλεθηήκαηα ηεο 

κεζφδνπ είλαη ην ζρεηηθά κηθξφ κέγεζνο ησλ ληθάδσλ γξαθελίνπ θαζψο θαη ν κεγάινο 

απαηηνχκελνο ρξφλνο. Παξφιν πνπ ε κέζνδνο απηή δελ κπνξεί λα εθαξκνζηεί ζε 

βηνκεραληθή θιίκαθα (θαζψο απαηηνχληαη κεγάια θχιια γξαθελίνπ ζε κηθξφ ρξνληθφ 

δηάζηεκα), ρξεζηκνπνηείηαη θαηά θφξνλ ζηελ έξεπλα ιφγσ ηνπ φηη ζπλδπάδεη απιφηεηα κε 

πςειή πνηφηεηα [38].  

Ωζηφζν ηα ηειεπηαία ρξφληα έρνπλ πξνηαζεί αξθεηά πην εμειηγκέλεο κέζνδνη 

κηθξνκεραληθήο απνθινίσζεο ηνπ γξαθίηε πνπ ζα κπνξνχζαλ λα νδεγήζνπλ ζε 

βηνκεραληθέο εθαξκνγέο. ΢πγθεθξηκέλα ην 2014, εξεπλεηέο ηνπ θνιιεγίνπ Trinity ηνπ 

Γνπβιίλνπ αλαθάιπςαλ κηα κέζνδν απνθινίσζεο ηνπ γξαθίηε κέζσ ηαρείαο αλάδεπζήο ηνπ 

ζε ζπζθεπή “blender” καδί κε πγξφ ζηαζεξνπνηεηή. Σν γξαθέλην πνπ παξάρζεθε κε απηή ηελ 

κέζνδν δελ παξνπζίαζε νμείδσζε θαη εκθάληζε ρακειά πνζνζηά αηειεηψλ [39]. 

1.5.2 ɉɖɛɘəɐ ŮɜŬˊɧɗŮůɖ ŬŰɛɩɜ (CVD) 

Ζ κέζνδνο CVD (Chemical Vapor Deposition) απνηειεί ην δεκνθηιέζηεξν ηξφπν 

παξαγσγήο γξαθελίνπ, θαζψο κέζσ ηεο κεζφδνπ απηήο κπνξνχλ λα παξαρζνχλ πνιχ κεγάια 
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θχιια γξαθελίνπ κε ηθαλνπνηεηηθή πνηφηεηα. Ζ παξαζθεπή ηνπ γξαθελίνπ ζηε CVD γίλεηαη 

ζε δχν θάζεηο [13]:  

× ΢ηε θάζε ηεο ππξφιπζεο ησλ πξνδξφκσλ πιηθψλ: Ζ ππξφιπζε πξέπεη λα 

ιακβάλεη ρψξα θνληά ζηελ επηθάλεηα ηνπ ππνζηξψκαηνο, γηα λα απνθεπρζεί ν 

ζρεκαηηζκφο ζπζζσκαησκάησλ άλζξαθα ζηελ αέξηα θάζε. Ζ ππξφιπζε ησλ 

πξνδξφκσλ πιηθψλ απαηηεί πνιχ πςειέο ζεξκνθξαζίεο, νπφηε 

ρξεζηκνπνηνχληαη επηπξφζζεηα κεηαιιηθνί θαηαιχηεο πξνθεηκέλνπ λα κεησζεί 

ε ζεξκνθξαζία ηεο αληηδξάζεσο. 

× Ο ζρεκαηηζκφο ηνπ θξπζηάιινπ απφ ηα ειεχζεξα άηνκα άλζξαθα:  Καη ζε απ- 

ηφ ην ζηάδην ρξεζηκνπνηνχληαη θαηαιχηεο (κεηψλνληαο έηζη ηελ αλαγθαία 

ζεξκνθξαζία απφ 2500→1000˚C). Ωζηφζν ε χπαξμε ησλ θαηαιπηψλ κπνξεί 

λα επηδξάζεη αξλεηηθά ζηηο ρεκηθέο αληηδξάζεηο.  

Πξνθεηκέλνπ λα παξαρζεί γξαθέλην πςειήο πνηφηεηαο, παξάκεηξνη φπσο ε ζεξκνθξαζία, ε 

πίεζε, ε δηάξθεηα θαη νη ζπγθεληξψζεηο ησλ αεξίσλ ζα πξέπεη λα ξπζκίδνληαη κε αθξίβεηα. 

Σν 2014 εξεπλεηέο ηνπ παλεπηζηεκίνπ Purdue αλαθνίλσζαλ φηη κπνξνχλ λα παξάγνπλ 

γξαθέλην απφ CVD ζε κεγάιεο θιίκαθεο κε δηεξγαζίεο Roll-to-Roll [40].  

 

Δηθόλα 1.10. (α) Αλάπηπμε εμαγσληθψλ ληθάδσλ γξαθελίνπ ζε πγξέο επηθάλεηεο Cu πάλσ ζε 

ππνζηξψκαηα W, γηα ρακειέο θαη πςειέο ζπγθεληξψζεηο ηνπ πξφδξνκνπ CH4 [E12]. (β) 

Αλαπαξάζηαζε ελφο θφθθνπ γξαθελίνπ [E13]. (γ) Απεηθφληζε ηνπ γξαθελίνπ απφ ηελ κέζνδν CVD. 

Οη ιεπθέο πεξηνρέο απνηεινχλ ηα φξηα ησλ θφθθσλ [E14]. 

Ωζηφζν ε κέζνδνο απηή παξνπζηάδεη κεξηθά πξνβιήκαηα, ε επίιπζε ησλ νπνίσλ 

κειεηάηαη απφ κηα κεγάιε κεξίδα εξεπλεηψλ. Σν βαζηθφηεξν κεηνλέθηεκα είλαη ην φηη ην 

γξαθέλην αλ θαη είλαη αξθεηά θαιήο πνηφηεηαο, δελ κπνξεί λα απνθνιιεζεί εχθνια απφ ην 

ππφζηξσκα. Μηα κέζνδνο απνθφιιεζεο είλαη ε δηάιπζε ηνπ ππνζηξψκαηνο κε δπλαηά νμέα, 

ηα νπνία σζηφζν κεηψλνπλ ηελ πνηφηεηα ηνπ γξαθελίνπ. Μηα άιιε πξνζέγγηζε είλαη ε ρξήζε 
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ππνζηξψκαηνο απφ Cu (φπσο αλαπαξίζηαηαη ζηελ εηθφλα 1.10α), θαζψο ην κεραληθά θαη 

ρεκηθά αζζελέο νμείδην ηνπ ραιθνχ πνπ ζρεκαηίδεηαη κεηαμχ ηνπ Cu θαη ηνπ γξαθελίνπ 

κπνξεί λα παξαθακθζεί. Έηζη ην γξαθέλην κπνξεί λα απνθνιιεζεί εχθνια, θαη ην 

ππφζηξσκα ηνπ Cu λα ρξεζηκνπνηεζεί μαλά [13]. Έλα άιιν βαζηθφ δήηεκα είλαη ε 

δεκηνπξγία νκνηφκνξθσλ θχιισλ γξαθελίνπ ζην ππφζηξσκα θαζψο ην γξαθέλην ηεο CVD 

ραξαθηεξίδεηαη απφ αζπλέρεηεο ζηα φξηα ησλ θφθθσλ (φπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθφλα 1.10β, 

γ) 

1.5.3 ȺˊɘŰŬɝɘŬəɐ ŬɜɎˊŰɡɝɖ ůŮ əŬɟɓɑŭɘɞ Űɞɡ ˊɡɟɘŰɑɞɡ 

Ζ επηηαμηαθή αλάπηπμε ηνπ γξαθελίνπ απνηειεί αθφκε κηα κέζνδν παξαζθεπήο 

γξαθελίνπ (απινχ θαη πνιπζηξσκαηηθνχ) πςειήο πνηφηεηαο. Ζ βαζηθή ηδέα ηεο κεζφδνπ 

είλαη ε ζέξκαλζε ηνπ θαξβηδίνπ ηνπ ππξηηίνπ (SiC) ζε ζεξκνθξαζία κεγαιχηεξε ησλ 

1100°C, ψζηε λα εμαρλσζεί ην Si αθήλνληαο πίζσ ηνπ έλα ζηξψκα γξαθελίνπ κε δηαζηάζεηο 

πνπ εμαξηψληαη απφ ην κέγεζνο ηνπ ππνζηξψκαηνο [41]. Ζ επηθάλεηα ηνπ SiC απνηειεί 

θαζνξηζηηθφ παξάγνληα ησλ ηδηνηήησλ ηνπ παξαγφκελνπ γξαθελίνπ, θαζψο κπνξεί λα 

επεξεάζεη ηελ θηλεηηθφηεηα ησλ θνξέσλ, ηελ ππθλφηεηα θνξηίνπ αιιά θαη ην πάρνο [41].Σν 

βαζηθφ πιενλέθηεκα ηνπ επηηαμηαθνχ γξαθελίνπ είλαη φηη ε δηαδηθαζία παξαζθεπήο ηνπ είλαη 

αλάινγε κε ηηο δηαδηθαζίεο θαηεξγαζίαο ηνπ Si, νπφηε ζα κπνξνχζε λα παξαρζεί ζε 

βηνκεραληθή θιίκαθα. Δπηπιένλ νη θνξείο ηνπ επηηαμηαθνχ γξαθελίνπ (αθφκα θαη αλ δελ 

απνθνιιεζεί απφ ην ππφζηξσκα) ζπκπεξηθέξνληαη σο αβαξή θεξκηφληα ηνπ Dirac, ελψ 

επίζεο παξνπζηάδεηαη θαη ην αλψκαιν θβαληηθφ θαηλφκελν ηνπ Hall [42]. 

1.5.4 Αθηηλνβόιεζε εκπνξηθώλ πνιπκεξώλ κε Laser CO2 

Σν 2014 πξνηάζεθε κηα κέζνδνο παξαζθεπήο ηξηζδηάζηαησλ δηθηχσλ γξαθελίνπ ε 

νπνία κπνξεί λα δνπιέςεη ζε κεγάιε θιίκαθα φληαο ζπκβαηή κε δηαδηθαζίεο Roll-to-Roll. Ζ 

κέζνδνο απηή βαζίδεηαη ζηελ αθηηλνβφιεζε ελφο εκπνξηθνχ πνιπκεξνχο κε ππέξπζξν laser 

CO2, κε απνηέιεζκα νη sp
3
 δεζκνί ηνπ άλζξαθα λα κεηαηξέπνληαη θσηνζεξκηθά ζε sp

2
. Σν 

πιηθφ πνπ πξνθχπηεη είλαη έλα ηξηζδηάζηαην πνξψδεο δίθηπν απφ θηικ γξαθελίνπ (LIG) θαη 

ραξαθηεξίδεηαη απφ πςειή ειεθηξηθή αγσγηκφηεηα. Με ην LIG κπνξνχλ λα 

θαηαζθεπαζηνχλ κε επθνιία ειεθηξφδηα γηα επίπεδνπο ππθλσηέο κε εηδηθή ρσξεηηθφηεηα 

κεγαιχηεξε ησλ  44 mF/cm
2
 θαη ππθλφηεηα ξεχκαηνο ησλ 9 mW/cm

2
 [43].  
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1.6 Δθαξκνγέο 

Νεναλαθαιπθζέληα πιηθά φπσο ην γξαθέλην θαη ηα ππφινηπα δηζδηάζηαηα πιηθά, 

πξνθεηκέλνπ λα βξνπλ εθαξκνγέο ζα πξέπεη λα κπνξνχλ λα αληαγσληζηνχλ ηηο επηδφζεηο θαη 

ην θφζηνο ησλ ζπκβαηηθψλ πιηθψλ. Ωζηφζν ζε αληίζεζε κε ηα πεξηζζφηεξα πιηθά πνπ 

ρξεηάζηεθαλ ~30-50 ρξφληα γηα λα ρξεζηκνπνηεζνχλ ζε πξντφληα, ην γξαθέλην φληαο ην 

ειαθξχηεξν πιηθφ κε ηελ πςειφηεξε ειεθηξηθή θαη ζεξκηθή αγσγηκφηεηα, αλακέλεηαη λα 

δψζεη εθαξκνγέο ζε πνιπάξηζκνπο θιάδνπο ζην θνληηλφ κέιινλ, θαζψο έρεη πξνζειθχζεη 

έληνλα ην ελδηαθέξνλ ησλ εξεπλεηψλ θαη ηεο βηνκεραλίαο. Μέρξη ζηηγκήο ην γξαθέλην έρεη 

ρξεζηκνπνηεζεί ζε ειεθηξηθά αγψγηκα κειάληα θαη αζιεηηθφ εμνπιηζκφ, ελψ ζχληνκα 

αλακέλεηαη λα θάλνπλ ηελ εκθάληζε ηνπο εχθακπηεο νζφλεο αθήο απφ γξαθέλην [13,44]. ΢ηηο 

επφκελεο παξαγξάθνπο αλαθέξνληαη ελδεηθηηθά νξηζκέλεο απφ ηηο πηζαλέο κειινληηθέο 

εθαξκνγέο ηνπ γξαθελίνπ. 

1.6.1 Οπηνειεθηξνληθή 

Σν γξαθέλην ζπλδπάδεη πςειή ειεθηξηθή αγσγηκφηεηα κε πςειή δηαθάλεηα (θαζψο 

επηηξέπεη ηελ δηέιεπζε ηνπ 97.7% ηνπ θσηφο) νπφηε ζα κπνξνχζε λα βξεη εθαξκνγέο ζε 

νζφλεο αθήο, πγξψλ θξπζηάιισλ (LCD) θαζψο θαη ζε νξγαληθέο δηφδνπο εθπνκπήο θσηφο 

(OLED).  

 

Δηθόλα 1.11. (α) Γηάθαλε νζφλε αθήο απφ γξαθέλην πάλσ ζε ζηξψκα πνιπτκηδίνπ, απφ δηαδηθαζίεο 

Roll-to-Roll [E15]. (β) Αλαπαξάζηαζε ηνπ “ςεθηαθνχ ραξηηνχ”, κηαο πηζαλήο κειινληηθήο 

εθαξκνγήο ηνπ γξαθελίνπ [E16]. 

Πξνο ην παξφλ, ην πιηθφ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη επξέσο ζε ηέηνηεο εθαξκνγέο είλαη ην 

ειεθηξφδην Ηλδίνπ-Καζζηηέξνπ-Ομπγφλνπ (ITO) θαζψο νη ιεπηέο ηνπ ζηξψζεηο είλαη 

δηαθαλείο θαη αγψγηκεο. Παξφια απηά ην ΗΣΟ παξνπζηάδεη ην κεηνλέθηεκα φηη ρξεηάδεηαη λα 
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βξίζθεηαη πίζσ απφ γπαιί (κε απνηέιεζκα ν νζφλεο ησλ ζπζθεπψλ λα είλαη εχζξαπζηεο), 

θαζψο θαη ην φηη ην θφζηνο ηνπ Ηλδίνπ ζπλερψο απμάλεηαη. Πεηξακαηηθέο δηαηάμεηο έρνπλ 

δείμεη φηη ην γξαθέλην κπνξεί λα αληηθαηαζηήζεη ην ITO, ελψ ζε ζπλδπαζκφ κε ηηο 

εμαηξεηηθέο ηνπ κεραληθέο ηδηφηεηεο ζα κπνξνχζε λα νδεγήζεη θαη ζε εχθακπηεο 

ειεθηξνληθέο ζπζθεπέο (κε αθηίλα θακππιφηεηαο κηθξφηεξε ησλ 5-10 mm), φπσο θνξεηνί 

ειεθηξνληθνί ππνινγηζηέο, ηειενξάζεηο θηι. ΢ηελ εηθφλα 1.11α αλαπαξίζηαηαη κηα 

επιχγηζηε, δηάθαλε νζφλε αθήο απφ γξαθέλην πνπ παξάρζεθε κε δηαδηθαζίεο roll-to-roll. 

1.6.2 ΢ύλζεηα πιηθά 

Σν γξαθέλην φληαο ηζρπξφ, άθακπην θαη ειαθξχ, πιεξνί φιεο ηηο πξνυπνζέζεηο γηα 

εθαξκνγέο ζηνλ ηνκέα ησλ ζπλζέησλ πιηθψλ. Πξνο ην παξφλ νη ίλεο άλζξαθα απνηεινχλ ηελ 

θαιχηεξε επηινγή γηα εθαξκνγέο ηεο αεξνλαππεγηθήο, θαζψο είλαη πνιχ ηζρπξέο θαη 

ειαθξηέο. Μειινληηθά, φκσο, ζα κπνξνχζε λα ρξεζηκνπνηεζεί θαη ην γξαθέλην, θαζψο 

ζεσξείηαη φηη είλαη ηζρπξφηεξν θαη ειαθξχηεξν, ελψ, ιφγσ ηεο πςειήο ηνπ ειεθηξηθήο 

αγσγηκφηεηαο, ζα κπνξνχζε λα ρξεζηκνπνηεζεί θαη σο επηθαιππηηθφ κέζν, πξνζηαηεχνληαο 

έηζη ηα αεξνπιάλα απφ ειεθηξηθέο εθθελψζεηο θαη δίλνληαο ζπγρξφλσο ρξήζηκεο 

πιεξνθνξίεο ζηνλ πηιφην ηνπ αεξνζθάθνπο, φπσο γηα ηελ παξακφξθσζε ησλ θηεξψλ. Σν 

γξαθέλην ζα κπνξνχζε επίζεο λα βξεη εθαξκνγέο θαη ζε ζηνιέο βαιιηζηηθήο ζσξάθηζεο. Οη 

J.-H. Lee et. al. [45] δηεμήγαγαλ βαιιηζηηθέο δνθηκέο κε κηθξνζθαηξίδηα ππξηηίνπ ζε θχιια 

γξαθελίνπ κε θπκαηλφκελα πάρε (10-100 ζηξψκαηα) θαη βξήθαλ φηη ην γξαθέλην κπνξεί λα 

απνξξνθήζεη ηελ ελέξγεηα ηεο θξνχζεο 8-10 θνξέο θαιχηεξα απφ ην αηζάιη θαη 2 θνξέο 

θαιχηεξα απφ ην Kevlar.  

1.6.3 Φίιηξα 

Μηα ζπνπδαία ηδηφηεηα ηνπ γξαθελίνπ είλαη ην γεγνλφο φηη επηηξέπεη ηε δηέιεπζε 

κνξίσλ H2O, ελψ είλαη αδηαπέξαην ζηα πεξηζζφηεξα πγξά θαη αέξηα (αθφκα θαη ζηα κφξηα 

He2). Έηζη ζα κπνξνχζε λα ιεηηνπξγήζεη σο δηαρσξηζηηθφ κέζν κεηαμχ δχν νπζηψλ, ην νπνίν 

ζα κπνξεί ζπγρξφλσο λα κεηξά ηελ πίεζε θαη ηελ παξακφξθσζε πνπ ηνπ αζθνχληαη απφ ηηο 

δχν νπζίεο, κε εθαξκνγέο ζηελ αθαιάησζε, ζε ζπζηήκαηα δηήζεζεο θαη ζηελ παξαζθεπή 

βηνθαπζίκσλ [13]. Σν 2013 αλαθνηλψζεθε απφ ηνλ M. Lockheed ε αλάπηπμε κηαο δηάηαμεο 

αθαιάησζεο πνπ βαζίδεηαη ζην γξαθέλην. Καηά ηνλ θαηαζθεπαζηή ε ελέξγεηα πνπ 

απαηηείηαη γηα ηελ αληίζηξνθε φζκσζε απνηειεί ην 1% απηήο πνπ απαηηείηαη ζηηο ζπκβαηηθέο 

ζπζθεπέο, ελψ ην θίιηξν είλαη 500 θνξέο ιεπηφηεξν θαη 1000 θνξέο ηζρπξφηεξν απφ ηα 
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θαιχηεξα θίιηξα ηνπ εκπνξίνπ [46]. ΢ε κηα άιιε έξεπλα αλαθέξεηαη ε δεκηνπξγία 

γξαθελίνπ κε πφξνπο δηαζηάζεσλ 0.40±0.25 nm. Πξνθεηκέλνπ λα δεκηνπξγεζνχλ νη πφξνη ζε 

πξψηε θάζε βνκβάξδηζαλ ην γξαθέλην κε άηνκα Γαιιίνπ, ελψ ζηελ ζπλέρεηα ην έβαιαλ ζε 

νμεηδσηηθφ δηάιπκα ψζηε λα απμεζεί ην κέγεζνο ησλ πφξσλ, ην νπνίν εμαξηάηαη απφ ηελ 

δηάξθεηα ηνπ ζηαδίνπ ηεο νμείδσζεο. Γηα κηθξνχο ρξφλνπο νμείδσζεο νη πφξνη επηηξέπνπλ ηε 

δηέιεπζε θαηηφλησλ, ελψ γηα κεγαιχηεξνπο ρξφλνπο επηηξέπεηαη θαη ε δηέιεπζε αιάησλ αιιά 

φρη κεγαιχηεξσλ νξγαληθψλ κνξίσλ [47]. ΢ηελ εηθφλα 1.12α αλαπαξίζηαηαη ε δηαδηθαζία ηεο 

αθαιάησζεο κε ρξήζε πνξσδψλ θχιισλ γξαθελίνπ απφ πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο 

[48]. 

 

Δηθόλα 1.12. (α) Πιατλή φςε ελφο πνξψδνπο θχιινπ γξαθελίνπ ην νπνίν απνηξέπεη ηελ δηέιεπζε 

ησλ αιάησλ (απφ δεμηά πξνο ηα αξηζηεξά) παξάγνληαο έηζη πφζηκν λεξφ [E17]. (β) Ζ ηνκή ελφο 

δηζηξσκαηηθνχ LIG (laser induced graphene) κε έλα ελδηάκεζν ζηξψκα πνιπτκηδίνπ, απφ 

ειεθηξνληθή κηθξνζθνπία ζάξσζεο [E18]. 

1.6.4 Απνζήθεπζε ελέξγεηαο 

Σν γξαθέλην ραξαθηεξίδεηαη απφ πνιχ κεγάιν ιφγν ειεχζεξεο επηθάλεηαο -  κάδαο, 

νπφηε ζα κπνξνχζε ρξεζηκνπνηεζεί ζηηο αγψγηκεο πιάθεο ησλ ππεξππθλσηψλ. Σν 2014 ζην 

παλεπηζηήκην ηνπ Purdue αλαπηχρζεθαλ ππεξππθλσηέο κε ελεξγεηαθή ππθλφηεηα 

παξαπιήζηα πξνο απηή ησλ ζπκβαηηθψλ κπαηαξηψλ ιηζίνπ [40]. Έλα ρξφλν αξγφηεξα, ε ίδηα 

κέζνδνο ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηελ παξαζθεπή ηξηζδηάζηαησλ ππεξππθλσηψλ, κέζσ ηεο 

αθηηλνβφιεζεο πνιπκεξψλ κε δέζκεο laser. ΢ηε ζπλέρεηα, ηα πνιπκεξή απηά δηαηάρζεθαλ ζε 

ζηηβάδεο κε ελδηάκεζα ζηξψκαηα ζηεξεψλ ειεθηξνιπηψλ (ζηηβάδεο πνιπτκηδίσλ), 

ζπγθξνηψληαο έηζη εχθακπηεο δηαηάμεηο απμεκέλεο ελεξγεηαθήο ππθλφηεηαο [49]. ΢ηελ 

εηθφλα 1.12β απεηθνλίδεηαη κηα ηνκή ησλ ζηηβάδσλ απηψλ απφ ηε κηθξνζθνπία ζάξσζεο 

ειεθηξνλίσλ (SEM). <Section Break></> 
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2. Μεραληθή παξακόξθσζε ηνπ γξαθελίνπ 

Σν γξαθέλην απνηειεί κηα ππέξιεπηε κεκβξάλε ε νπνία ραξαθηεξίδεηαη απφ 

θαηαπιεθηηθέο κεραληθέο [16] θαη ειεθηξνληθέο [12,50] ηδηφηεηεο. Οη ειεθηξνληθέο ηδηφηεηεο 

ηνπ γξαθελίνπ κπνξνχλ λα κεηαβιεζνχλ κέζσ ηεο επηβνιήο ηάζεσλ θαη παξακνξθψζεσλ 

(strain engineering) [14], παξνπζηάδνληαο έηζη εθαξκνγέο ζε αηζζεηήξεο παξακνξθψζεσλ 

[51,52] θαζψο θαη ζηελ αλάπηπμε θπθισκάησλ απφ γξαθέλην [53]. Σν γξαθέλην θαηά ηελ 

ζιηπηηθή ηνπ παξακφξθσζε κπνξεί λα παξνπζηάζεη έληνλνπο θπκαηηζκνχο, ησλ νπνίσλ ε 

θαηεχζπλζε, ην κήθνο θχκαηνο θαη ε έληαζε ζα κπνξνχζαλ λα ειεγρζνχλ κέζσ ηνπ ειέγρνπ 

ησλ ζπλνξηαθψλ ζπλζεθψλ [54]. Οη θπκαηηζκνί πνπ παξνπζηάδνληαη ζην γξαθέλην 

επεξεάδνπλ ζεκαληηθά ηε κεηαβνιή ησλ ηνπηθψλ δπλακηθψλ πεδίσλ [54–56] θαζψο θαη ηηο 

ειεθηξνληθέο ηνπ ηδηφηεηεο, κέζσ ηεο επαγσγήο ηζρπξψλ καγλεηηθψλ πεδίσλ. Με ηνλ έιεγρν 

ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ ησλ θπκαηηζκψλ ηνπ γξαθελίνπ ζα κπνξνχζαλ επίζεο λα ζρεδηαζηνχλ 

θαηάιιεια κνηίβα ζηα νπνία ζα ήηαλ δπλαηφλ λα αλαπηπρζνχλ κνξηαθνί θξχζηαιινη [57]. 

Μηα επηπιένλ κειινληηθή ρξήζε ηνπ γξαθελίνπ ζα ήηαλ θαη σο λαλνεληζρπηηθνχ ζε ζχλζεηα 

πνιπκεξηθά πιηθά [58–61]. ΢ηα παξαθάησ ππνθεθάιαηα ζα γίλεη κηα αλαθνξά ζε 

επηιεγκέλεο πεηξακαηηθέο θαη ζεσξεηηθέο εξγαζίεο πνπ ζρεηίδνληαη κε ηε κεραληθή 

παξακφξθσζε ηνπ γξαθελίνπ. 

2.1 Πεηξακαηηθέο εξγαζίεο 

Παξφηη ην γξαθέλην αλαθαιχθζεθε ην 2004 [5], ζηα ακέζσο επφκελα ρξφληα 

εθπνλήζεθαλ πνιπάξηζκεο πεηξακαηηθέο εξγαζίεο πξνθεηκέλνπ λα πξνζδηνξηζηνχλ (είηε λα 

επαιεζεπηνχλ) νη κεραληθέο ηνπ ηδηφηεηεο. Απφ ηηο πξψηεο πεηξακαηηθέο εξγαζίεο ήηαλ ε 

εξγαζία ησλ I. W. Frank et. al. ην 2007 [62]. ΢ηελ εξγαζία απηή ραξαθηεξίζηεθαλ ληθάδεο 

γξαθελίνπ πάρνπο έσο θαη 10 nm πάλσ ζε ππνζηξψκαηα SiO2/Si. Μέζα απφ δνθηκέο 

λαλνζθιεξνκέηξεζεο κε ηελ αθίδα ηνπ νξγάλνπ ηεο κηθξνζθνπίαο αηνκηθήο δχλακεο 

(AFM), πξνζδηνξίζηεθαλ ζηαζεξέο ειαηεξίσλ ίζεο κε 1-5 N/m. Πξνζαξκφδνληαο απηέο ηηο 

ηηκέο ζην κνληέιν ηεο δηπιά παθησκέλεο δνθνχ ππφ ζηαζεξή δχλακε θαη εθειθπζηηθέο 

αμνληθέο ηάζεηο ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο εθηηκήζεθε ζηα 0.5 TPa. Έλα ρξφλν αξγφηεξα ε ίδηα 

ηερληθή εθαξκφζηεθε ζε απιά θχιια γξαθελίνπ αλαξηεκέλα (suspended) πάλσ ζε Si κε έλα 

ζηξψκα SiO2 πάρνπο 300 nm [16], φπσο θαίλεηαη ζηελ εηθφλα 2.1. ΢ηελ εξγαζία απηή ην 

κέηξν ειαζηηθφηεηαο θαη ε ηάζε ζξαχζεο ππνινγίζηεθαλ ζηα 1 TPa θαη 130 GPa αληίζηνηρα, 
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πηζηνπνηψληαο έηζη ην γεγνλφο φηη ην γξαθέλην είλαη ην ηζρπξφηεξν πιηθφ πνπ έρεη 

αλαθαιπθζεί κέρξη ζήκεξα.  

Ζ θαζκαηνζθνπία Raman (φπσο πεξηγξάθεθε ζηελ ππνελφηεηα 1.4.2) απνηειεί έλα 

πάξα πνιχ ρξήζηκν εξγαιείν γηα ηνλ πξνζδηνξηζκφ ησλ κεραληθψλ ηδηνηήησλ ηνπ γξαθελίνπ 

αιιά θαη παξαπιήζησλ γξαθηηηθψλ πιηθψλ. Μέζσ ηεο κεζφδνπ απηήο κπνξεί λα 

πξνζδηνξηζηεί ην πάρνο ηνπ γξαθελίνπ [34], ελψ επίζεο κπνξεί λα εθαξκνζηεί θαη in situ 

θαηά ηελ δηάξθεηα δηεμαγσγήο δνθηκψλ κνλναμνληθνχ εθειθπζκνχ (είηε κνλναμνληθήο 

ζιίςεο), θαζψο θαη θαηά ηελ πδξνζηαηηθή ζπκπίεζε ηνπ γξαθελίνπ. Μέζσ δηαθφξσλ 

πεηξακάησλ βξέζεθε φηη θαηά ηελ παξακφξθσζε ηνπ γξαθελίνπ παξαηεξνχληαη ζεκαληηθέο 

κεηαβνιέο ζηηο θνξπθέο G θαη 2D ηνπ θάζκαηνο. Έηζη παξαθνινπζψληαο ηα θάζκαηα 

Raman κπνξεί λα γίλεη πνζνηηθφο πξνζδηνξηζκφο ηεο πθηζηάκελεο παξακφξθσζεο ηνπ 

γξαθελίνπ. 

 

Δηθόλα 2.1. Απεηθνλίζεηο “αησξνχκελσλ” κεκβξαλψλ γξαθελίνπ. (α) ΢άξσζε ειεθηξνληθήο 

κηθξνγξαθίαο κηαο ληθάδαο γξαθελίνπ πάλσ ζε κηα δηάηαμε κε νπέο θπθιηθήο δηαηνκήο. (β) 

Απεηθφληζε κηαο κεκβξάλεο δηακέηξνπ 1.5 mm κέζσ ηεο κεζφδνπ AFM (non contact mode). (γ) 

΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο λαλνζθιεξνκέηξεζεο ζε “αλαξηεκέλε” ληθάδα γξαθελίνπ. (δ) 

Απεηθφληζε κηαο ζξαπζκέλεο κεκβξάλεο απφ ηελ κέζνδν AFM [E19]. 

Μέζσ ηεο πδξνζηαηηθήο ζπκπίεζεο ηνπ γξαθελίνπ κε in situ θαζκαηνζθνπία Raman, 

εμεηάζηεθε γξαθέλην κε 1, 2 θαη 3 ζηξψζεηο θαη βξέζεθε φηη γηα πδξνζηαηηθέο πηέζεηο ησλ 
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3.5 GPa, ηα θχιια γξαθελίνπ πξνζθνιιψληαη ζην ππφζηξσκα Si [63]. Θέηνληαο ην γξαθέλην 

ζε ακφλη δηακαληηνχ θαη αζθψληαο ηνπ πηέζεηο ησλ 8 GPa, βξέζεθε φηη νη ηδηφηεηέο ηνπ θάησ 

απφ πδξνζηαηηθή ζπκπίεζε είλαη παξφκνηεο κε απηέο ηνπ γξαθίηε [63]. Έλαο ηξφπνο 

κνλναμνληθνχ εθειθπζκνχ (κνλναμνληθήο ζιίςεο) ηνπ γξαθελίνπ είλαη κέζσ ηεο 

ηνπνζέηεζεο ησλ ληθάδσλ ηνπ ζε πιαζηηθά πιαθίδηα ηα νπνία θαηά ηελ θάκςε ηνπο 

κεηαθέξνπλ ηα εθειθπζηηθά (ζιηπηηθά) θνξηία ζηηο ληθάδεο [32,33,35], επηηπγράλνληαο έηζη 

παξακνξθψζεηο ηεο ηάμεο ηνπ εt=1% [64]. Ζ κεζνδνινγία απηή παξνπζηάδεη ην κεηνλέθηεκα 

φηη ζε αξθεηέο πεξηπηψζεηο νη ληθάδεο γξαθελίνπ παξνπζηάδνπλ ρακειή ζπλάθεηα κε ην 

πνιπκεξηθφ ππφζηξσκα (αζζελείο αιιειεπηδξάζεηο Van der Waals) κε απνηέιεζκα (i) ηα 

εθειθπζηηθά θνξηία λα κε κεηαθέξνληαη ηθαλνπνηεηηθά ζην γξαθέλην θαη (ii) νη ληθάδεο 

γξαθελίνπ λα κπνξνχλ λα γιηζηξήζνπλ [64]. 

 

Δηθόλα 2.2. Πξφβνινο απφ PMMA γηα (α) γπκλέο θαη (β) εζσθιεηζκέλεο ληθάδεο γξαθελίνπ  ζε 

PMMA 495 [E20]. 

Οη ληθάδεο γξαθελίνπ κπνξνχλ επίζεο λα ηνπνζεηεζνχλ ζε πιαθίδηα 

πνιπκεζαθξπιηθνχ κεζπιεζηέξα (PMMA), απνθηψληαο κε απηφ ηνλ ηξφπν αξθεηά θαιχηεξε 
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ζπλάθεηα. Οη κέγηζηεο εθειθπζηηθέο (ζιηπηηθέο) παξακνξθψζεηο πνπ έρνπλ επηηεπρζεί γηα 

απηά ηα ζπζηήκαηα είλαη ηεο ηάμεο ησλ εt=1.3% (εc=0.7%) [64]. Ζ θξίζηκε παξακφξθσζε 

ιπγηζκνχ βξέζεθε λα είλαη αλάινγε ηεο πνζφηεηαο:  

 𝑠=  
𝑚𝑤

𝑙
+
𝑙

𝑚𝑤
 

2

/ 𝑤2  (2.1) 

φπνπ 𝑤 ην πιάηνο, 𝑙 ην κήθνο θαη 𝑚 ν αξηζκφο ησλ θπκαηηζκψλ πνπ παξνπζηάδνληαη θαηά 

ηνλ ιπγηζκφ ηεο ληθάδαο γξαθελίνπ [61]. Σν ππφζηξσκα ζην νπνίν βξίζθνληαη νη ληθάδεο 

γξαθελίνπ επηδξά θαηαιπηηθά ζηηο κεραληθέο ηνπ ηδηφηεηεο θαζψο ε θξίζηκε παξακφξθσζε 

ιπγηζκνχ (εcrit) κπνξεί λα απμεζεί θαηά ~6 ηάμεηο κεγέζνπο ζπγθξηηηθά κε ηελ πεξίπησζε πνπ 

ην γξαθέλην είλαη αησξνχκελν (suspended) (φπσο θαίλεηαη ζηελ εηθφλα 2.1), φπσο πρ. ζην 

κνληέιν ησλ Euler-Bernoulli γηα ιπγηζκφ επίπεδσλ πιαθψλ ππφ θελφ, είηε ζε αληίζηνηρεο 

πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο. Παξφια απηά ε κεραληθή ηνπ ζπκπεξηθνξά κπνξεί λα 

πεξηγξαθεί ηθαλνπνηεηηθά θαη απφ ην κνληέιν ηνπ Euler γηα έλα εχξνο ηηκψλ ηεο πνζφηεηαο s 

ηεο εμηζσζεο (2.1), ιακβάλνληαο ππφςελ ηελ ζπλεηζθνξά ηνπ πνιπκεξνχο ζηελ θακπηηθή 

αθακςία (flexural rigidity) ηνπ γξαθελίνπ [61]. 

2.2 Θεσξεηηθέο εξγαζίεο 

΢ηελ εξγαζία ησλ Yu Zhang θαη Feng Liu [65] κειεηήζεθε ε κεραληθή ζπκπεξηθνξά 

ηνπ γξαθελίνπ ππφ εθειθπζηηθά θαη ζιηπηηθά θνξηία απφ πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο 

δπλακηθήο ειεγρφκελεο παξακφξθσζεο (strain controlled). ΢ηελ εξγαζία απηή 

πξνζνκνηψζεθαλ θχιια γξαθελίνπ κε κήθε απφ 10-1000 nm θαη βξέζεθε φηη ε θξίζηκε 

παξακφξθσζε ιπγηζκνχ (εcrit) θαηά ηε κνλναμνληθή ζπκπίεζε ηνπ γξαθελίνπ είλαη 

αληηζηξφθσο αλάινγε ηνπ ηεηξαγψλνπ ηνπ κήθνπο ηνπ γξαθελίνπ. Ζ εμάξηεζε απηή 

παξνπζηάδεη εμαηξεηηθή ζπκθσλία κε κνληέια ηνπ ζπλερνχο [66,67]. Ζ ζπκπίεζε ηνπ 

γξαθελίνπ εμεηάζηεθε θαηά ηελ Zigzag θαη θαηά ηελ Armchair δηεχζπλζε, ρσξίο σζηφζν λα 

δηαπηζησζνχλ δηαθνξέο. Γηα θχιια γξαθελίνπ κε ηππηθά κήθε ησλ 100 nm βξέζεθε φηη ε εcrit 

είλαη ηεο ηάμεο ησλ 10
-4

%. Ζ ηηκή απηή είλαη ~4 ηάμεηο κεγέζνπο κηθξφηεξε απφ ηελ 

παξακφξθσζε ζξαχζεο ηνπ γξαθελίνπ, ππνδειψλνληαο έηζη κέγηζηε αζπκκεηξία ησλ 

κεραληθψλ ηδηνηήησλ ηνπ γξαθελίνπ θαηά ηνλ εθειθπζκφ θαη ηελ ζπκπίεζή ηνπ [65]. 

Οη Yuanwen Gao θαη Peng Hao [68] κέζα απφ πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο απφ 

πξψηεο αξρέο (ab-initio molecular dynamics) κειέηεζαλ ηηο κεραληθέο θαη ηηο ειεθηξνληθέο 
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ηδηφηεηεο ηνπ γξαθελίνπ θαηά ηνλ εθειθπζκφ θαη ηελ ζιίςε ηνπ θαηά ηελ Zigzag θαη 

Armchair δηεχζπλζε. Οη ζπγγξαθείο ηεο εξγαζίαο απηήο ηζρπξίζηεθαλ φηη ην γξαθέλην 

παξνπζηάδεη αληζφηξνπε ζπκπεξηθνξά θαηά ηε ζιίςε ηνπ ζηελ Zigzag θαη ηελ Armchair 

δηεχζπλζε. ΢πγθεθξηκέλα βξέζεθε φηη ε θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ θαηά ηελ Zigzag δηεχζπλζε 

είλαη ~1.35 θνξέο κεγαιχηεξε απφ απηή ηεο Armchair δηεχζπλζεο, απνηέιεζκα ην νπνίν 

βξίζθεηαη ζε αληίθαζε κε ηελ παξνχζα δηπισκαηηθή αιιά θαη κε αξθεηέο άιιεο εξγαζίεο 

ζηηο νπνίεο ε θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ δελ θαίλεηαη λα εμαξηάηαη απφ ηελ δηεχζπλζε 

θφξηηζεο [65,67]. Ωζηφζν ηα θχιια γξαθελίνπ πνπ ρξεζηκνπνίεζαλ γηα ηνπο ππνινγηζκνχο 

ηνπο είραλ δηαθνξεηηθά κήθε. ΢πγθεθξηκέλα, θαηά ηε Zigzag δηεχζπλζε ην κήθνο ήηαλ ίζν 

κε ~15Å, ελψ θαηά ηελ Armchair δηεχζπλζε ηζνχηαλ κε ~20 Å [68]. ΢χκθσλα κε ηελ 

αλαθνξά [65] αιιά θαη ηελ παξνχζα δηπισκαηηθή εξγαζία ε θξίζηκε ηάζε θαη 

παξακφξθσζε ιπγηζκνχ είλαη αληηζηξφθσο αλάινγε ηνπ ηεηξαγψλνπ ηνπ κήθνπο, δεδνκέλν 

ην νπνίν δελ ιήθζεθε ππφςελ απφ ηνπο Yuanwen Gao θαη Peng Hao, κε απνηέιεζκα λα 

νδεγεζνχλ ζε απηφ ην αζαθέο πφξηζκα. 

2.3 Η παξνύζα εξγαζία 

΢ηηο εξγαζίεο πνπ αλαθέξζεθαλ ζηελ πξνεγνχκελε ελφηεηα θαζψο θαη ζε αξθεηέο 

άιιεο ζεσξεηηθέο εξγαζίεο εμεηάδεηαη ε ζπκπεξηθνξά απιψλ [19,53,55,69,70] θαη 

πνιιαπιψλ [71] θχιισλ γξαθελίνπ κέζσ κνληέισλ ηνπ ζπλερνχο, πξνζνκνηψζεσλ πξψησλ 

αξρψλ θαζψο θαη πξνζνκνηψζεσλ κνξηαθήο δπλακηθήο. ΢ηελ παξνχζα δηπισκαηηθή εξγαζία 

κειεηήζεθε ε ζπκπεξηθνξά ηνπ απινχ γξαθελίνπ θαζψο θαη πνιιαπιψλ ζηηβάδσλ 

γξαθελίνπ (έσο θαη έμη θχιια) θάησ απφ ζηαζεξά ζιηπηηθά κνλναμνληθά θνξηία (stress 

control), κέζα απφ πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο. Γηα ηελ πεξηγξαθή ησλ 

αιιειεπηδξάζεσλ κεηαμχ ησλ αηφκσλ C-C ρξεζηκνπνηήζεθαλ ηξία δηαθνξεηηθά εκη-

εκπεηξηθά δπλακηθά πεδία, ηα δπλακηθά Tersoff [72,73], REBO (2
nd

 generation) [74] θαη 

LcBOP I. [75], ψζηε λα βειηησζεί ε αμηνπηζηία ησλ απνηειεζκάησλ καο θαη λα εμαρζνχλ 

γεληθεπκέλεο ζρέζεηο νη νπνίεο είλαη αλεμάξηεηεο απφ ην εθάζηνηε ρξεζηκνπνηνχκελν 

δπλακηθφ. Οη πξνζνκνηψζεηο δηεμήρζεζαλ ζε ζηαζεξέο ζεξκνθξαζίεο ίζεο κε T=1K θαη 

T=300K, ππφ ζπλζήθεο θελνχ, ψζηε λα παξαηεξεζνχλ ηπρφλ ζεξκνθξαζηαθέο εμαξηήζεηο 

ησλ κεραληθψλ ηδηνηήησλ.  

Όπσο ζα δεηρζεί ζηα παξαθάησ θεθάιαηα ε ζπκπεξηθνξά ηνπ γξαθελίνπ ππφ ζιίςε 

παξνπζηάδεη πνιχ πςειή εμάξηεζε απφ ηελ θαηάζηαζε ησλ άθξσλ ζηα νπνία εθαξκφδνληαη 
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νη ζιηπηηθέο δπλάκεηο (φπσο αλαπαξηζηάηαη θαη ζηελ εηθφλα 2.3). Ζ ζιίςε ησλ θχιισλ ηνπ 

γξαθελίνπ ππνινγίζηεθε γηα ηξία είδε πεξηνξηζκψλ (constraints) ησλ άθξσλ θαηά κήθνο ηεο 

δηεχζπλζεο θφξηηζεο: (i) ειεχζεξα άθξα (free edges), (ii) ζηαζεξά άθξα (fixed edges) θαη 

(iii) θαξθσκέλα άθξα (pinned edges). Λεπηνκεξήο πεξηγξαθή ησλ πεξηνξηζκψλ απηψλ 

γίλεηαη ζηελ ππνελφηεηα 4.2. Ζ ζπκπεξηθνξά ηνπ γξαθελίνπ θαηά ηε ζπκπίεζή ηνπ 

ειέγρζεθε εθηφο ησλ ζπκβαηηθψλ δηεπζχλζεσλ (Zigzag θαη Armchair) θαη γηα ελδηάκεζεο 

δηεπζχλζεηο πνπ ραξαθηεξίδνληαη απφ ηε γσλία ζchiral. Σα κεγέζε πνπ ππνινγίζηεθαλ απφ ηηο 

πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο είλαη νη θακπχιεο ζιηπηηθήο ηάζεο – παξακφξθσζεο (ζ-

ε), ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο ηνπ Young, ν ιφγνο Poisson, θαζψο θαη νη θξίζηκεο ηάζεηο θαη 

παξακνξθψζεηο γηα ηηο νπνίεο ηα θχιια πθίζηαληαη ιπγηζκφ (buckle).  

 

Δηθόλα 2.3. Αλαπαξάζηαζε ηεο κνλναμνληθήο ζπκπίεζεο ελφο πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ κε 

ηέζζεξα θχιια, γηα ηελ ζπλζήθε ησλ “ζηαζεξψλ” (fixed) θαη ησλ “θαξθσκέλσλ” (pinned) άθξσλ.   

Σα απνηειέζκαηα ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο ζπγθξίζεθαλ κε αλαιπηηθνχο ππνινγηζκνχο 

ηεο ζεσξίαο ηνπ ζπλερνχο γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνχ επίπεδσλ 

πιαθψλ πεπεξαζκέλνπ πάρνπο. Μέζσ ησλ ζπγθξίζεσλ απηψλ δηεξεπλήζεθαλ ηπρφλ 

απνθιίζεηο ησλ απνηειεζκάησλ ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο απφ απηά ηεο ζεσξίαο ηνπ 

ζπλερνχο, νη νπνίεο ζρεηίδνληαη κε ηηο λαλνζθνπηθέο ηδηφηεηεο ηνπ γξαθελίνπ. 

<MathType Section Break> </> 
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3. Δηζαγσγή ζηε Μνξηαθή Γπλακηθή 

3.1 Δηζαγσγή ζηελ ππνινγηζηηθή επηζηήκε ησλ Τιηθώλ 

Οη ππνινγηζηηθέο πξνζνκνηψζεηο απνηεινχλ έλα αλαπφζπαζην θνκκάηη ηεο 

επηζηεκνληθήο έξεπλαο, θαζψο κέζσ απηψλ γίλεηαη δπλαηή ε επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ 

καζεκαηηθψλ κνληέισλ νη νπνίεο ζε αξθεηέο πεξηπηψζεηο δελ έρνπλ αλαιπηηθή ιχζε, είηε ε 

επίιπζή ηνπο κπνξεί λα είλαη κε πξαθηηθή ρσξίο ηε ρξήζε ππνινγηζηψλ. Οη ππνινγηζηηθέο 

πξνζνκνηψζεηο παξνπζηάδνπλ εθαξκνγέο ζε πνιπάξηζκνπο θιάδνπο φπσο ε θπζηθή, ε 

βηνινγία θαη ε επηζηήκε ησλ πιηθψλ, ελψ ζεσξνχκελεο σο «ν ηξίηνο ηξφπνο πξνζέγγηζεο ηεο 

επηζηεκνληθήο έξεπλαο» [76] ζπληξέρνπλ παξάιιεια κε ηελ ζεσξία θαη ην πείξακα. Ζ 

αλαγθαηφηεηα ησλ ππνινγηζηηθψλ πξνζνκνηψζεσλ έγθεηηαη ζην γεγνλφο φηη ζε αξθεηέο 

πεξηπηψζεηο ηα πεηξάκαηα κπνξεί λα ραξαθηεξίδνληαη απφ [77]:  

α) αδπλακία πινπνίεζεο (πρ. πξνζνκνίωζε ηνπ εζωηεξηθνύ ηωλ άζηξωλ) 

β) απμεκέλε επηθηλδπλφηεηα (πρ. εθξήμεηο, ζπγθξνύζεηο) 

γ) πςειφ θφζηνο (πρ. πεηξάκαηα βαζηδόκελα ζηελ αθηηλνβνιία ζπγρξόηξνπ) 

δ) ρακειή δηαθξηηηθή ηθαλφηεηα/αθξίβεηα (πρ. πξνζνκνίωζε θαηλνκέλωλ  ζε πνιύ 

κηθξέο θιίκαθεο κεγέζνπο θαη ρξόλνπ) 

Έηζη κέζσ ησλ πξνζνκνηψζεσλ επηηπγράλεηαη ε πξαγκαηνπνίεζε, ε εμήγεζε αιιά θαη ε 

πξφηαζε λέσλ πεηξακάησλ, θαζψο επίζεο θαη ε ελδερφκελε γεθχξσζε ηεο ζεσξίαο κε ην 

πείξακα. 

Ζ ππνινγηζηηθή επηζηήκε ησλ πιηθψλ απνηειεί έλα ηδηαίηεξα ελεξγφ, θαη γνξγά 

αλαπηπζζφκελν επηζηεκνληθφ πεδίν. Ο ζηφρνο ηεο είλαη ε θαηαλφεζε θαη ε πξφβιεςε ησλ 

καθξνζθνπηθψλ ηδηνηήησλ ησλ πιηθψλ εμεηάδνληαο ηε ζπκπεξηθνξά ηνπο ζε κηθξνζθνπηθέο, 

κεζνζθνπηθέο αιιά θαη καθξνζθνπηθέο θιίκαθεο κεγέζνπο θαη ρξφλνπ. Κάλνληαο ρξήζε ησλ 

θαηάιιεισλ κνληέισλ (Υακηιηνληαλψλ ή πεδίσλ δπλάκεσλ γηα ηηο ελδνκνξηαθέο θαη 

δηακνξηαθέο αιιειεπηδξάζεηο), είλαη δπλαηή ε πξνζνκνίσζε ζχλζεησλ θπζηθψλ θαηλνκέλσλ 

φπσο νη αιιαγέο θάζεο ζε πιηθά (phase transition), ε δεκηνπξγία αηειεηψλ, ν ππνινγηζκψλ 

ησλ δπλακηθψλ θαη κεραληθψλ ηδηνηήησλ ηνπο, ε ρεκηθή δξαζηηθφηεηα (reactivity), ε 

δηαζπνξά ησλ θσλνλίσλ (phonon dispersion) θαη πνιιψλ άιισλ. Έηζη, ε ππνινγηζηηθή 
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επηζηήκε ησλ πιηθψλ απνηειεί έλα βαζηθφ εξγαιείν γηα ηε κειέηε θαη ην ζρεδηαζκφ πιηθψλ 

ζε κνξηαθφ επίπεδν. 

Σηο ηειεπηαίεο δεθαεηίεο αλαπηχρζεθαλ πνιπάξηζκεο ππνινγηζηηθέο κέζνδνη ζηελ 

επηζηήκε ησλ πιηθψλ φπσο ε κέζνδνο πξψησλ αξρψλ (ab-initio), ε κνξηαθή δπλακηθή (MD), 

ε Μφληε Κάξιν (MC), ε κέζνδνο ησλ πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ (FEM) θαζψο θαη αξθεηέο 

άιιεο, νη νπνίεο βξίζθνπλ εθαξκνγέο αλάινγα κε ηελ εμεηαδφκελε θιίκαθα κεγέζνπο θαη 

ρξφλνπ. Οη κέζνδνη ab-initio, ζηηο νπνίεο επηιχνληαη νη θβαληνκεραληθέο εμηζψζεηο ηνπ 

Schrödinger, ραξαθηεξίδνληαη απφ πνιχ πςειή αθξίβεηα αιιά θαη απφ πνιχ κεγάιν 

ππνινγηζηηθφ θφζηνο. Έηζη ηα δπλακηθά θαη ζηαηηθά ζπζηήκαηα πνπ επηιχνληαη ζηηο 

πεξηζζφηεξεο πεξηπηψζεηο πεξηιακβάλνπλ 10-100 άηνκα θαη πξνζνκνηψλνληαη γηα 10-100 ps 

[76]. Ωζηφζν, ζε κεγαιχηεξα ζπζηήκαηα ησλ 10
4
-10

5
 αηφκσλ ν πξνζδηνξηζκφο ησλ 

επηζπκεηψλ ζηαηηζηηθψλ κεγεζψλ δελ είλαη εθηθηφο κέζσ θβαληνκεραληθψλ ππνινγηζκψλ, 

θαζψο νη απαηηνχκελνη ππνινγηζηηθνί πφξνη φπσο ε κλήκε RAM, ν ρψξνο ζην ζθιεξφ 

δίζθν, αιιά θαη ν ρξφλνο ηεο πξνζνκνίσζεο είλαη απαγνξεπηηθά κεγάινη. Έηζη ζηελ ζέζε 

ηνπο ρξεζηκνπνηνχληαη πξνζεγγηζηηθφηεξεο - θιαζζηθέο κέζνδνη φπσο ε MD, ζηηο νπνίεο νη 

αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ησλ ζσκαηίσλ πεξηγξάθνληαη απφ δπλακηθά πεδία ηεο κνξηαθήο 

κεραληθήο. Ζ δπλαηφηεηα παξάιιειεο επεμεξγαζίαο ηνπ ίδηνπ πξνβιήκαηνο απφ 

πνιιαπινχο επεμεξγαζηέο (clusters), επηηξέπεη ηελ πξνζνκνίσζε ηδηαίηεξα πνιχπινθσλ 

δνκψλ θαη ζπζηεκάησλ. ΢πγθεθξηκέλα ην κεγαιχηεξν ζχζηεκα πνπ έρεη πξνζνκνησζεί κε 

κνξηαθή δπλακηθή (κέρξη ην 2015), ζπλίζηαηαη απφ 4.125·10
12

 ζσκάηηα θαη ρξεηάζηεθαλ 40 

δεπηεξφιεπηα γηα λα πξνζνκνησζεί έλα 1 fs, επηηπγράλνληαο έηζη κηα επηηάρπλζε (speedup) 

ηεο ηάμεο ηνπ 1.3·10
5
 ρξεζηκνπνηψληαο 1.5·10

5
 επεμεξγαζηέο [78]. Μηα πνιχ ζεκαληηθή 

ηδηφηεηα ησλ κεζφδσλ απηψλ είλαη ε κεηαθεξζηκφηεηα ηνπο (transferability), θαζψο νη 

παξάκεηξνη θαη ηα απνηειέζκαηα πνπ εμάγνληαη απφ ηε κειέηε ελφο κηθξνχ ζπζηήκαηνο 

κπνξνχλ λα εθαξκνζηνχλ θαη ζε κεγαιχηεξα ζπζηήκαηα [79]. Γηα ηελ πξνζνκνίσζε αθφκε 

κεγαιχηεξσλ (κεζνζθνπηθψλ) ζπζηεκάησλ ρξεζηκνπνηνχληαη αθφκε πξνζεγγηζηηθφηεξα 

κνληέια ζηα νπνία ηα ζσκάηηα απνηεινχλ ζπζζσκαηψκαηα κηθξφηεξσλ δνκηθψλ κνλάδσλ 

(αδξνπνηεκέλα κνληέια, coarse-grained models), ελψ ζηα καθξνζθνπηθά ζπζηήκαηα ηα 

πιηθά αληηκεησπίδνληαη σο ζπλερή κέζα. 
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3.2 Δηζαγσγή ζηελ Μνξηαθή δπλακηθή 

Ζ κεζνδνινγία ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο επηλνήζεθε ην 1950 ζηα πιαίζηα ηεο 

ζεσξεηηθήο θπζηθήο [80], ελψ ζήκεξα βξίζθεη πνιιέο εθαξκνγέο ζηελ επηζηήκε ησλ πιηθψλ. 

΢ηελ κνξηαθή δπλακηθή νη ηξνρηέο ησλ αιιειεπηδξψλησλ ζσκαηίσλ ελφο ζπζηήκαηνο, 

ππνινγίδνληαη κέζσ ηεο αξηζκεηηθήο επίιπζεο ησλ εμηζψζεσλ θίλεζεο ηνπ Νεχησλα:  

 𝐩 = 𝐪  (3.1) 

 

φπνπ 𝐩 ε νξκή θαη 𝐪 ε ζέζε ηνπ ζσκαηηδίνπ. Οη δηαζσκαηηδηαθέο αιιειεπηδξάζεηο 

πεξηγξάθνληαη απφ εκπεηξηθά θαη εκη-εκπεηξηθά δπλακηθά πεδία [77,81], ησλ νπνίσλ νη 

παξάκεηξνη πξνθχπηνπλ απφ πξαγκαηηθά πεηξάκαηα αιιά θαη απφ θβαληνκεραληθνχο 

ππνινγηζκνχο. Ωζηφζν νη θηλήζεηο φισλ ησλ ζσκαηίσλ ηνπ ζπζηήκαηνο είλαη ζπδεπγκέλεο, 

απνηειψληαο έηζη έλα πξφβιεκα n-ζσκάησλ ην νπνίν δελ έρεη αλαιπηηθή ιχζε. Πξνθεηκέλνπ 

λα επηιπζεί ην ζχζηεκα απηφ, νη εμηζψζεηο θίλεζεο ηνπ Νεχησλα νινθιεξψλνληαη θάλνληαο 

ρξήζε ηεο κεζφδνπ ησλ πεπεξαζκέλσλ δηαθνξψλ (finite differences) [81]. 

3.3 Δμηζώζεηο θίλεζεο πεπεξαζκέλσλ δηαθνξώλ 

΢ην πιαίζην ησλ πεπεξαζκέλσλ δηαθνξψλ κπνξνχλ λα ππνινγηζηνχλ νη ηξνρηέο ησλ 

ζσκαηίσλ ζε κηα πξνζνκνίσζε, δεδνκέλνπ φηη ηα δπλακηθά είλαη ζπλερή θαη νη ελέξγεηεο 

αιιειεπίδξαζεο κπνξνχλ λα αζξνηζηνχλ θαηά δεχγε αηφκσλ. Ζ βαζηθή ηδέα ηεο κεζφδνπ 

είλαη ε νινθιήξσζε ησλ εμηζψζεσλ θίλεζεο ζε πνιιά κηθξά δηαζηήκαηα ηα νπνία 

ηζαπέρνπλ θαηά έλα ρξνληθφ βήκα δt (time step). Σν ζχλνιν ηεο δχλακεο 𝐅𝐢 𝑡  πνπ αζθείηαη 

ζην ζσκάηην i ηζνχηαη κε ην δηαλπζκαηηθφ άζξνηζκα ησλ αιιειεπηδξάζεψλ ηνπ κε ηα 

ππφινηπα ζσκάηηα, ελψ θαηά ην ρξνληθφ δηάζηεκα t → t+dt, νη δπλάκεηο πνπ αζθνχληαη 

κεηαμχ ηνπο ζεσξνχληαη ζηαζεξέο. Έηζη, ε επηηάρπλζε {𝐪 𝐢(𝑡)} ηνπ εθάζηνηε ζσκαηίνπ (πνπ 

πξνθχπηεη απφ ηε ζπληζηακέλε αζθνχκελε δχλακε), καδί κε ηελ ηαρχηεηά ηνπ {𝐪 𝐢(𝑡)} ζην 

ζηηγκηφηππν t επηηξέπνπλ ηνλ πξνζδηνξηζκφ ηεο ζέζεο ηνπ {𝐪𝐢 𝑡+ 𝛿𝑡 } ηε ρξνληθή ζηηγκή 

t+δt.  Όινη νη αιγφξηζκνη νινθιήξσζεο ησλ εμηζψζεσλ θίλεζεο βαζίδνληαη ζην γεγνλφο φηη 

ε ζέζε, ε ηαρχηεηα θαζψο θαη νη παξάγσγνη κεγαιχηεξσλ ηάμεσλ κπνξνχλ λα αλαπηπρζνχλ 

ζε αλαπηχγκαηα Taylor [81]: 

          𝐪𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = 𝐪𝑖 𝑡 + 𝛿𝑡𝐪 𝑖 𝑡 +
1

2
𝛿𝑡2𝐪 𝑖 𝑡 +

1

6
𝛿𝑡3𝐪𝑖  𝑡 + ⋯ 
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          𝐪 𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = 𝐪 𝑖 𝑡 + 𝛿𝑡𝐪 𝑖 𝑡 +
1

2
𝛿𝑡2𝐪 𝑖 𝑡 + ⋯  

          𝐪 𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = 𝐪 𝑖 𝑡 + 𝛿𝑡𝐪 𝑖 𝑡 + ⋯  

                  𝐪 𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = 𝐪 𝑖 𝑡 + ⋯                                                                                    (3.2) 

΢ε απηή ηελ εξγαζία νη εμηζψζεηο θίλεζεο νινθιεξψζεθαλ κε ηνλ αιγφξηζκν velocity Verlet 

[82] κέζσ ηνπ νπνίνπ νη ζέζεηο, νη ηαρχηεηεο θαη νη επηηαρχλζεηο ησλ ζσκαηηδίσλ 

ππνινγίδνληαη ζπγρξφλσο ζην ίδην ζηηγκηφηππν: 

𝐪𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = 𝐪𝑖 𝑡 + 𝛿𝑡 𝐪 𝑖 𝑡 +
1

2
𝛿𝑡2 𝐪 𝑖(𝑡)  (3.3) 

 𝐪 𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = 𝐪 𝑖 𝑡 +
1

2
𝛿𝑡[𝐪 𝑖 𝑡 + 𝐪 𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 ]] (3.4) 

Σν πιενλέθηεκα ηνπ αιγνξίζκνπ απηνχ είλαη ε θαιή ηνπ αθξίβεηα, θαζψο θαη ην φηη νη 

ηαρχηεηεο είλαη ζπγρξνληζκέλεο κε ηηο ζέζεηο ησλ ζσκαηίσλ (ζε αληίζεζε κε ηνλ αιγφξηζκν 

leap-frog [83]). Ζ κέζνδνο απηή πινπνηείηαη ζε ηξεηο θάζεηο, θαζψο, φπσο θαίλεηαη θαη απφ 

ηελ εμίζσζε (3.4), ν ππνινγηζκφο ησλ ηαρπηήησλ πξνυπνζέηεη ηε γλψζε ησλ επηηαρχλζεσλ 

ηηο ρξνληθέο ζηηγκέο t θαη t+δt. Αξρηθά ππνινγίδνληαη νη ζέζεηο ησλ ζσκαηίσλ ηελ ρξνληθή 

ζηηγκή t+δt ρξεζηκνπνηψληαο ηηο ηαρχηεηεο θαη ηηο επηηαρχλζεηο ηνπο ηελ ρξνληθή ζηηγκή t 

[εμ. (3.3)]. Έπεηηα νη ηαρχηεηεο ηελ ρξνληθή ζηηγκή t+
1

2
δt ππνινγίδνληαη φπσο: 

 𝐪 𝑖 𝑡+
1

2
𝛿𝑡 = 𝐪 𝑖 𝑡 +

1

2
𝛿𝑡 𝐪 𝑖 𝑡  (3.5) 

Σειηθά, αθνχ ππνινγηζηεί ε επηηάρπλζε απφ ηηο δπλάκεηο κεηαμχ ησλ ζσκαηίσλ ζηηο ζέζεηο 

𝐪𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 : 

 𝐩    𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = −∇   r i
V(𝑡+ 𝛿𝑡)  (3.6) 

Ζ ηαρχηεηα ηελ ρξνληθή ζηηγκή t+δt ππνινγίδεηαη σο εμήο: 

 𝐪 𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 = 𝐪 𝑖 𝑡+
1

2
𝛿𝑡 +

1

2
𝛿𝑡 𝐪 𝑖 𝑡+ 𝛿𝑡 ] (3.7) 

Ζ αξηζκεηηθή νινθιήξσζε ηεο παξαπάλσ εμίζσζεο εμαξηάηαη απφ ηηο αξρηθέο ζπλζήθεο ηνπ 

πξνβιήκαηνο, ηηο αξρηθέο ζέζεηο  (configuration)  θαη ηηο ηαρχηεηεο. 

3.4 Δπηινγή ηνπ ρξνληθνύ βήκαηνο ηεο πξνζνκνίσζεο  

Όπσο αλαθέξζεθε θαη πξνεγνπκέλσο, θαηά ηε δηάξθεηα t → t+δt νη αιιειεπηδξάζεηο 

κεηαμχ ησλ ζσκαηηδίσλ ζεσξνχληαη ζηαζεξέο, νπφηε ζε θάζε πεξίπησζε ζα πξέπεη λα 

δίλεηαη ηδηαίηεξε πξνζνρή ζηελ επηινγή ηνπ ρξνληθνχ βήκαηνο δt (εηθφλα 3.1α). Όηαλ ηα 

ζσκάηηα πιεζηάδνπλ κεηαμχ ηνπο, πξνζπεξλνχλ ην ειάρηζην ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο θαη 
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εηζρσξνχλ ζηελ πεξηνρή ηνπ απσζεηηθνχ δπλακηθνχ (repulsive barrier). Δάλ ην ρξνληθφ βήκα 

είλαη πνιχ κεγάιν ηα ζσκάηηα κπνξεί λα εηζρσξήζνπλ πνιχ βαζηά ζε απηή ηελ πεξηνρή κε 

απνηέιεζκα ε ελέξγεηα λα κελ δηαηεξείηαη θαη νη ηαρχηεηέο ηνπο κεηά ηε ζχγθξνπζε λα 

απμάλνληαη, φπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθφλα 3.1β. Ωζηφζν, εάλ ην ρξνληθφ βήκα είλαη πνιχ 

κηθξφ, ηα ζσκάηηα ρξεηάδνληαη πνιχ ππνινγηζηηθφ ρξφλν γηα λα δηαζρίζνπλ ηθαλνπνηεηηθά 

ηνλ ρψξν ησλ θάζεσλ (Δηθ. 3.1α), νπφηε ζα πξέπεη λα ρξεζηκνπνηνχληαη ρξνληθά βήκαηα ζηα 

νπνία λα δηαηεξείηαη ε ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο ζε επηζπκεηά επίπεδα, κε επαξθή θάιπςε 

ηνπ ρψξνπ ησλ θάζεσλ (Δηθ. 3.1γ).  

 

Δηθόλα 3.1. Γξαθηθή απεηθφληζε ησλ ζηηγκηφηππσλ ηεο ζχγθξνπζεο δχν ζσκάησλ γηα (α) κηθξή, (β) 

κεγάιε θαη (γ) βέιηηζηε ηηκή ηνπ ρξνληθνχ βήκαηνο.  

3.5 Ρύζκηζε ηεο ζεξκνθξαζίαο θαη ηεο πίεζεο ζε κηθξνζθνπηθά 

ζπζηήκαηα 

Πξνθεηκέλνπ λα εθθηλεζεί κηα πξνζνκνίσζε ζα πξέπεη λα δνζνχλ αξρηθέο ηαρχηεηεο 

ζηα ζσκάηηα, νη νπνίεο ζηηο πεξηζζφηεξεο πεξηπηψζεηο ιακβάλνληαη ηπραία απφ ηελ 

Μπνιηδκαληαλή θαηαλνκή γηα ηελ επηζπκεηή ζεξκνθξαζία: 

 𝐩 𝐪 𝑖𝑥 =  
𝑚𝑖

2𝜋𝑘𝐵𝑇
 

1 2 

𝑒𝑥𝑝 −
1

2

𝑚𝑖𝐪 
2
𝑖𝑥

𝑘𝐵𝑇
  (3.8) 

φπνπ 𝑘𝐵 ε ζηαζεξά ηνπ Boltzmann, Τ ε ζεξκνθξαζία θαη 𝐪 𝑖𝑥 ε ηαρχηεηα ηνπ ζσκαηηδίνπ 

θαηά ηε δηεχζπλζε x. Δπίζεο ζε αξθεηέο πεξηπηψζεηο νη αξρηθέο ηαρχηεηεο επηιέγνληαη έηζη 

ψζηε ε ζπληζηακέλε νξκή ηνπ ζπζηήκαηνο λα είλαη κεδεληθή, ιακβάλνληαο έηζη ηαρχηεηεο 

απφ ην ζηαηηζηηθφ ζχλνιν NVEP [81]. Γνζεηζψλ ησλ αξρηθψλ ηαρπηήησλ 𝐪 𝑖(𝑡= 0) , θαη 

επηηαρχλζεσλ 𝐪 𝑖 𝑡= 0  ησλ ζσκαηηδίσλ (κέζσ ηεο παξαγψγηζεο ηνπ δπλακηθνχ, εμ. (3.6)), 
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ε πξνζνκνίσζε κπνξεί πηα λα εθθηλεζεί κε ηνπο αιγφξηζκνπο νινθιήξσζεο ησλ εμηζψζεσλ 

θίλεζεο. Ζ θηλεηηθή ελέξγεηα 𝓀 θαη ε ζεξκνθξαζία 𝑇 ηνπ ζπζηήκαηνο κπνξνχλ λα 

ππνινγηζηνχλ ζε νπνηαδήπνηε ρξνληθή ζηηγκή απφ ηελ ζρέζε: 

 𝓀=  
 𝐩𝑖 

2

2𝑚𝑖
=
𝑘𝐵𝑇

2
(3𝑁−𝑁𝑐)

𝛮

𝑖= 1

 (3.9) 

φπνπ 𝑁𝑐 ν αξηζκφο ησλ πεξηνξηζκψλ θαη (3𝑁−𝑁𝑐)  ν ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ βαζκψλ 

ειεπζεξίαο ηνπ ζπζηήκαηνο. 

΢ηηο πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο, ν ππνινγηζκφο ηεο πίεζεο βαζίδεηαη ζηε 

ζπλνισκαηηθή κέζε ηηκή ηεο κηθξνζθνπηθήο πίεζεο P [84]. ΢ε έλα απεξηνδηθφ ζχζηεκα Ν 

ζσκαηηδίσλ θαη φγθνπ V, ε κηθξνζθνπηθή πίεζε 𝒫 νξίδεηαη ζχκθσλα κε ηελ παξαθάησ 

ζρέζε: 

 𝒫=
1

3𝑉
  𝑚𝑖𝐪 𝑖∙𝐪 𝑖
𝑖

+  𝐪𝑖∙𝐩 𝑖
𝑖

  (3.10) 

Όηαλ δελ ππάξρνπλ εμσηεξηθά πεδία, ε κφλε ζπλεηζθνξά ζηηο δπλάκεηο πξνέξρεηαη απφ ηηο 

δηακνξηαθέο αιιειεπηδξάζεηο. Έηζη ε καθξνζθνπηθή πίεζε κπνξεί λα ππνινγηζηεί σο ν 

ρξνληθφο ή ν ζηαηηζηηθφο κέζνο γηα ηελ θαηάιιειε θαηαλνκή. ΢ηελ πεξίπησζε πνπ ην 

ζχζηεκα είλαη πεξηνδηθφ θαη πεξηιακβάλεη θαη δπλακηθά δεπγψλ – φπσο θαη ηα ζπζηήκαηα 

πνπ κειεηήζεθαλ ζε απηή ηελ εξγαζία – ε πίεζε (℘)  ππνινγίδεηαη κε ην ζεψξεκα Virial ηνπ 

Clausius [81,85]: 

 ℘=  
𝑁𝑘𝐵𝑇

𝑉
 +  

1

3𝑉
  𝐪𝑖𝑗∙𝐩 𝑖𝑗

𝑗<𝑖𝑖

  (3.11) 

φπνπ  𝐪𝑖𝑗 ην δηακνξηαθφ δηάλπζκα ησλ κνξηαθψλ δεπγψλ i θαη j, θαη 𝐩 𝑖𝑗 ε δηακνξηαθή 

δχλακε. Ο πξψηνο φξνο ηεο εμίζσζεο (3.11) είλαη ε θηλεηηθή ζπλεηζθνξά, ελψ ν δεχηεξνο 

φξνο είλαη ε ζπλεηζθνξά ιφγσ ησλ δηακνξηαθψλ αιιειεπηδξάζεσλ. 
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3.6 Πξνζνκνηώζεηο ζε δηάθνξα ζηαηηθνκεραληθά ζπλνιώκαηα 

3.6.1 Σν κηθξνθαλνληθό ζηαηηζηηθό ζπλόισκα 

΢ην κηθξνθαλνληθφ ζηαηηζηηθφ ζχλνιν (NVE ensemble) ν αξηζκφο ησλ ζσκαηηδίσλ (N), 

ν φγθνο ηνπ ζπζηήκαηνο (V) θαη ε ελέξγεηά ηνπ (E) δηαηεξνχληαη ζηαζεξά, κε απνηέιεζκα ην 

ζχζηεκα λα ζεσξείηαη απνκνλσκέλν θαη λα βξίζθεηαη ζε ηζνξξνπία ππ’ απηνχο ηνπο 

καθξνζθνπηθνχο πεξηνξηζκνχο [86]. Καηά ηε δηάξθεηα κηαο πξνζνκνίσζεο, ηα Ν ζσκαηίδηα 

ηνπ ζπζηήκαηνο εμεξεπλνχλ ηνλ ρψξν ησλ θάζεσλ, δει. ην ρψξν ησλ νξκψλ 𝐩 θαη ηνλ ρψξν 

ησλ ζέζεσλ 𝐪, πάληα ππφ ηνπο πεξηνξηζκνχο ηνπ ζηαηηζηηθνχ ζπλφινπ NVE. Γεδνκέλνπ φηη 

ην απνκνλσκέλν ζηαηηθνκεραληθφ ζχζηεκα βξίζθεηαη ζε ηζνξξνπία, νη δπλαηέο 

κηθξνθαηαζηάζεηο ηνπ είλαη ηζνπίζαλεο (Αμίωκα ίζωλ εθ ηωλ πξνηέξωλ πηζαλνηήηωλ), ελψ 

δνζέληνο αξθεηνχ ρξφλνπ, ζα επηζθεθηεί φιεο ηηο δπλαηέο κηθξνθαηαζηάζεηο πνπ ππφθεηληαη 

ζηνπο επηβαιιφκελνπο καθξνζθνπηθνχο πεξηνξηζκνχο (Εξγνδηθή ππόζεζε) [86]. ΢ηε 

κηθξνθαλνληθή θαηαλνκή ε ρακηιηνληαλή ηνπ ζπζηήκαηνο ℋ δίλεηαη απφ ηελ ζρέζε: 

 ℋ 𝐩𝑁,𝐪𝑁 =  
𝐩𝑖

2

2𝑚𝑖
+ 𝑉 𝐪1,𝐪2, . . ,𝐪𝑁 

𝑖

= 𝐸 (3.12) 

ε νπνία είλαη ζε θάζε ζηηγκηφηππν ζηαζεξή θαη ίζε κε ηελ ζπλνιηθή ελέξγεηα ηνπ 

ζπζηήκαηνο. 

3.6.2  Σν θαλνληθό ζηαηηζηηθό ζπλόισκα 

Σα ζπζηήκαηα πνπ ππφθεηληαη ζηελ θαλνληθή θαηαλνκή (NVT ensemble) απνηεινχληαη 

απφ ζηαζεξφ αξηζκφ ζσκαηηδίσλ θαη έρνπλ ζηαζεξφ φγθν θαη ζεξκνθξαζία. Σν ππφ εμέηαζε 

NVT ζχζηεκα ζεσξείηαη φηη βξίζθεηαη ζε ζεξκηθή επαθή κε έλα αξθεηά κεγαιχηεξν 

ζχζηεκα (ινπηξφ ή δεμακελή ζεξκφηεηαο), έηζη ψζηε ην ππεξζχζηεκα πνπ απνηειείηαη απφ 

ην αξρηθφ ζχζηεκα θαη ην ινπηξφ λα είλαη απνκνλσκέλν. Σν ζχζηεκα κπνξεί λα 

αληαιιάζζεη κε ην ινπηξφ ηελ ελέξγεηα πνπ πξνθχπηεη απφ ελδφζεξκεο θαη εμψζεξκεο 

δηεξγαζίεο, δηαηεξψληαο έηζη ηελ ζεξκνθξαζία ηνπ ζηαζεξή [86]. ΢ηελ πξάμε, ζηηο 

πξνζνκνηψζεηο MD ε ζεξκνθξαζία ηνπ ζπζηήκαηνο παξακέλεη ζηαζεξή κε ηε 

ρξεζηκνπνίεζε ζεξκνζηαηηθψλ αιγνξίζκσλ. ΢ε πξνζνκνηψζεηο πνπ δηεθπεξαηψλνληαη γηα 

κεγάια ρξνληθά δηαζηήκαηα παξάγνληαη ζπζζσξεπηηθά, δηάθνξεο ππνινγηζηηθέο αζηάζεηεο 

(νη νπνίεο εμαξηψληαη απφ ηα δπλακηθά θαη ην ρξνληθφ βήκα) πνπ έρνπλ σο απνηέιεζκα ηελ 
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αχμεζε ηεο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο (βιέπε ελφηεηα 3.2). ΢ε αξθεηέο πεξηπηψζεηο ε ρξήζε 

ζεξκνζηάηε είλαη αλαγθαία, θαζψο κπνξεί θαη δηαηεξεί ηελ ζεξκνθξαζία ηνπ ζπζηήκαηνο ζε 

επηζπκεηά επίπεδα, εκπνδίδνληαο έηζη ηελ αλεμέιεγθηε αχμεζε ηεο. 

Τπάξρνπλ πνιιψλ εηδψλ ζεξκνζηαηηθνί αιγφξηζκνη. Απφ ηνπο πην απινχο αιγνξίζκνπο 

είλαη απηφο ηεο “επαλαθιηκάθσζεο ηεο ζεξκνθξαζίαο” (temperature rescaling) [87], ζηνλ 

νπνίν νη ηαρχηεηεο ησλ ζσκαηηδίσλ πνιιαπιαζηάδνληαη θαηά έλαλ ζηαζεξφ παξάγνληα, έηζη 

ψζηε ε ζεξκνθξαζία πνπ ππνινγίδεηαη απφ ηελ εμίζσζε (3.9) λα παξακέλεη ζηαζεξή. Δάλ ζε 

κηα δεδνκέλε ρξνληθή ζηηγκή κε ζεξκνθξαζία 𝑇𝑜𝑙𝑑, νη ηαρχηεηεο ησλ ζσκαηηδίσλ 

πνιιαπιαζηαζηνχλ κε έλαλ ζηαζεξφ παξάγνληα 𝜆, ζχκθσλα κε ηε ζρέζε (3.9) ε λέα 

ζεξκνθξαζία 𝑇𝑟𝑒𝑞𝑢𝑖𝑟𝑒𝑑 ζα ηζνχηαη κε 𝜆2𝑇𝑜𝑙𝑑. Καηά απηφλ ηνλ ηξφπν ε ζεξκνθξαζία κπνξεί 

λα παξακείλεη ζηαζεξή πνιιαπιαζηάδνληαο θάζε θνξά ηηο ηαρχηεηεο ηνλ ζσκαηηδίσλ κε ηνλ 

παξάγνληα 𝜆=  𝛵𝑟𝑒𝑞𝑢𝑖𝑟𝑒𝑑 𝑇𝑜𝑙𝑑 . Σα πιενλεθηήκαηα ηνπ αιγνξίζκνπ απηνχ είλαη ην φηη είλαη 

απιφο ζηελ εθαξκνγή ηνπ, θαζψο επίζεο θαη ην φηη ε επηζπκεηή ζεξκνθξαζία επέξρεηαη 

αθαξηαία, ηδηφηεηα πνπ ηνλ θαζηζηά ηδηαίηεξα ρξήζηκν ζηα αξρηθά ζηάδηα κηαο 

πξνζνκνίσζεο. Παξφια απηά, ηα απνηειέζκαηα κηαο ηέηνηαο πξνζνκνίσζεο δελ 

αληαπνθξίλνληαη ζηελ θαηαλνκή θαλελφο ζηαηηζηηθνχ ζπλφινπ ηζνξξνπίαο, θαζψο ν 

αιγφξηζκνο απηφο απνηξέπεη ηηο θπζηνινγηθέο δηαθπκάλζεηο ηεο ζεξκνθξαζίαο. Δπίζεο νη 

δηεξγαζίεο ελφο ηέηνηνπ ζπζηήκαηνο δελ είλαη ρξνληθά αληηζηξεπηέο [88]. 

Ο ζεξκνζηάηεο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζηελ ζπγθεθξηκέλε εξγαζία είλαη ν Nosé-

Hoover [89,90], ν νπνίνο είλαη ληεηεξκηληζηηθφο, ρξνληθά αληηζηξεπηφο θαη επηηξέπεη 

δηαθπκάλζεηο ηεο ζεξκνθξαζίαο ζε ζπκθσλία κε ηελ θαηαλνκή ηνπ θαλνληθνχ ζηαηηζηηθνχ 

ζπλφινπ [88]. Ζ κέζνδνο απηή εηζάγεη ζην ζχζηεκα κηα εηθνληθή κεηαβιεηή, ε νπνία δξα σο 

εζσηεξηθφ ινπηξφ ζεξκφηεηαο. Ζ Λαλγθξαδηαλή ηνπ ζπζηήκαηνο, εθηφο ησλ φξσλ ηεο 

θηλεηηθήο θαη ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο ηνπ πξαγκαηηθνχ ζπζηήκαηνο, πεξηιακβάλεη θαη 

φξνπο θηλεηηθήο ελέξγεηαο θαη δπλακηθήο ελέξγεηαο ηεο εηθνληθήο κεηαβιεηήο, 

ζρεδηαζκέλνπο έηζη ψζηε ε ηξνρηά ηνπ ζπζηήκαηνο ζε ηζνξξνπία λα δεηγκαηνιεπηεί ηελ 

θαηαλνκή ηνπ θαλνληθνχ ζηαηηζηηθνχ ζπλφινπ ζην ρψξν θάζεσλ.  Ζ κάδα ηεο εηθνληθήο 

κεηαβιεηήο (𝑄)  κπνξεί λα εθθξαζηεί σο ζπλάξηεζε ηνπ ελεξγνχ ρξφλνπ ραιάξσζεο (𝜏𝑇) 

σο: 

 𝜏𝑇=  
𝑄

𝑁𝑘𝐵𝑇
 (3.13) 
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Ζ ηηκή πνπ ιακβάλεη ν 𝜏𝑇 επεξεάδεη ηε ζχδεπμε ηνπ ζπζηήκαηνο κε ην εζσηεξηθφ ινπηξφ 

ζεξκφηεηαο. Δάλ ν 𝜏𝑇 είλαη πνιχ κεγάινο, ηφηε ην ζχζηεκα αξγεί λα πξνζζεγγίζεη ηελ 

θαλνληθή θαηαλνκή, ελψ ζηελ πεξίπησζε πνπ ν 𝜏𝛵 είλαη πνιχ κηθξφο ε ζεξκνθξαζία 

παξνπζηάδεη αλεπηζχκεηεο δηαθπκάλζεηο κεγάιεο ζπρλφηεηαο. ΢πλήζσο, γηα ηελ 

πξνζνκνίσζε κηθξψλ ζπζηεκάησλ (πρ. ab-initio molecular dynamics) ε ηηκή ηνπ 𝜏𝛵 ηίζεηαη 

πεξίπνπ 2-10 κεγαιχηεξε απφ ην ρξνληθφ βήκα [91] ελψ γηα κεγαιχηεξα ζπζηήκαηα 

ρξεζηκνπνηνχληαη ηηκέο ηνπ 𝜏𝛵 πεξίπνπ 100 θνξέο κεγαιχηεξεο ηνπ ρξνληθνχ βήκαηνο [92]. 

3.6.3 Σν ηζόζεξκν-ηζνβαξέο ζηαηηζηηθό ζπλόισκα 

΢ην ηζφζεξκν-ηζνβαξέο ζπλφισκα (NPT) ν αξηζκφο ησλ αηφκσλ, ε πίεζε θαη ε 

ζεξκνθξαζία δηαηεξνχληαη ζηαζεξά. Σα πεξηζζφηεξα πεηξάκαηα δηεθπεξαηψλνληαη θάησ απφ 

ζπλζήθεο ζηαζεξήο πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο, νπφηε ζε αξθεηέο πεξηπηψζεηο νη 

πξνζνκνηψζεηο πνπ δηεμάγνληαη θάησ απφ απηνχο ηνπο πεξηνξηζκνχο (NPT) παξνπζηάδνπλ 

θαιή ζπζρέηηζε κε ην πείξακα. Σα καθξνζθνπηθά αιιά θαη ηα κηθξνζθνπηθά ζπζηήκαηα πνπ 

πξνζνκνηψλνληαη κπνξνχλ θαη δηαηεξνχλ ηελ πίεζή ηνπο ζηαζεξή κεηαβάιινληαο ζηνλ φγθν 

ηνπο. Οη δηαθπκάλζεηο ηνπ φγθνπ ελφο ζπζηήκαηνο εμαξηψληαη απφ ηελ ηζφζεξκε 

ζπκπηεζηφηεηα 𝜅𝛵: 

 𝜅𝛵= −
1

𝑉
 
𝜕𝑉

𝜕𝑃
 
𝑇

 (3.14) 

Ζ επθνιία κε ηελ νπνία ζπκπηέδεηαη κηα νπζία είλαη αλάινγε ηεο ζπκπηεζηφηεηαο 𝜅. ΢ηηο 

πξνζνκνηψζεηο ε δηαηήξεζε ηεο πίεζεο κπνξεί λα επηηεπρζεί κεηαβάιινληαο ηνλ φγθν ηνπ 

ζπζηήκαηνο ζε φιεο, είηε θαη ζε ζπγθεθξηκέλεο δηεπζχλζεηο ηνπ ρψξνπ. Ωζηφζν αμίδεη λα 

ζεκεησζεί φηη ν φγθνο ελφο ηππηθνχ ζπζηήκαηνο ζηαζεξήο πίεζεο, δελ ζηαζεξνπνηείηαη 

εληειψο αιιά παξνπζηάδεη δηαθπκάλζεηο. Ζ ζρέζε ηεο ζπκπηεζηφηεηαο κε ηελ δηαθχκαλζε 

ηνπ φγθνπ είλαη ε αθφινπζε: 

𝜅𝛵=
1

𝑘𝐵𝛵

 V2 − V 2

 V2 
 

Οη βαξνζηαηηθνί αιγφξηζκνη παξνπζηάδνπλ αξθεηέο νκνηφηεηεο κε ηνπο ζεξκνζηαηηθνχο 

αιγνξίζκνπο πνπ ζπδεηήζεθαλ ζηελ πξνεγνχκελε ελφηεηα. Έηζη ε πίεζε κπνξεί λα 

δηαηεξεζεί είηε κε αιγφξηζκνπο “επαλαθιηκάθσζεο ηνπ ρψξνπ” (volume rescaling, αλάινγνη 

κε ηνπο αιγνξίζκνπο “επαλαθιηκάθσζεο ηεο ζεξκνθξαζίαο”), είηε κε αιγφξηζκνπο νη νπνίνη 
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ζπδεπγλχνπλ ην ζχζηεκα κε έλα “εμσηεξηθφ ινπηξφ πίεζεο” (παξαπιήζηνη κε ηνπο 

ζεξκνζηαηηθνχο αιγνξίζκνπο Nosé-Hoover [89,90]), νη νπνίνη εμηζψλνπλ ηελ κέζε πίεζε ηνπ 

ζπζηήκαηνο κε ηελ εμσηεξηθή εθαξκνδφκελε πίεζε. Όπσο ζηελ πεξίπησζε ησλ 

ζεξκνζηαηηθψλ αιγνξίζκσλ Nosé-Hoover, ε ζχδεπμε ηνπ ζπζηήκαηνο κε ηνλ βαξνζηάηε 

εμαξηάηαη απφ ηνλ ελεξγφ ρξφλν ραιάξσζεο 𝜏𝑃. 

3.7 ΢πλνξηαθέο ζπλζήθεο 

Οη ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο (΢. ΢.) ελφο ζπζηήκαηνο, κπνξεί λα είλαη πεξηνδηθέο είηε θαη 

κε-πεξηνδηθέο, αλάινγα κε ηηο ηδηφηεηεο θαη ηα θαηλφκελα πνπ ρξεηάδεηαη λα κειεηεζνχλ. 

Καηά ηελ εθαξκνγή πεξηνδηθψλ ΢. ΢., πεξηκεηξηθά ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο 

δεκηνπξγνχληαη αθξηβή αληίγξαθα ηνπ ζπζηήκαηνο, κε απνηέιεζκα ηα άηνκα ηνπ 

ζπζηήκαηνο πνπ βξίζθνληαη θνληά ζηα ηνηρψκαηα ηνπ θνπηηνχ λα αιιειεπηδξνχλ κε ηα 

άηνκα ησλ αληηγξάθσλ ηνπ ζπζηήκαηνο, φπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθφλα 3.2. Δπίζεο φηαλ έλα 

ζσκάηην ηνπ ζπζηήκαηνο εμέξρεηαη απφ έλα ηνίρσκα ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο, 

αληηθαζίζηαληαη απφ έλα αληίγξαθφ ηνπ ην νπνίν εηζέξρεηαη ζην ζχζηεκα απφ ην 

αληηδηακεηξηθφ ηνίρσκα ηνπ θνπηηνχ έρνληαο ηελ ίδηα αθξηβψο νξκή κε ην εμεξρφκελν 

ζσκάηην.  

 

Δηθόλα 3.2. Γξαθηθή απεηθφληζε ελφο ζπζηήκαηνο κε πεξηνδηθέο ΢. ΢.. Σν δπλακηθφ απνθνπήο έρεη 

εχξνο πεξίπνπ ίζν κε ην ήκηζπ ηεο πιεπξάο ηνπ θνπηηνχ. Σν ζσκάηην “1” αιιειεπηδξά κφλν κε ηα 

ζσκάηηα “2”, “3” θαη “5” θαη φρη κε ην “4” ιφγν ηεο αθηίλαο απνθνπήο. 
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Με απηφλ ην ηξφπν ν ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ ζσκαηηδίσλ ηνπ ζπζηήκαηνο παξακέλεη 

ζηαζεξφο. Οη πεξηνδηθέο ΢. ΢. εκθαλίδνπλ ην πιενλέθηεκα φηη ηα ζσκαηίδηα ηνπ ζπζηήκαηνο 

αιιειεπηδξνχλ κεηαμχ ηνπο ζαλ λα βξίζθνληαλ ζε έλα ζπλερέο κέζν (εμαιείθνληαο δηάθνξα 

κε επηζπκεηά επηθαλεηαθά θαηλφκελα), πεξηνξίδνληαο έηζη ηνλ αλαγθαίν αξηζκφ ησλ 

ζσκαηίσλ πνπ ρξεηάδνληαη γηα ηελ εμαγσγή ησλ καθξνζθνπηθψλ ηδηνηήησλ ελφο πιηθνχ. 

Παξφια απηά, ε εθαξκνγή πεξηνδηθψλ ΢. ΢. ππφθεηηαη ζε κεξηθνχο πεξηνξηζκνχο: 

× Σν κέγηζην κήθνο θχκαηνο ησλ δηαθπκάλζεσλ ηνπ ζπζηήκαηνο δελ κπνξεί λα 

μεπεξλά ηηο δηαζηάζεηο ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο 

× Οη δηαζηάζεηο ηνπ θνπηηνχ ζα πξέπεη λα είλαη ηνπιάρηζηνλ δηπιάζηεο απφ ηε 

κέγηζηε εκβέιεηα αιιειεπίδξαζεο ησλ ζσκαηηδίσλ ηνπ ζπζηήκαηνο. ΢ε 

αληίζεηε πεξίπησζε ηα ζσκαηίδηα είλαη δπλαηφ λα αιιειεπηδξάζνπλ κε είδσιά 

ηνπο, είηε θαη πνιιαπιέο θνξέο κε άιια ζσκαηίδηα ηνπ ζπζηήκαηνο. 

΢ηελ πεξίπησζε πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη κε-πεξηνδηθέο ΢. ΢. ηα ζσκαηίδηα ηνπ ζπζηήκαηνο 

κπνξνχλ είηε λα πεξάζνπλ ηα ηνηρψκαηα ηνπ θνπηηνχ θαη λα απνκαθξπλζνχλ απφ ην 

ζχζηεκα (ραζνχλ), είηε λα επηζηξέςνπλ ζην ζχζηεκα κέζσ δπλάκεσλ επαλαθνξάο (πρ. 

ειαηήξηα πνπ πεξηγξάθνληαη απφ ηνλ λφκν ηνπ Hooke), ηα νπνία κπνξνχλ ζε κεξηθέο 

πεξηπηψζεηο λα ιεηηνπξγήζνπλ θαη σο ζεξκνζηάηεο, ξπζκίδνληαο ηελ ηαρχηεηα ησλ 

ζσκαηίσλ πνπ επαλέξρνληαη ζην ζχζηεκα [91]. 

3.8 Πεδία δπλάκεσλ ηεο κνξηαθήο κεραληθήο 

΢ηα πιαίζηα ηεο κνξηαθήο κεραληθήο ν ππνινγηζκφο ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο ελφο 

ζπζηήκαηνο δελ ιακβάλεη ππφςε ηηο θηλήζεηο ησλ ειεθηξνλίσλ θαη εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά 

απφ ηηο ζέζεηο ησλ ππξήλσλ ησλ αηφκσλ. Δηζη νη ππνινγηζκνί απινπνηνχληαη ζε πνιχ 

κεγάιν βαζκφ, κε απνηέιεζκα λα κπνξνχλ λα επηιπζνχλ ζπζηήκαηα κε πνιχ κεγάιν αξηζκφ 

ζσκαηίσλ. Ζ επηηπρία ηεο κεζφδνπ βαζίδεηαη ζηελ επζηνρία νξηζκέλσλ παξαδνρψλ. Ζ 

πξψηε παξαδνρή είλαη ε πξνζέγγηζε Born-Oppenheimer [93], θαηά ηελ νπνία νη θηλήζεηο 

ησλ ππξήλσλ ελφο αηφκνπ κπνξνχλ λα απνζπδεπρζνχλ απφ ηηο θηλήζεηο ησλ ειεθηξνλίσλ . Ζ 

επηηπρία ηεο παξαδνρήο απηήο έγθεηηαη ζην γεγνλφο φηη ε κάδα εξεκίαο ησλ ειεθηξνλίσλ 

είλαη πνιχ κηθξφηεξε (1836 θνξέο) απφ απηή ησλ ππξήλσλ, κε απνηέιεζκα λα ζεσξείηαη φηη 

ηα ειεθηξφληα κπνξνχλ λα απνθξηζνχλ αθαξηαία ζε νπνηαδήπνηε αιιαγή ησλ ζπληεηαγκέλσλ 

ησλ ππξήλσλ.  
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Ζ κνξηαθή κεραληθή βαζίδεηαη ζε απιά κνληέια ηα νπνία πεξηγξάθνπλ ηηο δηεξγαζίεο 

ζην εζσηεξηθφ (-intra) ησλ κνξίσλ φπσο νη κεηαβνιέο ζηα κήθε, ηηο γσλίεο θαη ηηο 

πεξηζηξνθέο ησλ δεζκψλ, θαζψο θαη αιιειεπηδξάζεηο ειεθηξνζηαηηθήο θχζεσο κεηαμχ  

(-inter) ησλ κνξίσλ. Έλα ηππηθφ δπλακηθφ πεδίν είλαη ην παξαθάησ: 

 

𝑉 𝑟𝑖𝑗
𝑁 =  

𝑘𝑖

2
 𝑙𝑖−𝑙𝑖,0 

2

𝛿𝜀𝜍𝜇𝜊ί

+  
k𝑖

2
 𝜃𝑖−𝜃𝑖,0 

2

𝛾𝜔𝜈ί𝜀𝜎

+  
𝑉𝑛

2
 1 + cos 𝑛𝜔−𝛾  

𝜋𝜀𝜌𝜄𝜍𝜏𝜌𝜊𝜑ή

+    4𝜀𝑖𝑗  
𝜍𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
 

12

− 
𝜍𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
 

6

 +
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀0𝑟𝑖𝑗
 

𝑁

𝑗=𝑖+1

𝑁

𝑖=1

 

(3.15) 

φπνπ 𝑉 𝑟𝑖𝑗
𝑁  ε δπλακηθή ελέξγεηα σο ζπλάξηεζε ησλ ζπληεηαγκέλσλ 𝑟𝑖𝑗 ησλ 𝑁 αηφκσλ ηνπ 

ζπζηήκαηνο, 𝑘𝑖, k𝑖 θαη 𝑉𝑛 νη ζηαζεξέο δεζκψλ (bonds), γσληψλ (angles) θαη ηεο πεξηζηξνθήο 

(torsion) αληίζηνηρα, 𝑙𝑖,0 θαη 𝜃𝑖,0 ηα ζεκεία αλαθνξάο (reference) ησλ κεθψλ ησλ δεζκψλ 

(bond lengths) θαη ησλ γσληψλ θάκςεο ησλ δεζκψλ (bond angles), αληίζηνηρα, 𝑙𝑖 θαη 𝜃𝑖 νη 

ζηηγκηαίεο ηηκέο ησλ κεθψλ δεζκψλ θαη ησλ γσληψλ δεζκψλ αληίζηνηρα, 𝜔 ε γσλία ζηξέςεο 

γχξσ απφ έλα δεζκφ (torsion angle), 𝛾 ν παξάγνληαο θάζεο, 𝑛 κηα ζηαζεξά πνπ εμαξηάηαη 

απφ ηελ ηάμε ησλ δεζκψλ (bond order), 𝑟𝑖𝑗 ε απφζηαζε ησλ ζσκαηηδίσλ 𝑖 θαη 𝑗, 𝜀𝑖𝑗 ην βάζνο 

ηνπ πεγαδηνχ ηνπ δπλακηθνχ Lennard-Jones, 𝜍𝑖𝑗 ε ζέζε αλαθνξάο ηνπ δπλακηθνχ Lennard-

Jones θαη 𝑞𝑖 ην θνξηίν ηνπ i ζσκαηηδίνπ. ΢ηελ εηθφλα 3.3 παξίζηαληαη ζρεκαηηθά ε θάζε κηα 

απφ ηηο παξαπάλσ αιιειεπηδξάζεηο. 

 

Δηθόλα 3.3. ΢ρεκαηηθή απεηθφληζε (α) ελφο δεζκνχ, (β) ηεο γσλίαο κεηαμχ δχν γεηηνληθψλ δεζκψλ 

θαη (γ) ηεο γσλίαο ζηξέςεο γχξσ απφ έλα δεζκφ, φπνπ 𝒍𝒊,𝟎 ην κήθνο θαη 𝜽𝒊,𝟎 ε γσλία ηζνξξνπίαο. 

Γξαθηθέο παξαζηάζεηο ησλ (δ) Lennard-Jones αιιειεπηδξάζεσλ θαη (ε) ησλ ειεθηξνζηαηηθψλ 

αιιειεπηδξάζεσλ. Ζ κεηαβιεηέο V, 𝝈𝒊𝒋, 𝜺𝒊𝒋 θαη 𝒓𝒊𝒋 είλαη αληίζηνηρα ε δπλακηθή ελέξγεηα, ε 

απφζηαζε ηζνξξνπίαο, ην βάζνο ηνπ πεγαδηνχ θαη ε απφζηαζε κεηαμχ ησλ ζσκαηίσλ i θαη j [E21]. 
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Μηα ζεκαληηθή ηδηφηεηα ησλ πεδίσλ δπλάκεσλ απηψλ είλαη ε κεηαθεξζηκφηεηά ηνπο 

(transferability), θαηά ηελ νπνία νη παξάκεηξνη πνπ έρνπλ εμαρζεί απφ ηε κειέηε κηθξψλ 

κνξίσλ, κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ κε επηηπρία θαη ζε αξθεηά κεγαιχηεξα κφξηα, φπσο ηα 

πνιπκεξή [81]. 

3.8.1 ȷɚɚɖɚŮˊɘŭɟɎůŮɘɠ ˊɞɚɚɩɜ ůɤɛɎŰɤɜ 

Οη αιιειεπηδξάζεηο ειεθηξνζηαηηθήο θχζεσο ελφο ζπζηήκαηνο κπνξνχλ λα 

ππνινγηζηνχλ αζξνηζηηθά γηα φια ηα δεχγε ζσκαηηδίσλ πνπ ππάξρνπλ ζε έλα ζχζηεκα. 

Ωζηφζν ε άζξνηζε θαηά δεχγε απνηειεί κηα ρνλδξνεηδή πξνζέγγηζε θαζψο ε 

ειεθηξνζηαηηθή αιιειεπίδξαζε κεηαμχ δχν ζσκάησλ κπνξεί λα επεξεαζηεί απφ ηελ 

παξνπζία ελφο ηξίηνπ, ηέηαξηνπ θιπ (many body interactions). O ππνινγηζκφο ησλ 

αιιειεπηδξάζεσλ κεηαμχ ηξηψλ θαη παξαπάλσ ζσκάησλ είλαη πνιπδάπαλνο φζνλ αθνξά ηελ 

θαηαλάισζε ησλ ππνινγηζηηθψλ πφξσλ, νπφηε κηα ηππηθή πξνζέγγηζε πνπ εθαξκφδεηαη είλαη 

ε ελζσκάησζε ησλ αιιειεπηδξάζεσλ πνιιαπιψλ ζσκάησλ ζηα δπλακηθά δεπγψλ ππφ ηελ 

κνξθή δηνξζσηηθψλ παξακέηξσλ. Καη’απηφ ηνλ ηξφπν ηα δπλακηθά δεπγψλ δελ 

αληηπξνζσπεχνπλ ηηο ελέξγεηεο αιιειεπίδξαζεο ζηελ πεξίπησζε πνπ ηα άηνκα ηνπ δεχγνπο 

είλαη απνκνλσκέλα, αιιά ιακβάλεηαη ππφςε θαη ε ζπλεηζθνξά ησλ γεηηνληθψλ αηφκσλ. 

3.8.2 Aˊɞəɞˊɐ ɞɡɟɎɠ ŭɡɜŬɛɘəɞɨ 

Καηά ηνλ ππνινγηζκφ ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο ελφο ζπζηήκαηνο N ζσκάησλ, ν 

αξηζκφο ησλ δεζκηθψλ αιιειεπηδξάζεσλ (δεζκηθέο, γσληαθέο θαη ζηξέςεο) είλαη αλάινγνο 

ηνπ αξηζκνχ ησλ ζσκάησλ (N), ελψ ν αξηζκφο ησλ κε δεζκηθψλ αιιειεπηδξάζεσλ είλαη 

αλάινγνο ηνπ ηεηξαγψλνπ ηνπ αξηζκνχ ησλ ζσκάησλ (N
2
). Οη αιιειεπηδξάζεηο απηέο 

παξνπζηάδνπλ εμάξηεζε ηνπ ηχπνπ 𝑟𝑖𝑗
−𝑛, κε απνηέιεζκα λα εμαζζελνχλ ηαρχηαηα κε ηελ 

αχμεζε ηεο απφζηαζεο ησλ δεπγψλ i θαη j (φπσο γηα παξάδεηγκα ε ελέξγεηα ηνπ δπλακηθνχ 

Lennard-Jones (εηθφλα 3.4α) κεηψλεηαη ζην 1% γηα απφζηαζε κφιηο 2.5 𝜍𝑖𝑗 απφ ην ζεκείν 

αλαθνξάο.  
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Δηθόλα 3.4. (α) Γξαθηθή παξάζηαζε ηνπ δπλακηθνχ Lennard-Jones: 𝑽 𝒓 = 𝟒 
𝟏

𝑹𝟏𝟐
−
𝟏

𝑹𝟔
 . (β) Γξαθηθή 

αλαπαξάζηαζε ηνπ δπλακηθνχ Lennard-Jones (επζεία γξακκή), κηαο ζηαδηαθήο ζπλάξηεζεο 

πεξηθνπήο (ππθλέο θνπθίδεο) θαη κηαο απφηνκεο ζπλάξηεζεο πεξηθνπήο (αξαηέο θνπθίδεο) [E22]. 

Λφγσ ηνπ ηεξάζηηνπ αξηζκνχ ησλ κε δεζκηθψλ αιιειεπηδξάζεσλ θαζψο θαη ιφγσ ηνπ φηη 

ζηα ζπζηήκαηα κε πεξηνδηθέο ΢. ΢. ε εκβέιεηα ησλ αιιειεπηδξάζεσλ δελ κπνξεί λα είλαη 

κεγαιχηεξν απφ ην ήκηζπ ησλ δηαζηάζεσλ ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο (βιέπε 

ππνελφηεηα 3.7) ε «νπξά» ησλ δπλακηθψλ απνθφπηεηαη.. ΢ην δηάγξακκα ηεο εηθφλαο 3.4β κε 

ηελ ζπλερή γξακκή αλαπαξίζηαηαη έλα δπλακηθφ Lennard-Jones ην νπνίν κεδελίδεηαη 

αζπκπησηηθά, ελψ νη ππθλέο ηειείεο ζην δηάζηεκα 1.8→2.0 παξηζηνχλ κηα ζπλάξηεζε 

κεηαγσγήο (switching function) κέζσ ηεο νπνίαο ην δπλακηθφ κεδελίδεηαη ζε απφζηαζε ίζε 

κε 2.0. ΢πλήζσο, σο ζπλαξηήζεηο κεηαγσγήο ρξεζηκνπνηνχληαη πνιπψλπκα ηξίηνπ ή πέκπηνπ 

βαζκνχ ηα νπνία πεγαίλνπλ νκαιά απφ ην κεδέλ ζηελ κνλάδα κέζα ζην δηάζηεκα 𝑟1→𝑟2. 

΢ηελ πεξίπησζε πνπ δελ ρξεζηκνπνηεζεί ζπλάξηεζε κεηαγσγήο, ε αθαξηαία ειάηησζε ηνπ 

δπλακηθνχ (εηθφλαο 3.4β, αξαηέο ηειείεο) κπνξεί λα επηθέξεη ζην ζχζηεκα ππνινγηζηηθέο 

αζηάζεηεο. 

3.8.3 Δκπεηξηθά θαη εκη- εκπεηξηθά πεδία δπλάκεσλ 

Οη δηαηνκηθέο αιιειεπηδξάζεηο ησλ αλαιπηηθψλ πεδίσλ δπλάκεσλ πεξηγξάθνληαη απφ 

ζπλαξηήζεηο  νη νπνίεο πεξηιακβάλνπλ παξακέηξνπο πνπ έρνπλ ιεθζεί απφ πξαγκαηηθά 

πεηξάκαηα είηε απφ ππνινγηζκνχο πξψησλ αξρψλ. Καηά ηνλ Brenner [94], ηα δπλακηθά απηά 

ζα πξέπεη λα ραξαθηεξίδνληαη απφ: 

× Δπειημία: Οη ζπλαξηήζεηο κπνξνχλ λα πεξηγξάςνπλ έλα ζρεηηθά κεγάιν εχξνο 

δνκψλ, γηα ηηο δηάθνξεο παξακέηξνπο πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη. 
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× Αθξίβεηα: Οη ελέξγεηεο, ηα κήθε ησλ δεζκψλ θαη νη ειαζηηθέο ηδηφηεηεο ζα πξέπεη λα 

αλαπαξάγνληαη γηα δεδνκέλεο παξακέηξνπο απφ πξαγκαηηθά ζπζηήκαηα. 

× Μεηαθεξζηκφηεηα: Σα δπλακηθά ζα πξέπεη λα πξνζδηνξίδνπλ θαη ηδηφηεηεο 

κεγαιχηεξσλ/δηαθνξεηηθψλ ζπζηεκάησλ απφ απηά πνπ έρνπλ εμαρζεί νη παξάκεηξνη. 

× Υακειφ ππνινγηζηηθφ θφζηνο: Ζ κνξθή ηνπ ζπλαξηεζηαθνχ ζα πξέπεη λα είλαη 

ηέηνηα ψζηε νη ππνινγηζκνί λα γίλνληαη φζν ην δπλαηφλ πην απνδνηηθά.  

΢ηελ δηπισκαηηθή απηή ρξεζηκνπνηήζεθαλ ηα δπλακηθά Tersoff [72,73], REBO [74] θαη 

LcBOP [75], ηα νπνία κπνξνχλ θαη πεξηγξάθνπλ ηηο ηάμεηο ησλ δεζκψλ (bond order) 

αλάινγα κε ηελ ηνπηθή γεσκεηξία θαη ηνλ αξηζκφ ζχληαμεο (coordination number). Έηζη ηα 

δπλακηθά απηά αλάγνληαη ζηελ θαηεγνξία ησλ δπλακηθψλ ηάμεο δεζκψλ (bond order 

potentials – BOPs) [94]. ΢ηηο επφκελεο παξαγξάθνπο ζα αλαιπζνχλ ηα ραξαθηεξηζηηθά ησλ 

ηξηψλ απηψλ δπλακηθψλ. 

3.8.4 Γπλακηθά πεδία πνπ πεξηγξάθνπλ ηηο ηάμεηο ησλ δεζκώλ 

3.8.4.1 Σν δπλακηθό Tersoff 

Σν δπλακηθφ Tersoff [72,73] πεξηιακβάλεη αιιειεπηδξάζεηο ηξηψλ ζσκάησλ ζε πιηθά 

πνπ πεξηέρνπλ C, Si θαη Ge θαη απνηειεί ην πξψην επηηπρεκέλν BOP δπλακηθφ πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθε αξρηθά γηα λα πεξηγξάςεη ην ππξίηην. ΢ην δπλακηθφ απηφ αιιά θαη ζε φια 

ηα BOP δπλακηθά ε ζπλνιηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο (𝐸)  ηζνχηαη κε ην άζξνηκα ησλ 

ελεξγεηψλ φισλ ησλ αηφκσλ (𝐸𝑖)  είηε κε ην ήκηζπ ηνπ αζξνίζκαηνο ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο 

ησλ δεζκψλ (𝑉𝑖𝑗): 

 
𝐸=  𝐸𝑖=

𝑖

1

2
 𝑉𝑖𝑗
𝑖≠𝑗

 
(3.16) 

φπνπ ηα i θαη ij είλαη δείθηεο πνπ δηαηξέρνπλ φια ηα άηνκα θαη δεχγε αηφκσλ. Ζ δπλακηθή 

ελέξγεηα ησλ δεζκψλ δίλεηαη απφ ηελ ζρέζε: 

 𝑉𝑖𝑗= 𝑓𝑐 𝑟𝑖𝑗  𝑎𝑖𝑗𝑓𝑅 𝑟𝑖𝑗 + 𝑏𝑖𝑗𝑓𝐴 𝑟𝑖𝑗   (3.17) 

φπνπ 𝑟𝑖𝑗 ε απφζηαζε κεηαμχ ησλ αηφκσλ i θαη j, 𝑓𝑐 ε ζπλάξηεζε απνθνπήο, 𝑓𝑅 ν απσζηηθφο 

(repulsive) θαη 𝑓𝛢 ν ειθηηθφο (attractive) φξνο ηνπ δπλακηθνχ {ζπλαξηήζεηο ηχπνπ Morse: 
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𝑉 𝑟 = 𝐷𝑒 1−exp⁡ −𝜆 𝑟𝑖𝑗−𝑟𝑖𝑗,𝑒𝑞  
2

 } θαη 𝑎𝑖𝑗 θαη 𝑏𝑖𝑗 φξνη πνπ δξνπλ ζηελ εκβέιεηα ηνπ 

δπλακηθνχ. Οη ζπλαξηήζεηο 𝑓𝑐, 𝑓𝑅 θαη 𝑓𝛢 είλαη νη εμήο: 

 𝑓𝑅 𝑟𝑖𝑗 = 𝐴𝑖𝑗 exp⁡(−𝜆𝑖𝑗𝑟𝑖𝑗)  (3.18) 

 𝑓𝐴 𝑟𝑖𝑗 = −𝐵𝑖𝑗 exp⁡(−𝜇𝑖𝑗𝑟𝑖𝑗)  (3.19) 

 

 𝑓𝑐 𝑟𝑖𝑗 =

 
 
 

 
 

                                      1 ∶ ∀ 𝑟𝑖𝑗< 𝑅𝑖𝑗        

1

2
−

1

2
sin 

𝜋 𝑟𝑖𝑗−𝑅𝑖𝑗 

𝑆𝑖𝑗−𝑅𝑖𝑗
  ∶ ∀ 𝑅𝑖𝑗< 𝑟𝑖𝑗< 𝑆𝑖𝑗

                                0 ∶ ∀ 𝑟𝑖𝑗= 𝑆𝑖𝑗

  (3.20) 

φπνπ 𝜆𝑖𝑗, 𝜇𝑖𝑗, 𝐴𝑖𝑗, 𝐵𝑖𝑗, 𝑅𝑖𝑗, 𝑆𝑖𝑗 παξάκεηξνη πνπ δίλνληαη απφ ηηο παξαθάησ ζρέζεηο: 

𝜆𝑖𝑗=
 𝜆𝑖+𝜆𝑗 

2
,𝜇𝑖𝑗=

 𝜇𝑖+𝜇𝑗 

2
,𝐴𝑖𝑗= (𝐴𝑖𝐴𝑗)

1

2,𝐵𝑖𝑗= (𝛣𝑖𝛣𝑗)
1

2,𝑅𝑖𝑗= (𝑅𝑖𝑅𝑗)
1

2, 𝑆𝑖𝑗= (𝑆𝑖𝑆𝑗)
1

2    (3.21) 

Παξάκεηξνη νη νπνίεο πεξηγξάθνληαη απφ έλαλ κφλν δείθηε φπσο νη 𝜆𝑖 θαη 𝜇𝑖 εμαξηψληαη 

κφλν απφ ην είδνο ηνπ αηφκνπ. Ζ ζπλάξηεζε απνθνπήο είλαη ζπλερήο θαη παξαγσγίζηκε γηα 

𝑅𝑖𝑗< 𝑟𝑖𝑗< 𝑆𝑖𝑗, θαη παίξλεη ηηκέο απφ 0 έσο 1. ΢πλεζέζηεξα ην 𝑅𝑖𝑗 ιακβάλεη ηηκέο ψζηε λα 

πεξηγξάθεη κφλν ηηο αιιειεπηδξάζεηο πξψηεο γεηηλίαζεο. Ζ ζπλάξηεζε 𝑏𝑖𝑗 πεξηγξάθεη ηηο 

ηάμεηο ησλ δεζκψλ θαη θζίλεη κε ηελ αχμεζε ηνπ αξηζκνχ ζχληαμεο: 

 𝑏𝑖𝑗= 𝜒𝑖𝑗 1 + 𝛽𝑖
𝑛𝑖𝜁𝑖𝑗

𝑛𝜄 
−

1
2𝑛𝑖 (3.22) 

 𝜁𝑖𝑗=  𝑓𝑐 𝑟𝑖𝑘 

𝑘≠𝑖,𝑗

𝜔𝑖𝑘𝑔 𝜃𝑖𝑗𝑘 𝑒𝑥𝑝 𝜆3
𝑚 𝑟𝑖𝑗−𝑟𝑖𝑘 

𝑚
  (3.23) 

 𝑔(𝜃𝑖𝑗𝑘) = 1 +
𝑐𝑖

2

𝑑𝑖
2−

𝑐𝑖
2

 𝑑𝑖
2 +  𝑕𝑖−𝑐𝑜𝑠𝜃𝑖𝑗𝑘 

2
 
 (3.24) 

φπνπ 𝜃𝑖𝑗𝑘 ε γσλία ηνπ δεζκνχ κεηαμχ ησλ αηφκσλ 𝑖𝑗 θαη 𝑗𝑘, ελψ ηα 𝑐𝑖,𝑑𝑖 θαη 𝑕𝑖 παξάκεηξνη 

πνπ πεξηγξάθνπλ αιιειεπηδξάζεηο ηξηψλ αηφκσλ. ΢ην ζπγθεθξηκέλν δπλακηθφ νη παξάκεηξνη 

𝑎𝑖𝑗, 𝜔𝑖𝑘 θαη 𝜆3 ηζνχληαη κε ηελ κνλάδα. Ζ παξάκεηξνο 𝜒𝑖𝑗 επεξεάδεη ηελ δχλακε ησλ 

δεζκψλ αλάινγα κε ηνλ ηχπν δηαηνκηθψλ δεπγψλ θαη παίξλεη ηηκέο: 𝜒𝑖𝑖= 1 θαη 𝜒𝑖𝑗= 𝜒𝑗𝑖. 

΢ηελ αλαθνξά [73] πεξηιακβάλνληαη νη ηηκέο ησλ παξαπάλσ παξακέηξσλ γηα ηα C, Si θαη 

Ge. 
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3.8.4.2 Σα δπλακηθά REBO II θαη LcBOP I 

Σν δπλακηθφ REBO δεχηεξεο γεληάο (Reactive Empirical Bond Order potential) [74], 

ρξεζηκνπνηείηε γηα ηελ πξνζνκνίσζε αλζξαθηθψλ πιηθψλ θαη πδξνγνλαλζξάθσλ, κπνξεί θαη 

πεξηγξάθεη ηνλ ζρεκαηηζκφ θαη ηε ζξαχζε ησλ νκνηνπνιηθψλ δεζκψλ ελψ επίζεο 

ζπκπεξηιακβάλεη ηνπο αληίζηνηρνπο αηνκηθνχο πβξηδηζκνχο. Σν δπλακηθφ REBO δεχηεξεο 

γεληάο απνηειεί κηα βειηίσζε ηνπ δπλακηθνχ REBO πξψηεο γεληάο [95] δίλνληαο αξθεηά 

θαιχηεξα απνηειέζκαηα φζνλ αθνξά ηηο ελέξγεηεο, ηα κήθε ησλ δεζκψλ, ηηο ειαζηηθέο 

ηδηφηεηεο, ηηο επηθαλεηαθέο ελέξγεηεο ηνπ δηακαληηνχ θαη ηηο ελέξγεηεο ησλ αηειεηψλ. 

Ζ ελέξγεηα ζχλδεζεο γηα ην δπλακηθφ απηφ δίλεηαη απφ ηνλ ηχπν (3.17), φπσο θαη ζην 

δπλακηθφ ηνπ Tersoff. ΢ε αληηδηαζηνιή κε ην δπλακηθφ Tersoff πνπ ρξεζηκνπνηνχζε 

δπλακηθά ηχπνπ Morse νη ειθηηθνί θαη απσζηηθνί φξνη γηα ην REBO δίλνληαη απφ ηηο 

ζρέζεηο: 

 𝑓𝑅 𝑟𝑖𝑗 =  1 +
𝑄𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
 𝐴𝑖𝑗 exp⁡(−𝛼 𝑟𝑖𝑗)  (3.25) 

 𝑓𝐴 𝑟𝑖𝑗 =  𝐵𝑛 exp⁡(−𝛽 𝑟𝑖𝑗)

𝑛= 1,3

 (3.26) 

Ζ ζπλάξηεζε απνθνπήο ηνπ δπλακηθνχ 𝑓𝑐 𝑟𝑖𝑗  είλαη παξαπιήζηα κε απηή ηνπ Tersoff θαη 

πεξηιακβάλεη κφλν ηηο αιιειεπηδξάζεηο ησλ πξψησλ γεηηφλσλ. Ζ βαζηθή δηαθνξά κεηαμχ 

ηνπ REBO θαη ηνπ Tersoff είλαη ε ζπλάξηεζε ηεο ηάμεο ησλ δεζκψλ ε νπνία δίλεηαη απφ ηε 

ζρέζε: 

 𝑏 𝑖𝑗=
1

2
 𝑏𝑖𝑗
𝜍−𝜋+ 𝑏𝑗𝑖

𝜋−𝜍 +   
𝑅𝐶

𝑖𝑗
+ 𝑏𝑖𝑗

𝐷𝐻  (3.27) 

Οη ηηκέο ησλ ζπλαξηήζεσλ 𝑏𝑖𝑗
𝜍−𝜋 θαη 𝑏𝑗𝑖

𝜋−𝜍 εμαξηψληαη απφ ηνλ αξηζκφ ζχληαμεο θαη απφ ηε 

γσλία ηνπ δεζκνχ ησλ αηφκσλ i θαη j αληίζηνηρα. Ζ ζπλάξηεζε   𝑅𝐶
𝑖𝑗 εμαξηάηαη απφ ην άλ ν 

δεζκφο κεηαμχ ησλ αηφκσλ i θαη j έρεη ξηδηθφ ραξαθηήξα θαη είλαη κέξνο ελφο ζπδεπγκέλνπ 

ζπζηήκαηνο. Ζ ηηκή ηνπ φξνπ 𝑏𝑖𝑗
𝐷𝐻 εμαξηάηαη απφ ηελ δίεδξε γσλία ησλ δηπιψλ δεζκψλ 

άλζξαθα-άλζξαθα. Πεξηζζφηεξεο ιεπηνκέξεηεο γηα ην θνξκαιηζκφ θαη ηηο παξακέηξνπο ηνπ 

δπλακηθνχ REBO είλαη δηαζέζηκεο ζηελ αλαθνξά [74]. 
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Έρνπλ γίλεη δηάθνξεο πξνζπάζεηεο [96,97] ελζσκάησζεο κε δεζκηθψλ φξσλ ζην 

δπλακηθφ REBO ρσξίο λα κεηαβιεζνχλ νη κηθξήο εκβέιεηαο ηδηφηεηέο ηνπ νη νπνίεο 

ζεσξνχληαη εμαηξεηηθά θαιέο. Γηα ηηο κε δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο έρνπλ ρξεζηκνπνηεζεί 

δπλακηθά Lennard-Jones, ηα νπνία δξνπλ επηιεθηηθά γηα άηνκα κε ηέηαξην βαζκφ γεηηλίαζεο 

θαη άλσ (θξηηήξην γεηηλίαζεο). Ωζηφζν ην θξηηήξην ηεο γεηηλίαζεο ζεσξείηαη φηη δελ έρεη 

θαιή θπζηθή ζεκαζία θαη κπνξεί λα νδεγήζεη ζε αλαθξίβεηεο [94], πξάγκα πνπ μεπεξάζηεθε 

ζηα κεηαγελέζηεξα δπλακηθά LcBOP Η θαη ΗΗ [75,98]. 

Σν δπλακηθφ LcBOP I (Long Range Bond Order Potential, version I) [75] κπνξεί λα 

πεξηγξάςεη εθηφο ησλ νκνηνπνιηθψλ δεζκψλ νη νπνίνη έρνπλ κηθξή εκβέιεηα, θαη αζζελείο 

αιιειεπηδξάζεηο κεγάιεο εκβέιεηαο (κέρξη θαη 10Å) φπσο νη δπλάκεηο Van Der Waals 

κεηαμχ ησλ επηπέδσλ γξαθελίνπ ζηνλ γξαθίηε [94]. ΢ην δπλακηθφ απηφ δελ ρξεζηκνπνηείηαη 

ην θξηηήξην ηεο γεηηλίαζεο, θαζψο έρνπλ εηζαρζεί εκπεηξηθέο παξάκεηξνη νη νπνίεο 

πεξηγξάθνπλ ηηο αιιειεπηδξάζεηο γηα απνζηάζεηο πνπ ππάξρνπλ δεζκηθέο θαη κε-δεζκηθέο 

ζπλεηζθνξέο. ΢ηελ ζπλάξηεζε ηνπ γσληαθνχ φξνπ ηνπ δπλακηθνχ LcBOP έρεη εηζαρζεί κηα 

δηνξζσηηθή παξάκεηξνο πνπ εμαξηάηαη απφ ηελ απφζηαζε ηνπ αηφκνπ αλαθνξάο κε ηνπο 

γείηνλέο ηνπ, ψζηε λα βειηησζνχλ νξηζκέλεο ηδηφηεηεο. ΢ην δπλακηθφ LcBOP ε ελέξγεηα 

ζχλδεζεο δίλεηαη απφ ηελ ζρέζε: 

 𝑉𝑖𝑗= 𝑓𝑐,𝑖𝑗𝑉𝑖𝑗
𝑆𝑅+ (1−𝑓𝑐,𝑖𝑗)𝑉𝑖𝑗

𝐿𝑅  (3.28) 

φπνπ 𝑓𝑐,𝑖𝑗 ε ζπλάξηεζε απνθνπήο, 𝑉𝑖𝑗
𝑆𝑅ην δεζκηθφ δπλακηθφ (SR→Short Range) θαη 𝑉𝑖𝑗

𝐿𝑅 ην 

κε-δεζκηθφ δπλακηθφ (LR→Long Range). Πεξηζζφηεξεο ιεπηνκέξεηεο γηα ηνλ θνξκαιηζκφ 

θαη ηηο παξακέηξνπο ηνπ δπλακηθνχ LcBOP Η είλαη δηαζέζηκεο ζηελ αλαθνξά [75]. 

<SectBreak></> 
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4. Ρύζκηζε ηνπ πεξηβάιινληνο ησλ πξνζνκνηώζεσλ 

κνξηαθήο δπλακηθήο 

4.1 ΢ρεδηαζκόο ησλ θύιισλ γξαθελίνπ 

Πξνθεηκέλνπ λα αλαπαξαρζεί ε δνκή ηνπ γξαθελίνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ε νξζνγψληα 

θπςειίδα ηεο εηθφλαο 4.1α, ε νπνία πεξηιακβάλεη ηέζζεξα άηνκα C θαη έρεη δηαζηάζεηο  3 

θαη 3 θαηά ηελ ZigZag θαη ηελ Armchair δηεχζπλζε αληίζηνηρα, θαλνληθνπνηεκέλεο σο πξνο 

ην κήθνο ηνπ δεζκνχ κεηαμχ δχν αηφκσλ άλζξαθα ζην γξαθέλην (𝑑𝑐−𝑐 = 1.42Å) [10]. ΢ηε 

ζπλέρεηα, ε θπςειίδα αληηγξάθεθε nx θαη ny θνξέο θαηά ηελ x θαη y δηεχζπλζε αληίζηνηρα κε 

απνηέιεζκα λα πξνθχςνπλ νη θξχζηαιινη  ηνπ γξαθελίνπ. ΢ηελ εηθφλα 4.1β αλαπαξίζηαηαη 

έλα θχιιν γξαθελίνπ κε δηαζηάζεηο lx (πιάηνο), ly (κήθνο) θαη lz (πάρνο) κέζα ζε έλα θνπηί 

πξνζνκνίσζεο κε δηαζηάζεηο Lx, Ly θαη Lz. ΢ηηο πξνζνκνηψζεηο απηέο, νη ζρέζεηο ησλ 

δηαζηάζεσλ ηνπ γξαθελίνπ li κε ηηο δηαζηάζεηο ηνπ θνπηηνχ Li, φπνπ i=x, y, z, είλαη νη εμήο: 

 𝑙𝑥= 𝐿𝑥, 𝑙𝑦< 𝐿𝑦, 𝑙𝑧< 𝐿𝑧 (4.1) 

Σν γξαθέλην, φληαο δηδηάζηαην πιηθφ πάρνπο κφιηο ελφο αηφκνπ άλζξαθα, δελ έρεη 

νξηνζεηεκέλεο δηαζηάζεηο θαηά ηνλ z-άμνλα (βιέπε Δηθ. 4.1β). Ωζηφζν, πξνθεηκέλνπ λα 

ππνινγηζηεί ε ηάζε πνπ αζθείηαη ζηα θχιια ηνπ γξαθελίνπ, ην πάρνο ηνπ ηέζεθε ίζν κε ηελ 

ζπκβαηηθή ηηκή lz=3.35Å, πνπ είλαη ε απφζηαζε ησλ θχιισλ γξαθελίνπ ζηνλ εγγελή γξαθίηε 

[99]. Ζ z δηάζηαζε ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο είλαη κεγαιχηεξε απφ ην πάρνο (lz) ηνπ 

γξαθελίνπ, έηζη ψζηε λα απνθεχγεηαη ε αιιειεπίδξαζε ησλ αηφκσλ C-C ηα είδσιά ηνπο 

θαηά ηε z δηεχζπλζε. Αληίζηνηρα ην κήθνο ηνπ θνπηηνχ (Ly) επηιέρζεθε λα είλαη κεγαιχηεξν 

απφ ην κήθνο ηνπ γξαθελίνπ (ly), ψζηε λα απνθζερζνχλ αιιειεπηδξάζεηο ησλ αηφκσλ ησλ 

άθξσλ θαηά ηελ y δηεχζπλζε. Δμηζψλνληαο ην πιάηνο ηνπ γξαθελίνπ (lx) κε ην πιάηνο ηνπ 

θνπηηνχ (Lx), θαη ιφγσ ηεο εθαξκνγήο πεξηνδηθψλ ΢. ΢. ην γξαθέλην ζεσξείηαη φηη είλαη 

ζπλερέο (απείξνπ κήθνπο) θαηά ηελ x δηεχζπλζε. Πξνθεηκέλνπ λα ζρεδηαζηεί ην 

πνιπζηξσκαηηθφ γξαθέλην, ηα κνλά θχιια γξαθελίνπ αληηγξάθεθαλ θαηά ηελ z δηεχζπλζε 

έσο θαη 6 θνξέο φπσο αλαπαξίζηαηαη ζηηο εηθφλεο 4.1γ, 4.1δ θαη 4.1ε γηα 2, 3 θαη 4 ζηξψκαηα 

γξαθελίνπ αληίζηνηρα.  
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Δηθόλα 4.1. (α) Μηα νξζνγψληα θπςειίδα ηεζζάξσλ αηφκσλ C (γξακκνζθηαζκέλε πεξηνρή) 

αληηγξακκέλε nx=2 θνξέο (ZigZag δηεχζπλζε) θαη ny=2 θνξέο (Armchair δηεχζπλζε). (β) (αξηζηεξά) 

Κάηνςε ελφο θχιινπ γξαθελίνπ γηα nx=24 θαη ny=14. Σα καχξα άηνκα είλαη ππφ ζιηπηηθά θνξηία 

θαηά ηε δηεχζπλζε πνπ δείρλνπλ ηα ιεπθά βέιε. (δεμηά) Πιατλή φςε ηνπ θχιινπ ηνπ γξαθελίνπ. 

Αλαπαξάζηαζε πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ κε (γ) δχν, (δ) ηξία θαη (ε) ηέζζεξα θχιια). Με li (Li) 

ζπκβνιίδνληαη νη δηαζηάζεηο ηνπ γξαθελίνπ (θνπηηνχ), i→x, y, z. 
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Ωζηφζν αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ε ζηνίβαμε ηχπνπ ΑΑ (Δηθ. 4.2α) ησλ θχιισλ ήηαλ αζηαζήο 

κε απνηέιεζκα λα κεηαπίπηεη ζηελ ζηνίβαμε ηχπνπ ΑΒ (Δηθ. 4.2β) θαηά ηε δηάξθεηα ηεο 

πξνζνκνίσζεο. ΢χκθσλα κε ηελ αλαθνξά [100] ε AA ζηνίβαμε ραξαθηεξίδεηαη απφ 

ειαθξψο κεγαιχηεξε ελέξγεηα απφ ηελ ΑΒ, νπφηε ε κεηάβαζε απηή είλαη δηθαηνινγεκέλε. 

Ωζηφζν, πεηξακαηηθά παξαηεξνχληαη θαη ηα δχν είδε ζηίβαμεο ζην γξαθίηε [101], 

πηζαλφηαηα ιφγσ ησλ αξθεηά κεγαιχηεξσλ δηαζηάζεσλ ησλ θχιισλ γξαθελίνπ. 

 

Δηθόλα 4.2. Γηζηξσκαηηθφ γξαθέλην κε (α) ΑΑ θαη (β) ΑΒ ζηνίβαμε ησλ θχιισλ. ΢ηελ πεξίπησζε 

ηεο ΑΑ ζηνίβαμεο ηα θχιια είλαη κεηαηνπηζκέλα θαηά  𝑥,𝑦,𝑧 =  0,0,3.35  Å ελψ ζηελ ΑΒ θαηά 

 𝑥,𝑦,𝑧 =  
1.42 3

2
,
1.42

2
,3.35 Å. 

 

4.2 Δίδε ησλ πεξηνξηζκώλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζηα άθξα ηνπ 

γξαθελίνπ 

Όπσο ζα δεηρζεί, νη ζπλζήθεο πνπ επηθξαηνχλ ζηα άθξα ηνπ γξαθελίνπ, ζηα νπνία 

εθαξκφδνληαη ηα ζιηπηηθά θνξηία, επηδξνχλ ζεκαληηθά ζηελ θέξνπζα ηθαλφηεηα ηνπ πιηθνχ. 

΢ηελ εξγαζία απηή εμεηάζηεθαλ θχιια γξαθελίνπ κε ηελ εθαξκνγή ζπγθεθξηκέλσλ 

πεξηνξηζκψλ ζηα άθξα ηνπο, κε απνηέιεζκα ε ζπκπεξηθνξά ηνπο λα αληαπνθξίλεηαη ελ κέξεη 

ζε απηή ησλ επίπεδσλ πιαθψλ (είηε δνθψλ) κε ειεχζεξα (free), θαξθσκέλα (pinned) θαη 

ζηαζεξά (fixed) άθξα, φπσο απηέο πεξηγξάθνληαη απφ ηηο εμηζψζεηο ηνπ Euler [66,102]. 

΢ηελ πεξίπησζε πιαθψλ κε ειεχζεξα άθξα φπνπ δελ ππάξρεη θαλέλαο γεσκεηξηθφο 

πεξηνξηζκφο, ε ζεσξία πξνβιέπεη φηη νη πιάθεο ζα πεξηζηξαθνχλ αληί λα ιπγίζνπλ (αζηαζέο 

ζχζηεκα), φπσο αλαπαξίζηαηαη ζρεκαηηθά ζηελ εηθφλα 4.3α. ΢ηηο πξνζνκνηψζεηο πνπ έγηλαλ, 

ιφγσ ηνπ φηη ηα θχιια γξαθελίνπ βξίζθνληαλ ππφ ζπλζήθεο θελνχ παξαηεξήζεθε ε ίδηα 
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αθξηβψο ζπκπεξηθνξά, κε ηα θχιια γξαθελίνπ λα πεξηζηξέθνληαη φπσο απεηθνλίδεηαη θαη 

ζηελ εηθφλα 4.3δ, φηαλ ηα άθξα ηνπο δελ ππφθεηληαη ζε θαλέλαλ πεξηνξηζκφ. Όπσο 

ειέγρζεθε, ηα θχιια κπνξνχλ λα πεξηζηξαθνχλ αθφκα θαη κε ηελ επηβνιή αξθεηά αζζελψλ 

δπλάκεσλ, σζηφζν, φζν κηθξφηεξεο είλαη νη αζθνχκελεο δπλάκεηο ηφζν απμάλεη ε δηάξθεηα 

ηνπ θαηλνκέλνπ. ΢ηελ πεξίπησζε πνπ νη λαλνδνκέο καο βξίζθνληαλ κέζα ζε θάπνηα κήηξα 

(πρ νξγαληθά, κεηαιιηθή), ε ζπκπεξηθνξά ηνπο ζα ήηαλ αξθεηά δηαθνξεηηθή, θαζψο ηα 

ζπζηαηηθά ηεο κήηξαο ζα εκπφδηδαλ ζε θάπνην βαζκφ ηελ πεξηζηξνθή ησλ θχιισλ. Ωζηφζν 

ηέηνηνπ είδνπο ζπζηήκαηα δελ κειεηήζεθαλ θαζψο είλαη αξθεηά πην πεξίπινθα θαη 

πνιπδάπαλα φζνλ αθνξά ηελ θαηαλάισζε ησλ ππνινγηζηηθψλ πφξσλ. Σα ζπζηήκαηα απηά 

κπνξεί λα κειεηεζνχλ κειινληηθά εθηφο ησλ πιαηζίσλ ηεο δηπισκαηηθήο απηήο. 

 

Δηθόλα 4.3. ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε επίπεδσλ πιαθψλ νη νπνίεο ππφθεηληαη ζε κνλναμνληθέο 

ζιηπηηθέο δπλάκεηο ζηα (α) ειεχζεξα (Free), (β) θαξθσκέλα (Pinned) θαη (γ) ζηαζεξά (Fixed) άθξα 

ηνπο. ΢ηελ πεξίπησζε (α) ε πιάθα πεξηζηξέθεηαη αληί λα ιπγίδεη, ελψ ζηηο πεξηπηψζεηο (β) θαη (γ) ην 

ζχζηεκα βξίζθεηαη ζε ηζνξξνπία κε ηηο πιάθεο λα πθίζηαληαη ιπγηζκφ. ΢ηηο πεξηπηψζεηο (δ), (ε) θαη 

(δ) παξίζηαληαη θχιια γξαθελίνπ κε “ειεχζεξα”, “θαξθσκέλα”, θαη “ζηαζεξά” άθξα αληίζηνηρα ζε 

ζεξκνθξαζία 300Κ. Σα ιεπθά βέιε αλαπαξηζηνχλ ηηο αζθνχκελεο δπλάκεηο, ελψ ηα καχξα κέιε 

δειψλνπλ ηεο ρξνληθή εμέιημε ηνπ θαηλνκέλνπ. 

΢ηελ εηθφλα 4.3β. αλαπαξίζηαηαη κηα πιάθα κε θαξθσκέλα άθξα. Με ηνλ φξν 

θαξθσκέλα άθξα ελλνείηαη φηη ηα άθξα είλαη κελ πεξηνξηζκέλα ζην επίπεδν ηεο πιάθαο 

(φηαλ απηή είλαη επίπεδε), σζηφζν έρνπλ ηε δπλαηφηεηα λα πεξηζηξαθνχλ ειεχζεξα. Ζ 

ηερληθή κε ηελ νπνία πξνζεγγίζηεθε ε παξαπάλσ ζπλζήθε ζηηο πξνζνκνηψζεηο καο ήηαλ 

κέζσ ηνπ κεδεληζκνχ ηεο ζηξνθνξκήο ηνπ ζπζηήκαηνο ζε θάζε ζηηγκηφηππν ηεο 
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πξνζνκνίσζεο [92]. Δθαξκφδνληαο απηφλ ηνλ πεξηνξηζκφ, ηα θχιια ηνπ γξαθελίνπ κελ 

κπνξψληαο λα πεξηζηξαθνχλ, αλαγθάδνληαη λα θακθζνχλ φπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθφλα 

4.3ε. Θα πξέπεη επίζεο λα ζεκεησζεί φηη ζηελ πεξίπησζε ησλ “θαξθσκέλσλ” άθξσλ εθηφο 

ηεο δηαηήξηζεο ηεο ζηξνθνξκήο ηνπ ζπζηήκαηνο δελ εθαξκφζηεθε θαλέλαο άιινο 

γεσκεηξηθφο πεξηνξηζκφο (φπσο πρ ν πεξηνξηζκφο ησλ άθξσλ ζην επίπεδν ηνπ γξαθελίνπ), 

εκθαλίδνληαο παξφια απηά αξθεηά φκνηα ζπκπεξηθνξά κε ην κνληέιν ηεο επίπεδεο 

θαξθσκέλεο πιάθαο ζηελ εηθφλα 4.3β, φπνπ ηα άθξα ηεο είλαη πεξηνξηζκέλα ζην επίπεδν. 

Καηά ηελ πάθησζε ησλ άθξσλ κηαο επίπεδεο πιάθαο, ηα άθξα ηεο κπνξνχλ λα 

θηλεζνχλ απνθιεηζηηθά ζην επίπεδφ ηεο, ρσξίο λα ππάξρεη θακία δπλαηφηεηα πεξηζηξνθήο 

ηνπο (βιέπε εηθφλα 4.3γ). Πξνθεηκέλνπ λα επηηεπρζεί απηφ νη ηαρχηεηεο 𝑢𝑧 (θαηά ηνλ άμνλα z 

ν νπνίνο είλαη θάζεηνο ζην επίπεδνπ xy ηνπ γξαθελίνπ) ησλ αηφκσλ ζηα άθξα ησλ θχιισλ 

κεδελίδνληαη ζε θάζε ρξνληθή ζηηγκή, κε απνηέιεζκα ηα άηνκα απηά λα είλαη πεξηνξηζκέλα 

ζην επίπεδν xy. ΢ηελ εηθφλα 4.3δ αλαπαξίζηαηαη κηα ηέηνηα πεξίπησζε, ε νπνία βξίζθεηαη ζε 

ζπκθσλία κε ην κνληέιν ηεο εηθφλαο 4.3γ. Πξνθεηκέλνπ λα ειεγρζεί ε ελδερφκελε εμάξηεζε 

ησλ απνηειεζκάησλ καο απφ ηηο δηαζηάζεηο ησλ “ζηαζεξψλ” άθξσλ δηεμάρζεθαλ νξηζκέλεο 

πξνζνκνηψζεηο ζε θχιια γξαθελίνπ γηα δηάθνξεο δηαζηάζεηο ησλ πεξηνξηζκέλσλ άθξσλ ζηα 

νπνία εθαξκφδνληαη ηα ζιηπηηθά θνξηία, 

φπσο θαίλεηαη ζηελ εηθφλα 4.4. Γεδνκέλνπ 

φηη ε απφζηαζε ly* (ελεξγφ κήθνο) κεηαμχ 

ησλ θνξηηζκέλσλ πεξηνρψλ παξέκελε 

ζηαζεξή, θαη ηνπ φηη ε ζπλνιηθή δχλακε πνπ 

αζθνχληαλ ζηα άθξα ήηαλ ίδηα ζε θάζε 

πεξίπησζε, ηα θχιια εκθάληζαλ ηελ ίδηα 

αθξηβψο ζπκπεξηθνξά (κε θξίζηκε ηάζε 

ιπγηζκνχ ίζε κε, 𝜍crit =  0.85 GPa). Καηά ηε 

ζπδήηεζε ησλ απνηειεζκάησλ κε ηνλ φξν 

“κήθνο”, ζα ελλνείηαη ν φξνο “ελεξγφ 

κήθνο”, δειαδή ly≡ly*.  

4.3 Οξηζκόο ησλ παξακέηξσλ ηεο πξνζνκνίσζεο 

Οη πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο έγηλαλ κε ηε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

κνξηαθήο δπλακηθήο LAMMPS [92,103]. ΢ηελ πεξίπησζε ησλ απιψλ θχιισλ γξαθελίνπ νη 

Δηθόλα 4.4. Πιατλή φςε θχιισλ γξαθελίνπ κε 

δηαθνξεηηθέο δηαζηάζεηο ησλ ζηαζεξψλ άθξσλ 

ηνπο θαη αλαπαξάζηαζε ηνπ ελεξγνχ κήθνπο 

ly*. 
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δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ησλ αηφκσλ C-C εμεηάζηεθαλ γηα ηξία δηαθνξεηηθά εκη-

εκπεηξηθά δπλακηθά, ην δπλακηθφ Tersoff [72,73], ην δπλακηθφ REBO (2
nd

 generation) [97] 

θαη ην δπλακηθφ LcBOP I. [75]. Σν πνιπζηηβαδηθφ γξαθέλην εμεηάζηεθε απνθιεηζηηθά κε ην 

δπλακηθφ LcBOP I, θαζψο ζε απηφ εκπεξηέρνληαη φξνη πνπ πεξηγξάθνπλ ηηο δεζκηθέο αιιά 

θαη ηηο κε-δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο, φπσο νη αζζελείο δπλάκεηο Van Der Waals πνπ 

αζθνχληαη κεηαμχ ησλ θχιισλ ηνπ γξαθελίνπ.  

Οη πξνζνκνηψζεηο δηεθπεξαηψζεθαλ ζην ηζφζεξκν-ηζνβαξέο ζηαηηζηηθφ ζχλνιν (NPT) 

κε ζηαζεξφ αξηζκφ αηφκσλ (Ν), ζηαζεξή ζεξκνθξαζία (T) θαη ζηαζεξή πίεζε (P), 

ρξεζηκνπνηψληαο πεξηνδηθέο ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο ζηα ηνηρψκαηα ηνπ θνπηηνχ ηεο 

πξνζνκνίσζεο. Ζ ζεξκνθξαζία ηνπ ζπζηήκαηνο δηαηεξήζεθε ζηαζεξή ρξεζηκνπνηψληαο ην 

ζεξκνζηαηηθφ αιγφξηζκν Nosé-Hoover [89,90], κε ηνλ ελεξγφ ρξφλν ραιάξσζεο 𝜏𝑇 λα είλαη 

ίζνο κε 0.1 ps. Ζ πίεζε ηνπ ζπζηήκαηνο δηαηεξήζεθε ζηαζεξή ζηα 0 bar κφλν θαηά ηελ 

δηεχζπλζε x΄x, φπνπ ηα θχιια ηνπ γξαθελίνπ ππφθεηληαη ζε πεξηνδηθέο ΢. ΢. (βιέπε Δηθ. 

4.1β) ψζηε λα κπνξνχλ λα ραιαξψζνπλ θαη λα πξνζδηνξηζηεί ν ιφγνο Poisson. Ο 

βαξνζηαηηθφο αιγφξηζκνο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ήηαλ ν Nosé-Hoover [89,90], κε ελεξγφ 

ρξφλν ραιάξσζεο ίζν κε, 𝜏𝑃=1.0 ps. Πεξηζζφηεξεο ιεπηνκέξεηεο γηα ηελ επηινγή ησλ ηηκψλ 

ησλ ρξφλσλ ραιάξσζεο αλαγξάθνληαη ζηηο ππνελφηεηεο 3.6.2 θαη 3.6.3. Γηα ηηο 

πξνζνκνηψζεηο απηέο ην ρξνληθφ βήκα επηιέρζεθε λα είλαη ίζν κε δt=0.001 ps, κε ηελ 

ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο λα δηαηεξείηαη ζε επηηξεπηά επίπεδα (φπσο ειέγρζεθε ζε έλα 

ζχζηεκα 500 αηφκσλ ζηνπο T=300K φπνπ παξνπζηάζηεθαλ απμνκεηψζεηο ζην πέκπην 

δεθαδηθφ ςεθίν ηεο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο). 

4.4 Σα βήκαηα δηεμαγσγήο ησλ πξνζνκνηώζεσλ 

Παξαθάησ αλαγξάθνληαη ηα βαζηθά ζηάδηα πνπ αθνινπζήζεθαλ γηα ηελ δηεμαγσγή ησλ 

πξνζνκνηψζεσλ: 

1. Σν πξψην ζηάδην ήηαλ ν νξηζκφο ησλ παξακέηξσλ ηεο πξνζνκνίσζεο πνπ 

ζπδεηήζεθαλ ζηηο πξνεγνχκελεο ππνελφηεηεο, θαζψο θαη ησλ καδψλ (𝑚𝑐612 =12.01 

amu), ησλ αξρηθψλ ζπληεηαγκέλσλ θαη ησλ ηαρπηήησλ ησλ αηφκσλ, ψζηε λα κπνξεί λα 

εθθηλεζεί ε πξνζνκνίσζε. 
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2. Έπεηηα, ηα θχιια γξαθελίνπ πξνζνκνηψζεθαλ γηα 10
5
 δt (100 ps) ζε ζπλζήθεο 

ζηαζεξήο πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο, ψζηε λα απνθηήζνπλ ηηο δηαζηάζεηο ηζνξξνπίαο 

ηνπο.  

3. ΢ηε ζπλέρεηα νη λαλνδνκέο πξνζνκνηψζεθαλ γηα άιια 10
5
 δt ζηηο ίδηεο ζπλζήθεο, 

θαηαγξάθνληαο σζηφζν ηηο δηαζηάζεηο ηνπο lx θαη ly, αλά 1000 δt, ψζηε λα 

ππνινγηζηνχλ νη ρξνληθνί κέζνη lx0 θαη ly0, πνπ αληηζηνηρνχλ ζηηο δηαζηάζεηο 

ηζνξξνπίαο γηα ηηο δεδνκέλεο ζπλζήθεο. Έπεηηα, γλσξίδνληαο ηηο ηηκέο ησλ lx0 θαη ly0, ε 

παξακφξθσζε 𝜀𝑖 γηα iÍ{x, y} ππνινγηδφηαλ απφ ηελ ζρέζε: 

 𝜀𝑖=
𝑙𝑖−𝑙𝑖0
𝑙𝑖0

 (4.2) 

θαη θαηαγξαθφηαλ αλά 1000 δt κέρξη ην πέξαο ηεο πξνζνκνίσζεο. 

4. Σν επφκελν βήκα ήηαλ ε εθαξκνγή ησλ ζιηπηηθψλ θνξηίσλ ζηα άθξα ηνπ γξαθελίνπ 

(ηα καχξα άηνκα ηεο εηθφλαο 4.1β). ΢ηνλ ζπγθεθξηκέλν θψδηθα ηα ζιηπηηθά θνξηία γηα 

ην θάζε άθξν δίλνληαλ κε κνξθή ηάζεο ζ ζε κνλάδεο GPa θαη έπεηηα κέζσ ηεο 

παξαθάησ ζρέζεο κεηαηξέπνληαλ ζε δχλακε αλά άηνκν (Fatom ) κε κνλάδεο eV/Å: 

 Fatom = 𝐵
𝜍 𝑙𝑥𝑙𝑧
𝑁edge

 (4.3) 

φπνπ 𝑁edge  ν αξηζκφο ησλ αηφκσλ ηνπ εθάζηνηε άθξνπ θαη 𝐵 ε ζηαζεξά κεηαηξνπήο 

ησλ GPa→eV/Å
3
 πνπ ηζνχηαη κε 𝐵=

1

160.2177

eV Å3 

GPa
.  

5. Πξνθεηκέλνπ νη ζιηπηηθέο δπλάκεηο λα εθαξκνζηνχλ κε νκαιφ ηξφπν ζηα άθξα ησλ 

θχιισλ, ε θφξηηζε έγηλε ζε δχν θάζεηο: 

α. ΢ηελ πξψηε θάζε ην ζχζηεκα πξνζνκνηψζεθε γηα 2·10
4
 βήκαηα (20 ps), κε ηηο 

ζιηπηηθέο δπλάκεηο λα είλαη αξρηθά ίζεο κε 0 θαη λα απμάλνληαη κε ζηαζεξφ ξπζκφ 

κέρξη λα πξνζεγγίζνπλ ηελ κέγηζηε ηηκή  𝐹atom .  

β. ΢ηελ δεχηεξε θαη ηειεπηαία θάζε ηεο πξνζνκνίσζεο, ην ζχζηεκα αθέζεθε ππφ ηελ 

κέγηζηε ηηκή ηεο δχλακεο 𝐹atom , γηα ζρεηηθά κεγάιν ρξνληθφ δηάζηεκα ηεο ηάμεο 

ησλ 1000-5000 ps αλάινγα κε ην πξσηφθνιιν πνπ εθαξκφζηεθε, (βιέπε 

ππνελφηεηεο 4.4.1, 4.4.2), πξνθεηκέλνπ λα παξαηεξεζεί ε ηπρφλ επζηάζεηα/αζηάζεηα 
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ησλ θχιισλ γηα ηελ δεδνκέλε ηάζε, θαζψο θαη λα θαηαγξαθεί ν ρξνληθφο κέζνο ηεο 

παξακφξθσζεο γηα ηελ δεδνκέλε ηάζε. 

Οη πνζφηεηεο πνπ πξνζδηνξίζηεθαλ απφ ηα απνηειέζκαηα ησλ πξνζνκνηψζεσλ απηψλ ήηαλ: 

(i) νη θακπχιεο ζιηπηηθήο ηάζεσο – παξακνξθψζεσο (θαη εμαπηψλ ην κέηξν ηνπ Young θαη ν 

ιφγνο Poisson) θαζψο θαη (ii) νη θξίζηκεο ηάζεηο ιπγηζκνχ ζcrit. Πξνθεηκέλνπ λα 

εμνηθνλνκεζνχλ ππνινγηζηηθνί πφξνη αλάινγα κε ηελ πεξίπησζε ρξεζηκνπνηήζεθαλ ηα 

παξαθάησ πξσηφθνιια. 

4.4.1 Πξσηόθνιιν εμαγσγήο ησλ θακπύισλ ů-Ů 

Με βάζε ην πξσηφθνιιν απηφ, δηεμάγνληαη πνιιαπιέο πξνζνκνηψζεηο γηα έλα κεγάιν 

εχξνο ησλ ηάζεσλ πξνθεηκέλνπ λα παξαρζνχλ νη θακπχιεο ζ-ε, θαη λα πξνζδηνξηζηεί ην 

κέηξν ηνπ Young ζηελ πεξηνρή ησλ κηθξψλ παξακνξθψζεσλ. Ζ δηάξθεηα ηνπ ζηαδίνπ 5β ηεο 

πξνζνκνίσζεο (βιέπε ππνελφηεηα 4.4) δηαξθεί 10
6
 δt (1 ns). 

4.4.2 Πξσηόθνιιν ππνινγηζκνύ ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνύ 

Σν πξσηφθνιιν απηφ εθαξκφζηεθε γηα ηνλ αθξηβή πξνζδηνξηζκφ ηεο θξίζηκεο ηάζεο 

ιπγηζκνχ κε ηε κεζνδνινγία ησλ αιγνξίζκσλ δηρνηφκεζεο [104] θαη απεηθνλίδεηαη 

ζρεκαηηθά ζηελ εηθφλα 4.5. Σα βήκαηα πνπ ην ζπληζηνχλ είλαη ηα παξαθάησ: 

1. Οξηζκφο δχν ηηκψλ ηάζεσλ ζmin θαη ζmax (κε βάζε ηα δηαγξάκκαηα ζ-ε) έηζη ψζηε: (i) 

γηα κηα απφ απηέο ηα θχιια γξαθελίνπ παξακέλνπλ ζηαζεξά (ζmin) θαη (ii) ε ηηκή ηεο 

άιιεο λα είλαη ηέηνηα ψζηε ηα θχιια γξαθελίνπ λα ιπγίδνπλ (ζmax). 

2. ΢ηελ ζπλέρεηα δηεμάγεηαη κηα πξνζνκνίσζε αθνινπζψληαο ηα ζηάδηα ηεο 

ππνελφηεηαο 4.4 ρξεζηκνπνηψληαο ηελ κέζε ηηκή ησλ ηάζεσλ ζave= (ζmin+ ζmax)/2 

3. ΢ην ζηάδην 5β ηεο πξνζνκνίσζεο, ηνπ νπνίνπ ε δηάξθεηα ηέζεθε απφ 1-5 ns 

(πεξηζζφηεξεο πιεξνθνξίεο ζην παξάξηεκα Π.1), γίλεηαη ζπλερψο έιεγρνο γηα ην αλ ε 

ηηκή ηεο παξακφξθσζεο εcrit μεπεξάζεη κηα ηηκή γηα ηελ νπνία ζεσξείηαη φηη ζίγνπξα 

έρεη επέιζεη ιπγηζκφο. Ζ ηηκή ηεο εcrit εμάρζεθε απφ ηα δηαγξάκκαηα ζ-ε απφ ην 

“πξωηόθνιιν εμαγωγήο ηωλ θακπύιωλ ζ-ε”. 

4. Αλάινγα κε ην αλ ε εθαξκνδφκελε ηάζε νδήγεζε ζε αζηάζεηα ησλ θχιισλ ε φρη 

αθνινπζνχληαη νη εμήο πεξηπηψζεηο 

a. ε>εcrit: ε πξνζνκνίσζε επαλεθθηλείηαη (βήκα 1) ζέηνληαο ηελ παξάκεηξν ζmax 

ίζε κε ζmax= ζave. ΢ηελ πεξίπησζε πνπ ε δηαθνξά ηεο ηάζεο  ζmax-ζmin είλαη 
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κηθξφηεξε απφ ηo επηζπκεηφ ζθάικα err = 0.015 GPa ε πξνζνκνίσζε 

ηεξκαηίδεηαη. 

b. ε<εcrit: ε πξνζνκνίσζε επαλεθθηλείηαη (βήκα 1) ζέηνληαο ηελ παξάκεηξν ζmin 

ίζε κε ζmin= ζave. ΢ηελ πεξίπησζε πνπ ε δηαθνξά ηεο ηάζεο  ζmax- ζmin είλαη 

κηθξφηεξε απφ ηo επηζπκεηφ ζθάικα err = 0.015 GPa ε πξνζνκνίσζε 

ηεξκαηίδεηαη. 

 

Δηθόλα 4.5.  ΢ρεκαηηθή απεηθφληζε ηνπ αιγφξηζκνπ δηρνηφκεζεο ηνπ πξσηφθνιινπ ππνινγηζκνχ ηεο θξίζηκεο 

ηάζεο ιπγηζκνχ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

΢ην παξάξηεκα Π.2. παξαηίζεηαη έλαο απφ ηνπο θψδηθεο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε, γηα 

πξνζνκνίσζε δηζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” άθξα. <stBreak></> 



50 

 

5. Απνηειέζκαηα γηα θύιια γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” άθξα 

5.1 Θεξκνθξαζηαθή εμάξηεζε ησλ θακπύισλ ζ-ε γηα 3 δπλακηθά πεδία 

Σν θεθάιαην απηφ πεξηιακβάλεη απνηειέζκαηα γηα ηελ κεραληθή ζιίςε θχιισλ 

γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά άθξα” (βιέπε ηηο εηθφλεο 4.3γ θαη 4.3δ) κε ηηο ζπλζήθεο θαη ηηο 

παξακέηξνπο πνπ ζπδεηήζεθαλ ζην πξνεγνχκελν θεθάιαην. ΢ηελ εηθφλεο 5.1α, 5.1γ θαη 5.1ε  

αλαπαξίζηαληαη ηα δηαγξάκκαηα ζιηπηηθήο ηάζεο – παξακφξθσζεο (ζy - log(|εy|)) ζε θχιια 

γξαθελίνπ κε πιάηνο lx=60Å θαη θπκαηλφκελν κήθνο ly (απφ 23-74Å) γηα ηξία δηαθνξεηηθά 

πεδία δπλάκεσλ ζε ζεξκνθξαζία Τ=1Κ. Οη δνθηκέο απηέο έγηλαλ κε βάζε ην πξσηφθνιιν ηεο 

ππνελφηεηαο 4.4.1. Πξνθεηκέλνπ λα αλαδεηρζεί κηα πιεξέζηεξε εηθφλα ηνπ θαηλνκέλνπ, 

ρξεζηκνπνηείηαη  ν ινγάξηζκνο ηεο παξακφξθσζεο αληί ηεο παξακφξθσζεο θαζψο γηα κηθξέο 

ζιηπηηθέο δπλάκεηο ε παξακφξθσζε είλαη πνιχ κηθξή (ηεο ηάμεο ησλ 10
-5

 - 10
-2

), ελψ γηα 

κεγαιχηεξεο ηάζεηο ηα θχιια θάκπηνληαη θαη ε παξακφξθσζε απμάλεη θαηά 2-3 ηάμεηο 

κεγέζνπο. Αλεμαξηήησο ηνπ κήθνπο ησλ θχιισλ, παξαηεξήζεθε φηη ζηελ πεξηνρή ησλ 

κηθξψλ παξακνξθψζεσλ, ε ηάζε παξνπζηάδεη γξακκηθή εμάξηεζε κε ηελ παξακφξθσζε. 

Απφ ηελ γξακκηθή απηή πεξηνρή ην κέηξν ηνπ Young (ν ιφγνο ηεο ηάζεο σο πξνο ηελ 

παξακφξθσζε) πξνζδηνξίζηεθε ζηα 929±7, 1257±19 θαη 856±21 GPa γηα ηα δπλακηθά 

LcBOP, Tersoff θαη REBO ζηηο εηθφλεο 5.1α, 5.1γ θαη 5.1ε αληίζηνηρα. Οη ηηκέο απηέο 

παξνπζηάδνπλ ηθαλνπνηεηηθή ζπκθσλία κε πεηξακαηηθέο κεηξήζεηο ζηηο νπνίεο ην κέηξν ηνπ 

Young έρεη πξνζδηνξηζηεί ζηα ~1000 GPa [16]. Ο ιφγνο Poisson ππνινγίζηεθε πεξίπνπ ίζνο 

κε 0.2, -0.1 θαη 0.3  γηα ηα δπλακηθά LcBOP, Tersoff θαη REBO αληίζηνηρα. Οη ιφγνη Poisson 

γηα ηα δπλακηθά LcBOP θαη REBO είλαη ινγηθνί [17–20], σζηφζν ν αξλεηηθφο ιφγνο Poisson 

γηα ην δπλακηθφ Tersoff έρεη αλαθεξζεί ζηε βηβιηνγξαθία [105] θαη απνηειεί πηζαλφηαηα 

αζηνρία ηνπ δπλακηθνχ. Απφ ηα δηαγξάκκαηα απηά παξαηεξείηαη φηη νη απφηνκεο κεηαβάζεηο 

ηεο παξακφξθσζεο θαηά ην ιπγηζκφ ησλ θχιισλ παξνπζηάδνπλ πνιχ ηζρπξή εμάξηεζε απφ 

ηα κήθε ηνπο (ly). ΢πγθεθξηκέλα φζν κεηψλεηαη ην ly ηφζν απμάλεη θαη ε θξίζηκε ηάζε (ζcrit) 

θαη παξακφξθσζε (εcrit) ιπγηζκνχ, θαηλφκελν πνπ ζπκβαδίδεη κε ηελ καθξνζθνπηθή εκπεηξία 

[66,102]. Οη ζcrit εμαξηψληαη επίζεο θαη απφ ην δπλακηθφ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη θαζψο γηα φια 

ηα κήθε ly παξαηεξείηαη φηη ζcrit, LcBOP < ζcrit, Tersoff < ζcrit, REBO.  

΢ηηο εηθφλεο 5.1β, 5.1δ θαη 5.1δ αλαπαξίζηαληαη ηα δηαγξάκκαηα ηάζεο – 

παξακφξθσζεο γηα ηα δπλακηθά LcBOP, Tersoff θαη REBO γηα Τ=300Κ. ΢ηε ζεξκνθξαζία 
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πεξηβάιινληνο παξαηεξνχληαη ππνινγίζηκεο δηαθπκάλζεηο ηεο παξακφξθσζεο, θαζψο νη 

ζεξκηθέο θηλήζεηο ηνπ γξαθελίνπ είλαη ζπγθξίζηκεο κε ηελ πθηζηάκελε παξακφξθσζε.  

 

Δηθόλα 5.1. Γηαγξάκκαηα ζιηπηηθήο ηάζεο (ζy) - παξακφξθσζεο (-log(|εy|)) ζε θχιια γξαθελίνπ 

“ζηαζεξψλ” άθξσλ, πιάηνπο lx=60Å κε κήθε ly=23Å (θχθινη), 40Å (ηξίγσλα), 57Å (ηεηξάγσλα) θαη 

74Å (ξφκβνη), γηα ηα δπλακηθά: (α, β) LcBOP, (γ, δ) Tersoff θαη (ε, δ) REBO. Γηα ηηο πεξηπηψζεηο (α), 

(γ), (ε) ε ζεξκνθξαζία ηζνχηαη κε Σ=1Κ ελψ ζηηο πεξηπηψζεηο (β), (δ), (δ) κε Τ=300Κ. Σα ζθάικαηα 

απνηεινχλ ηελ κέζε απφθιηζε απφ ηελ κέζε ηηκή. 
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Ωζηφζν νη ζcrit θαίλνληαη λα κεηαβάιινληαη ειάρηζηα γηα φιεο ηηο πεξηπηψζεηο πνπ 

κειεηήζεθαλ, παξά ηελ πςειφηεξε ζεξκνθξαζία, γεγνλφο πνπ απνδίδεηαη ζην πςειφ κέηξν 

ειαζηηθφηεηαο ηνπ γξαθελίνπ.  

 

Δηθόλα 5.2. (α, γ) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ ζcrit θαη (β, δ) ε θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ εcrit, 

ζπλαξηήζεη ηνπ κήθνπο ly ελφο θχιινπ γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” άθξα γηα ηα δπλακηθά LcBOP 

(θχθινη), Tersoff (ηξίγσλα) θαη REBO (ηεηξάγσλα). Οη πεξηπηψζεηο (α, β) είλαη γηα ζεξκνθξαζία 

Τ=1Κ ελψ νη (γ, δ) γηα Τ=300Κ. Σα ζθάικαηα ζηα δηαγξάκκαηα (β) θαη (δ) αληηζηνηρνχλ ζηελ 

δηαθχκαλζε ηεο κέζεο ηηκήο. Σν πιάηνο ησλ θχιισλ είλαη ζηαζεξφ θαη ίζν κε 60Å. 

΢ηελ εηθφλα 5.2α (5.2β) αλαπαξίζηαηαη ε εμάξηεζε ηεο θξίζηκεο ηάζεο 

(παξακφξθσζεο) ιπγηζκνχ ζπλαξηήζεη ηνπ κήθνπο ly γηα Τ=1Κ, ελψ ζηελ εηθφλα 5.2γ (5.2δ) 

αλαπαξηζηάηαη ην αληίζηνηρν δηάγξακκα γηα Τ=300Κ. Γηα φια ηα δπλακηθά ε εμάξηεζε ηεο 

θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνχ απφ ην κήθνο είλαη ηεο κνξθήο: 

 𝜍crit = 𝛢∙𝑙𝑌 
−𝛣

 (5.1) 
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φπνπ 𝛢 κηα ζηαζεξά κε κνλάδεο GPa·Å
2
, θαη ην Β έλαο εθζέηεο πνπ είλαη πεξίπνπ ίζνο κε 2. 

Με βάζε απηή ηε ζρέζε απηή ε θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ θαίλεηαη λα είλαη αληηζηξφθσο 

αλάινγε ηνπ ηεηξαγψλνπ ηνπ κήθνπο, νπφηε ζηελ πξάμε, γηα πνιχ κεγάια κήθε ην γξαθέλην 

δελ κπνξεί λα θέξεη ζιηπηηθά θνξηία. Ζ εμάξηεζε απηή βξίζθεηαη ζε άξηζηε ζπκθσλία κε 

κνληέια ηνπ ζπλερνχο [66,102] φπσο ζα δεηρζεί θαη ζην 7
ν
 θεθάιαην.  

Όπσο θαίλεηαη ζηε εηθφλα 5.2β, γηα Τ=1Κ, ε εcrit είλαη θαηά πξνζέγγηζε αληηζηξφθσο 

αλάινγε ηνπ ηεηξαγψλνπ ηνπ κήθνπο φπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηεο ζcrit. Ωζηφζν, ζηε 

ζεξκνθξαζία πεξηβάιινληνο ε παξακφξθσζε ζην αληίζηνηρν δηάγξακκα ηεο εηθφλαο 5.2δ 

ραξαθηεξίδεηαη απφ πνιχ κεγαιχηεξεο δηαθπκάλζεηο νη νπνίεο νθείινληαη ζε ζεξκηθέο 

θηλήζεηο ηνπ γξαθελίνπ, κε απνηέιεζκα ε εμάξηεζε λα κελ είλαη πνιχ θαζαξή. Παξφια 

απηά, ζε γεληθέο γξακκέο ε θξίζηκε παξακφξθσζε θαίλεηαη λα θζίλεη κε ηελ αχμεζε ηνπ 

κήθνπο. Καιχηεξα απνηειέζκαηα ζα κπνξνχζαλ λα ιεθζνχλ γηα κεγαιχηεξνπο ρξφλνπο ηεο 

πξνζνκνίσζεο, σζηφζν νη πνιιαπιέο δνθηκέο ησλ 5 ns πνπ ρξεηάδνληαη γηα λα ππνινγηζηεί ε 

θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ, επηθέξνπλ ήδε πςειφ ππνινγηζηηθφ θφζηνο. 

5.2 Η εμάξηεζε ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνύ από ηα πιάηε ησλ θύιισλ 

΢ηηο πξνζνκνηψζεηο καο, νη δηαζηάζεηο ησλ θχιισλ θαηά ηελ x δηεχζπλζε ήηαλ ίζεο κε 

ηηο δηαζηάζεηο ηνπ θνπηηνχ κε απνηέιεζκα λα ζεσξείηαη φηη έρνπλ άπεηξν πιάηνο (βιέπε 

ελφηεηα 4.1β). Ωζηφζν πξνθεηκέλνπ λα εμαθξηβσζεί ε επζηάζεηα κηαο ηέηνηαο πξνζέγγηζεο, 

δηεμήρζεθε κηα ζεηξά πξνζνκνηψζεσλ ζηηο νπνίεο ηα θχιια ηνπ γξαθελίνπ είραλ ζηαζεξφ 

κήθνο ly=40Å θαη θπκαηλφκελν πιάηνο lx. Όπσο θαίλεηαη ζηελ εηθφλα 5.3α γηα Τ=1Κ 

(ηξίγσλα), ε θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ δελ παξνπζηάδεη θακία εμάξηεζε απφ ην πιάηνο ησλ 

θχιισλ. ΢ε ζεξκνθξαζία 1Κ ηα θχιια γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” άθξα δελ παξνπζηάδνπλ 

θπκαηηζκνχο, κε απνηέιεζκα ην ζχλνιν ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο ιφγσ ησλ ζιηπηηθψλ 

θνξηίσλ λα απνζεθεχεηαη ππφ ηελ κνξθή παξακνξθψζεσλ εληφο ηνπ επηπέδνπ ηνπ. ΢ηελ 

ζεξκνθξαζία πεξηβάιινληνο ε ζπκπεξηθνξά είλαη πην πεξίπινθε. Με βάζε ηελ εηθφλα 5.3α, 

ζηνπο 300Κ (θχθινη) γηα lx κέρξη θαη ~50Å ε θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ είλαη κηθξφηεξε απφ 

ηελ πεξίπησζε ησλ Τ=1Κ, ελψ γηα κεγαιχηεξα πιάηε απμάλεηαη ζηαδηαθά κέρξη θαη γηα 

lx≈150Å απ’φπνπ θαίλεηαη λα ζηαζεξνπνηείηαη. ΢ηνπο 300Κ ηα άηνκα ηνπ γξαθελίνπ 

κπνξνχλ λα ηαιαλησζνχλ εγθαξζίσο κε ππνινγίζηκα πιάηε ηεο ηάμεο ησλ 1-2Å (κε βάζε 

ηεο δηαζηάζεηο ησλ λαλνδνκψλ πνπ κειεηήζεθαλ) δεκηνπξγψληαο έηζη κηθξέο θπκαηψζεηο. 

Όηαλ ην πιάηνο ηνπ γξαθελίνπ είλαη ζρεηηθά κηθξφ (εηθφλα 5.3β, πάλσ-αξηζηεξά) θαη ιφγσ 
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ησλ πεξηνδηθψλ ΢. ΢., ππάξρεη ε πηζαλφηεηα θαηά ην ρξνληθφ δηάζηεκα ηεο πξνζνκνίσζεο ηα 

εγθάξζηα απηά θχκαηα λα γίλνπλ ζπκθαζηθά, κεηαηνπίδνληαο έηζη κηα ππνινγίζηκε κεξίδα 

αηφκσλ εθηφο ηνπ επηπέδνπ. Οη ζπκθαζηθέο απηέο θηλήζεηο ησλ αηφκσλ εθηφο ηνπ επηπέδνπ 

ηνπ γξαθελίνπ ην θάκπηνπλ ηνπηθά κε απνηέιεζκα λα ειαηηψλεηαη ε θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ. 

Απμάλνληαο πεξαηηέξσ ην πιάηνο ηνπ θχιινπ (εηθφλα 5.3β, θάησ-αξηζηεξά) ην πιήζνο ησλ 

θπκαηηζκψλ απμάλεηαη κε απνηέιεζκα ν ζπγρξνληζκφο ησλ θάζεσλ ησλ θπκάησλ λα είλαη 

ιηγφηεξν πηζαλφο. Έηζη ρξεηάδεηαη επηπιένλ ελέξγεηα γηα λα θακθζεί ην γξαθέλην, ελέξγεηα ε 

νπνία απνξξνθάηαη πξνθεηκέλνπ λα απνζβεζηνχλ ηα εγθάξζηα θχκαηα ηεο κεηνςεθίαο ηε 

δεδνκέλε ζηηγκή πνπ ην γξαθέλην αξρίδεη λα θάκπηεηαη. ΢ηελ πεξίπησζε πνπ ην πιάηνο είλαη 

αξθεηά κεγάιν (εηθφλα 5.3β, δεμηά) νη απνθιίζεηο απφ ηελ ηζνξξνπία (κεηαμχ ησλ θπκάησλ 

κε αληίζεηεο θάζεηο) είλαη κηθξέο, κε απνηέιεζκα ε επηπξφζζεηε ελέξγεηα πνπ απαηηείηαη λα 

παξακέλεη ζηαζεξή θαη λα απνξξνθάηαη απφ ην ήκηζπ ησλ εγθαξζίσλ θπκάησλ. 

 

Δηθόλα 5.3. (α) Ζ θξίζηκε ηάζεο ιπγηζκνχ ζcrit ελφο θχιινπ γξαθελίνπ “ζηαζεξψλ” άθξσλ κήθνπο 

40Å ζπλαξηήζεη ηνπ πιάηνπο ηνπ lx, γηα ζεξκνθξαζίεο Τ=1Κ (ηξίγσλα) θαη 300Κ (θχθινη) κε ην 

δπλακηθφ LcBOP. (β) Απεηθφληζε ηξηψλ θχιισλ γξαθελίνπ κε ly=40Å θαη lx=14Å, 87Å θαη 156Å. Σν 

θφθθηλν θαη κπιε ρξψκα αλαπαξηζηά κέγηζηεο θαη ειάρηζηεο ζέζεηο ησλ αηφκσλ θαηά ηνλ άμνλα 

θάζεην ζην επίπεδν xy. 

5.3 Σα κήθε ησλ δεζκώλ C-C θαηά κήθνο ηεο δηεύζπλζεο θόξηηζεο γηα 

ηάζεο κεγαιύηεξεο ηεο ζcrit 

΢ηελ εηθφλα 5.4α αλαπαξηζηψληαη ηα κήθε ησλ δεζκψλ C-C θαηά κήθνο ηεο 

δηεχζπλζεο θφξηηζεο ελφο θχιινπ γξαθελίνπ γηα δηάθνξεο ηηκέο ηεο επηβαιιφκελεο 
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κνλναμνληθήο ζιηπηηθήο ηάζεο ζ. ΢ηελ πεξίπησζε πνπ δελ αζθνχληαη ζιηπηηθά θνξηία 

(εηθφλα 5.4α θχθινη) ηα κήθε ησλ δεζκψλ C-C θνληά ζηα άθξα ησλ θχιισλ είλαη 

κεγαιχηεξα θαηά 1.6% ζε ζρέζε κε ηνπο δεζκνχο ζην εζσηεξηθφ ηνπ θχιινπ πνπ έρνπλ 

κήθνο ίζν κε 1.42 Å. Ωζηφζν, θαηά ηελ θφξηηζε ησλ θχιισλ, γηα ηάζεηο κεγαιχηεξεο ηεο 

θξίζηκεο ηάζεο ζcrit φπνπ ηα θχιια ηθίζηαληαη ιπγηζκφ, παξαηεξνχληαη ππνινγίζηκεο 

απμήζεηο ζηα κήθε ησλ δεζκψλ θνληά ζην θέλην ηνπ γξαθελίνπ έσο θαη θαηά 1.1%. Σν 

θαηλφκελν απηφ ππνδειψλεη φηη παξφιν πνπ ζηα άθξα ηνπ γξαθελίνπ αζθνχληαη ζιηπηηθέο 

ηάζεηο, πέξαλ ηεο θξίζηκεο ηάζεο ζcrit, ηα άηνκα θoληά ζην θέληξν ηνπ γξαθελίνπ ππφθεηληαη 

ζε εθειθπζηηθέο ηάζεηο, θάηη πνπ έρεη παξαηεξεζεί θαη πεηξακαηηθά απφ θαζκαηνζθνπίεο 

Raman. 

 

Δηθόλα 5.4. (α) Σα κήθε ησλ δεζκψλ C-C θαηά κήθνο ηεο δηεχζπλζεο θφξηηζεο ελφο θχιινπ 

γξαθελίνπ ππφ ζιηπηηθά κνλναμνληθά θνξηία ησλ 0.0 (θχθινη), 2.1 (ηξίγσλα), 2.3 (ηεηξάγσλα) θαη 2.5 

(ξφκβνη) GPa. (β) Αλαπαξάζηαζε ελφο θχιινπ γξαθελίνπ γηα ζ=2.1GPa (πάλσ) θαη ζ=2.5GPa 

(θάησ). Σν θχιιν γξαθελίνπ είρε κήθνο ly=27Å θαη πάρνο lx=60Å. 

5.4 Θιίςε ηνπ γξαθελίνπ ππό δηάθνξεο γσλίεο 

Αλάινγα κε ηνλ ηξφπν πνπ θφβεηαη έλα θχιιν γξαθελίνπ, ε γεσκεηξία ησλ άθξσλ ησλ 

λαλνηαηληψλ πνπ ζρεκαηίδνληαη κπνξεί λα είλαη ηχπνπ Zigzag, Armchair είηε Chiral θαη 

ραξαθηεξίδνληαη ζπκβαηηθά απφ γσλίεο ζchiral = 0˚, 30˚ θαη 0˚ < ζ < 30˚ αληίζηνηρα φπσο 

αλαπαξηζηάηαη ζηελ εηθφλα 5.5. Οη ειεθηξηθέο ηδηφηεηεο ησλ λαλνηαηληψλ γξαθελίνπ 

παξνπζηάδνπλ ηζρπξή εμάξηεζε απφ ηελ γεσκεηξία ησλ άθξσλ ηνπο. ΢πγθεθξηκέλα, ηα 

Zigzag άθξα εκθαλίδνπλ πάληα κεηαιιηθφ ραξαθηήξα [106], ελψ ηα Armchair άθξα κπνξεί 
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λα εκθαλίδνπλ κεηαιιηθφ είηε αγψγηκν ραξαθηήξα, αλάινγα κε ηα πιάηε ησλ λαλνηαηληψλ 

[107,108]. Όζνλ αθνξά ηελ εμάξηεζε ησλ κεραληθψλ ηδηνηήησλ ηνπ γξαθελίνπ απφ ηελ 

ζchiral, έρεη αλαθεξζεί ζηελ βηβιηνγξαθία [65] φηη ην γξαθέλην εκθαλίδεη ηελ ίδηα 

ζπκπεξηθνξά θαηά ηελ ζπκπίεζή ηνπ ζηελ Zigzag (ζchiral=0°) θαη ζηελ Armchair (ζchiral=30°) 

δηεχζπλζε. ΢ηελ παξνχζα εξγαζία κέζα απφ ππνινγηζκνχο κνξηαθήο δπλακηθήο 

δηεξεπλήζεθε ε ζπκπεξηθνξά ηνπ γξαθελίνπ θαηά ηε ζιίςε ηνπ ζε δηεπζχλζεηο κε 

ελδηάκεζεο γσλίεο ζchiral. 

 

Δηθόλα 5.5. Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ησλ Zigzag θαη Armchair δηεπζχλζεσλ ζην γξαθέλην θαζψο θαη 

ηεο γσλίαο ζchiral [E23]. 

Πξνθεηκέλνπ λα πξνζδηνξηζηεί ε εμάξηεζε ηεο ζcrit απφ ηελ γσλία ζchiral έγηλαλ δνθηκέο 

ζε δχν ελδεηθηηθά θχιια γξαθελίνπ κε ίδηα πιάηε θαη δηαθνξεηηθά κήθε. ΢ηελ θάζε 

πεξίπησζε νη δηαζηάζεηο ησλ ζηαζεξψλ άθξσλ (βιέπε εηθφλα 4.4) επηιέγνληαλ κε ηέηνην 

ηξφπν ψζηε ην ελεξγφ κήθνο ηνπ γξαθελίνπ λα παξακέλεη (πξνζεγγηζηηθά) ην ίδην φπσο 

ζπδεηήζεθε ζηελ ππνελφηεηα 4.2. Λφγσ ηνπ φηη θαηά ηε x δηεχζπλζε εθαξκφδνληαη 

πεξηνδηθέο ΢. ΢., ην πιάηνο ηνπ γξαθελίνπ κπνξεί λα ιάβεη ζπγθεθξηκέλεο (δηαθξηηέο) ηηκέο 

πξνθεηκέλνπ λα εμαζθαιίδεηαη ε πεξηνδηθφηεηα. Παξαδείγκαηνο ράξηλ ε πεξηνδηθφηεηα ηνπ 

γξαθελίνπ ζηελ εηθφλα 5.5 θαηά ηελ Zigzag, Armchair θαη Chiral δηεχζπλζε είλαη  3𝑑𝑐−𝑐, 

3𝑑𝑐−𝑐 θαη  117𝑑𝑐−𝑐 αληίζηνηρα. Με βάζε ηα παξαπάλσ, ηα κήθε θαη πιάηε ησλ γξαθελίσλ 

πνπ κειεηήζεθαλ γηα 11 δηαθνξεηηθέο γσλίεο ζchiral παξνπζίαζαλ απφθιηζε απφ ηελ κέζε 

ηηκή ίζε κε 0.1 Å θαη 3.3 Å αληίζηνηρα. Όπσο αλαπαξίζηαηαη ζηελ εηθφλα 5.6α θαη ζηηο δχν 

πεξηπηψζεηο ε ζcrit δελ παξνπζίαζε θάπνηα εμάξηεζε απφ ηελ ζchiral ζε ζπκθσλία κε ηελ 
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αλαθνξά [67], ελψ νη απνθιίζεηο ηεο ηάμεο ησλ 0.004 GPa κπνξνχλ λα απνδνζνχλ ζηηο 

πξνζεγγίζεηο πνπ αλαθέξζεθαλ πξνεγνπκέλσο. ΢ηελ εηθφλα 5.6β αλαπαξίζηαληαη ελδεηθηηθά 

δχν απεηθνλίζεηο απφ θχιια γξαθελίνπ ηα νπνία είλαη ζηξακκέλα θαηά ζchiral = 9˚ θαη 16˚. 

 

Δηθόλα 5.6. (α) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ ζcrit ελφο θχιινπ γξαθελίνπ “ζηαζεξψλ” άθξσλ κε κήθνο 

ly=40Å (θχθινη) θαη 70Å (ηξίγσλα) θαη πιάηνο lx=60Å ζπλαξηήζεη ηεο γσλίαο ζchiral, γηα ζεξκνθξαζία 

Τ=1Κ κε ην δπλακηθφ LcBOP. (β) Δλδεηθηηθή απεηθφληζε δχν θχιισλ γξαθελίνπ ηα νπνία είλαη 

ζηξακκέλα θαηά ζchiral = 9˚ θαη 16˚. 

5.5 Τπνινγηζκνί γηα πνιιαπιά θύιια γξαθελίνπ κε ην δπλακηθό LcBOP  

΢ην θεθάιαην απηφ ζα ζπδεηεζεί ε ζπκπεξηθνξά ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ (κε 

έσο θαη 6 θχιια) ζηνπο Τ=1Κ, κε ην δπλακηθφ LcBOP. ΢ηελ εηθφλα 5.7 απεηθνλίδνληαη ηα 

δηαγξάκκαηα ζιηπηηθήο ηάζεο – παξακφξθσζεο γηα πνιπζηηβαδηθφ γξαθέλην κε 1, 2, 3 θαη 4 

θχιια πάρνπο lx=60Å θαη θπκαηλφκελν κήθνο ly. Σν κέηξν ηνπ Young δελ θαίλεηαη λα 

εμαξηάηαη απφ ηνλ αξηζκφ ησλ θχιισλ, θαζψο γηα 2, 3 θαη 4 θχιια ππνινγίζηεθε ζηα 

924±16, 905±49, 951±32 GPa. Μηα εκθαλήο δηαθνξά κεηαμχ ησλ δηαγξακκάησλ ζ-ε ηνπ 

κνλνζηξσκαηηθνχ θαη απηψλ ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ εληνπίδεηαη γηα ηάζεηο 

κεγαιχηεξεο ηεο ζcrit, θαζψο φζν απμάλεηαη ν αξηζκφο ησλ θχιισλ ηφζν θαίλεηαη λα 

απμάλεηαη θαη ε αληίζηαζε ησλ θχιισλ ζε πεξαηηέξσ θάκςε. ΢πγθεθξηκέλα ζηελ πεξίπησζε 

πνπ ηα θχιια έρνπλ κήθνο ly=23Å, (εηθφλα 5.7, θχθινη), γηα ζy=3GPa (>ζcrit) ε 

παξακφξθσζε εy ηνπ απινχ θχιινπ είλαη πεξίπνπ 20%, ελψ απηή ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ 

γξαθελίνπ κε 2, 3 θαη 4 θχιια είλαη πεξίπνπ 8%, 6% θαη 3% αληίζηνηρα. Παξφκνηα 

ζπκπεξηθνξά απαληάηαη θαη γηα πεξηπηψζεηο κε δηαθνξεηηθά κήθε ly.  
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Δηθόλα 5.7. Γηαγξάκκαηα ζιηπηηθήο ηάζεο (ζy) - παξακφξθσζεο (-log(|εy|)) γηα (α) 1, (β) 2, (γ) 3, θαη 

(δ) 4,  θχιια γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” άθξα γηα ην δπλακηθφ LcBOP ζε ζεξκνθξαζία Τ=1K. Σν θάζε 

δηάγξακκα πεξηιακβάλεη ηέζζεξηο πεξηπηψζεηο κε κήθε ly=23Å (θχθινη), 40Å (ηξίγσλα), 57Å 

(ηεηξάγσλα) θαη 74Å (ξφκβνη). 

Μηα άιιε ραξαθηεξηζηηθή δηαθνξά κεηαμχ ησλ πνιπζηξσκαηηθψλ θαη ηνπ 

κνλνζηξσκαηηθνχ ζπζηήκαηνο είλαη νη ηηκέο ηεο θξίζηκεο ηάζεο θαη παξακφξθσζεο 

ζπλαξηήζεη ηνπ κήθνπο ly φπσο απηέο αλαπαξίζηαληαη ζηηο εηθφλεο 5.8α θαη 5.8β αληίζηνηρα. 

Γηα ηελ πεξίπησζε ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ ηα ζcrit θαη ly παξνπζηάδνπλ ηελ εμήο 

εμάξηεζε: 

 𝜍crit = 𝛢∙𝑙𝑦 

−𝛣+ 𝐶  (5.2) 

φπνπ 𝛢 κηα ζηαζεξά ηεο ηάμεο ησλ 1200 GPa·Å
2
, 𝛣 έλαο εθζέηεο πνπ είλαη πεξίπνπ ίζνο κε 2 

θαη 𝐶 κηα ζηαζεξά πνπ ηζνχηαη κε ηελ ζcrit γηα πνιχ κεγάια ly. Όπσο αλαθέξζεθε θαη 

πξνεγνπκέλσο, φηαλ ην κήθνο ηνπ απινχ γξαθελίνπ είλαη πνιχ κεγάιν, πξαθηηθά, δελ 

κπνξεί λα θέξεη ζιηπηηθά θνξηία (5.1). Ωζηφζν ζηελ πεξίπησζε ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ 
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γξαθελίνπ, φηαλ ην κήθνο ηνπ γίλεη πνιχ κεγάιν, ε θξίζηκή ηάζε ιπγηζκνχ παξακέλεη 

πεπεξαζκέλε θαη απμάλεηαη κε ηνλ αξηζκφ ησλ θχιισλ.  

 

Δηθόλα 5.8. (α) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ θαη (β) ε θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ ζπλαξηήζεη ηνπ 

κήθνπο ly γηα 1 (καχξνη θχθινη), 2 (κπιε ηξίγσλα), 3 (θφθθηλα ηεηξάγσλα), 4 (πξάζηλνη ξφκβνη), 5 

(ζηαπξνί) θαη 6 (θχθινη) θχιια γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” άθξα. Σα ζθάικαηα ζην δηάγξακκα (β) 

αληηζηνηρνχλ ζηελ κέζε απφθιηζε απφ ηελ κέζε ηηκή. (γ) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ ζην φξην ησλ 

κεγάισλ κεθψλ (C) ζπλαξηήζεη ηνπ αξηζκνχ ησλ θχιισλ. Σα παξαπάλσ απνηειέζκαηα 

ππνινγίζηεθαλ κε ην δπλακηθφ LcBOP ζε ζεξκνθξαζία Τ=1Κ. 

Όπσο αλαθέξζεθε ζηελ ππνελφηεηα 4.1, ν ηχπνο ζηίβαμεο ησλ θχιισλ γξαθελίνπ κε ηε 

ρακειφηεξε ελέξγεηα είλαη ν ΑΒ [100]. Καηά ηελ θάκςε ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ 

παξαηεξήζεθε (απφ ηηο απεηθνλίζεηο ησλ δηακνξθψζεσλ) φηη ν ηξφπνο κε ηνλ νπνίν 

ζηηβάδνληαη ηα θχιια αιιάδεη, νπφηε έλα κέξνο ηεο ελέξγεηαο δαπαλάηαη γηα λα κεηαβιεζεί 

ν ηξφπνο ζηίβαμεο. Έηζη, αθφκα θαη ζηελ πεξίπησζε πνπ ηα θχιια έρνπλ άπεηξν κήθνο, ε 
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θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ παξακέλεη πεπεξαζκέλε, θαζψο έλα κέξνο ηεο ελέξγεηαο 

θαηαλαιψλεηαη πξνθεηκέλνπ λα μεπεξαζηνχλ νη δπλάκεηο ηξηβήο κεηαμχ ησλ θχιισλ. ΢ηελ 

εηθφλα 5.8γ αλαπαξηζηάηαη ε εμάξηεζε ηεο παξακέηξνπ 𝐶 (= lim𝑙𝑦→∞𝜍crit (𝑙𝑦)) ηεο εμίζσζεο 

(5.2) απφ ηνλ αξηζκφ ησλ θχιισλ 𝑛. Πξνζαξκφδνληαο ηα δεδνκέλα απηά ζε κηα εθζεηηθή 

ζπλάξηεζε πξνθχπηεη ε εμάξηεζε: 

 𝐶= 0.13 𝑛−1 0.36  (5.3) 

ak > </> 
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6. Απνηειέζκαηα γηα θύιια γξαθελίνπ κε 

“θαξθσκέλα” άθξα 

6.1 Απιά θύιια γξαθελίνπ γηα ζεξκνθξαζίεο 1Κ θαη 300Κ 

΢ην θεθάιαην απηφ παξαζέηνληαη απνηειέζκαηα γηα ηελ κνλναμνληθή ζπκπίεζε 

γξαθελίνπ κε “θαξθσκέλα” (pinned) άθξα (βιέπε ππνελφηεηα 4.2), ρξεζηκνπνηψληαο ην 

δπλακηθφ LcBOP. Όπσο αλαπαξίζηαηαη ζηελ εηθφλα 6.1β γηα ηε ζπλζήθε ησλ “ζηαζεξψλ” 

(fixed) άθξσλ, ηα άθξα ζηα νπνία εθαξκφδνληαη ηα ζιηπηηθά θνξηία είλαη πεξηνξηζκέλα ζην 

επίπεδν xy, κε απνηέιεζκα ην γξαθέλην λα κελ παξνπζηάδεη θπκαηηζκνχο ζε ζεξκνθξαζία 

Τ=1Κ. Αληηζέησο, ζηελ ζπλζήθε ησλ “θαξθσκέλσλ” άθξσλ φπνπ ν κφλνο πεξηνξηζκφο είλαη 

ε δηαηήξεζε ηεο ζηξνθνξκήο ηνπ ζπζηήκαηνο (εηθφλα 6.1β), επηηξέπνληαη κεηαηνπίζεηο ησλ 

αηφκσλ ησλ άθξσλ εθηφο ηνπ επηπέδνπ ηνπ γξαθελίνπ, κε απνηέιεζκα ηνλ ζρεκαηηζκφ 

θπκαηψζεσλ κεξηθψλ Å αθφκα θαη γηα Τ=1Κ. Οη θπκαηηζκνί απηνί κεηαβάιινπλ δξαζηηθά 

ηελ ζπκπεξηθνξά ηνπ γξαθελίνπ θαηά ηελ ζπκπίεζε, κε απνηέιεζκα λα κεηαβάιιεηαη ην 

κεηξνχκελν κέηξν ειαζηηθφηεηαο ηνπ Young, θαζψο θαη ε θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ. 

 

Δηθόλα 6.1. (α) Γηάγξακκα ζιηπηηθήο ηάζεο (ζy) – παξακφξθσζεο (-log(|εy|)) γηα θχιιν γξαθελίνπ κε 

“θαξθσκέλα” άθξα, πάρνπο lx=60Å θαη κήθνπο ly=23Å (θχθινη), 40Å (ηξίγσλα), 57Å (ηεηξάγσλα) 

θαη 74Å (ξφκβνη). (β) Απεηθφληζε δχν θχιισλ γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” θαη “θαξθσκέλα” άθξα. Σα 

παξαπάλσ απνηειέζκαηα ππνινγίζηεθαλ κε ην δπλακηθφ LcBOP ζε ζεξκνθξαζία 1K. Σν θφθθηλν 

θαη κπιε ρξψκα αλαπαξηζηνχλ κέγηζηεο θαη ειάρηζηεο ζέζεηο ησλ αηφκσλ θαηά ηνλ άμνλα ηνλ θάζεην 

ζην επίπεδν xy. ΢ην β ηα φξηα θαηά ηνλ x άμνλα δελ θαίλνληαη παξάιιεια, ιφγσ ηεο πξννπηηθήο 

νπηηθνπνίεζεο. 
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΢ηελ εηθφλα 6.1α απεηθνλίδεηαη ην δηάγξακκα ζιηπηηθήο ηάζεο - παξακφξθσζεο γηα 

έλα θχιιν γξαθελίνπ κε “θαξθσκέλα” άθξα, πάρνπο lx=60Å θαη κήθνπο ly=23-74Å ζε 

ζεξκνθξαζία 1Κ. Σν κέηξν ηνπ Young ππνινγίζηεθε ζηα Ε=247±60 GPa θαη είλαη θαηά 

3.8±0.9 θνξέο ρακειφηεξν απφ ηελ πεξίπησζε πνπ ρξεζηκνπνηείηαη ε ζπλζήθε ησλ 

“ζηαζεξψλ” άθξσλ (κε Ε=929±7 GPa). ΢ηηο εηθφλεο 6.2α θαη 6.2β αλαπαξίζηαηαη ε θξίζηκε 

ηάζε (ζcrit) θαη ε θξίζηκε παξακφξθσζε (εcrit) ιπγηζκνχ αληίζηνηρα, ζπλαξηήζεη ηνπ κήθνπο 

ηνπ γξαθελίνπ ly, ζε ζεξκνθξαζίεο 1Κ θαη 300K. Ζ εμάξηεζε ηεο ζcrit απφ ην κήθνο ηνπ 

γξαθελίνπ ly είλαη ε ίδηα κε ηελ πεξίπησζε ησλ “ζηαζεξψλ” άθξσλ (εμίζσζε (5.1)) κε ηε 

δηαθνξά φηη ζηελ πεξίπησζε απηή ε ζcrit είλαη κηθξφηεξε θαηά 3.7±0.1 (3.3±0.2) γηα Τ=1Κ 

(300Κ). Ζ εcrit θαη γηα ηηο δχν πεξηπηψζεηο (“ζηαζεξά” θαη “θαξθσκέλα” άθξα) θπκαίλεηαη 

ζην ίδην εχξνο ηηκψλ ζε ζεξκνθξαζία 1Κ, ελψ ζε κεγαιχηεξεο ζεξκνθξαζίεο παξνπζηάδνληαη 

πνιχ κεγάιεο δηαθπκάλζεηο θαη ζθάικαηα, θαζψο νη ζεξκηθέο θηλήζεηο είλαη ζπγθξίζηκεο κε 

ηελ πθηζηάκελε παξακφξθσζε. 

 

Δηθόλα 6.2. (α) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ ζcrit θαη (β) ε θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ εcrit, 

ζπλαξηήζεη ηνπ κήθνπο ly ελφο θχιινπ γξαθελίνπ κε “θαξθσκέλα” άθξα γηα ην δπλακηθφ LcBOP ζε 

ζεξκνθξαζίεο Τ=1Κ (θχθινη) θαη Τ=300Κ (ηξίγσλα). Σα ζθάικαηα ζην (β) αληηζηνηρνχλ ζηελ κέζε 

απφθιηζε απφ ηελ κέζε ηηκή. 

6.2 Σα κήθε ησλ δεζκώλ C-C γηα θύιια γξαθελίνπ πνπ έρνπλ ππνζηεί 

ιπγηζκό 

Όζνλ αθνξά ηα κήθε ησλ δεζκψλ C-C θαηά κήθνο ηεο δηεχζπλζεο θφξηηζεο, ε 

ζπκπεξηθνξά πνπ παξαηεξείηαη είλαη παξφκνηα κε ηελ πεξίπησζε ησλ θχιισλ γξαθελίνπ κε 

“ζηαζεξνπνηεκέλα” άθξα. Καη ζε απηή ηελ πεξίπησζε ηα κήθε ησλ δεζκψλ θνληά ζην 
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θέληξν ηνπ γξαθελίνπ παξνπζηάδνπλ απμήζεηο έσο θαη 0.4%, ππνδειψλνληαο έηζη φηη ηα 

άηνκα θνληά ζην θέληξν ηνπ γξαθελίνπ ππφθεηληαη ζε εθειθπζηηθέο ηάζεηο παξφιν πνπ ζηα 

άθξα ηνπ γξαθελίνπ αζθνχληαη κνλναμνληθέο ζιηπηηθέο ηάζεηο. 

 

Δηθόλα 6.3. (α) Σα κήθε ησλ δεζκψλ C-C θαηά κήθνο ηεο δηεχζπλζεο θφξηηζεο ελφο θχιινπ 

γξαθελίνπ ππφ ζιηπηηθά κνλναμνληθά θνξηία ησλ 0.0 (θχθινη), 0.58 (ηξίγσλα), 0.63 (ηεηξάγσλα) θαη 

0.7 (ξφκβνη) GPa. (β) Αλαπαξάζηαζε ελφο θχιινπ γξαθελίνπ γηα ζ=2.1GPa (πάλσ) θαη ζ=2.5GPa 

(θάησ). Σν θχιιν γξαθελίνπ είρε κήθνο ly=27Å θαη πάρνο lx=60Å. 

6.3 Η εμάξηεζε ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνύ από ηα πιάηε ησλ θύιισλ 

Πξνθεηκέλνπ λα δηεξεπλεζεί ε εμάξηεζε ηεο ζcrit απφ ηα πιάηε ησλ θχιισλ γξαθελίνπ 

δηεμάρζεθε κηα ζεηξά πξνζνκνηψζεσλ κε ηα κήθε ηνπο λα παξακέλνπλ ζηαζεξά (ly=40Å) θαη 

ην πιάηνο lx λα θπκαίλεηαη φπσο θαίλεηαη ζηελ εηθφλα 6.4α. Με βάζε ην δηάγξακκα απηφ ζε 

ζεξκνθξαζία 1Κ (300Κ), γηα lx κέρξη θαη ~100Å ε ζcrit παίξλεη ηηκέο θνληά ζηα 0.22 (0.27) 

GPa, ελψ γηα κεγαιχηεξα lx κεηψλεηαη ζηαδηαθά, κέρξη πνπ γίλεηαη ακειεηέα. Όηαλ ην πιάηνο 

lx είλαη ζρεηηθά κηθξφ (<100Å) ηα θχιια γξαθείνπ, κε κπνξψληαο λα πεξηζηξαθνχλ (ππφ ηνλ 

πεξηνξηζκφ ηεο δηαηήξεζεο ηεο ζηξνθνξκήο ηνπ ζπζηήκαηνο) αλαγθάδνληαη λα θακθζνχλ 

φπσο θαίλεηαη ζηελ εηθφλα 6.4β γηα lx=74Å. Ωζηφζν, φηαλ ην lx γίλεη αξθεηά κεγάιν, ην 

γξαθέλην έρεη ηε δπλαηφηεηα λα εθηειέζεη αληίξξνπεο πεξηζηξνθέο ζε δηάθνξα ζεκεία ηεο 

δνκήο ηνπ, δηαηεξψληαο ζπγρξφλσο ηελ ζηξνθνξκή ηνπ ζπζηήκαηνο, φπσο θαίλεηαη θαη ζηελ 

εηθφλα 6.4β γηα lx=295Å. Με βάζε ηα παξαπάλσ νη ζπλζήθεο ησλ “θαξθσκέλσλ” άθξσλ δελ 

κπνξνχλ λα εθαξκνζηνχλ κε επηηπρία ζε θχιια γξαθελίνπ κε πνιχ κεγάια lx. Έηζη, ζε φινπο 
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ηνπο πεξαηηέξσ ππνινγηζκνχο πάλσ ζε θχιια γξαθελίνπ κε “θαξθσκέλα” άθξα, ην πιάηνο lx 

ηέζεθε ίζν κε 60Å, ηηκή πνπ βξίζθεηαη ζην εχξνο φπνπ ε πξνζέγγηζε απηή επζηαζεί. 

 

Δηθόλα 6.4. (α) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ ζcrit ελφο θχιινπ γξαθελίνπ “θαξθσκέλσλ” άθξσλ κήθνπο 

ly=40Å ζπλαξηήζεη ηνπ πιάηνπο ηνπ lx, γηα ζεξκνθξαζίεο Τ=1Κ (ηξίγσλα) θαη 300Κ (θχθινη) κε ην 

δπλακηθφ LcBOP. (β) Απεηθφληζε δχν θχιισλ γξαθελίνπ κε ly=40Å θαη lx=74Å θαη 295Å, ππφ 

ζιηπηηθέο κνλναμνληθέο ηάζεηο κεγαιχηεξεο ηεο ζcrit γηα ηελ θάζε πεξίπησζε. Σα βέιε αλαπαξηζηνχλ 

ηα εθαξκνδφκελα θνξηία ζηα άθξα ηνπ γξαθελίνπ. Σν θφθθηλν θαη κπιε ρξψκα αλαπαξηζηά κέγηζηεο 

θαη ειάρηζηεο ζέζεηο ησλ αηφκσλ θαηά ηνλ άμνλα ηνλ θάζεην ζην επίπεδν xy. 

6.4 Τπνινγηζκνί γηα πνιιαπιά θύιια γξαθελίνπ 

΢ηελ εηθφλα 6.5 παξίζηαληαη ηα δηαγξάκκαηα ζιηπηηθήο ηάζεο  - παξακφξθσζεο γηα 1, 

2, 3 θαη 4 θχιια γξαθελίνπ ζε ζεξκνθξαζία 1Κ, ελψ ζηηο εηθφλεο 6.6α θαη 6.6β 

αλαπαξίζηαληαη ηα δηαγξάκκαηα ηεο ζcrit (κέρξη θαη 6 θχιια) θαη ηεο εcrit (κέρξη θαη 4 θχιια), 

αληίζηνηρα, ζπλαξηήζεη ηνπ κήθνπο ly γηα ηηο ίδηεο απεηθνλίζεηο. ΢ε αληίζεζε κε ηε ζπλζήθε 

ησλ “ζηαζεξψλ” άθξσλ, ην πνιπζηξσκαηηθφ γξαθέλην κε “θαξθσκέλα” άθξα δηαθξίλεηαη 

απφ κηα εθηεηακέλε κε-γξακκηθή πεξηνρή ζην δηάγξακκα ζ-ε, θαζψο θαη απφ αξθεηά 

κεγαιχηεξεο ηηκέο ηεο εcrit,  φπσο θαίλεηαη ζηηο εηθφλεο  6.5β, 6.5γ θαη 6.5δ γηα 2, 3 θαη 4 

θχιια γξαθελίνπ αληίζηνηρα.  
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Δηθόλα 6.5. Γηαγξάκκαηα ζιηπηηθήο ηάζεο (ζy) - παξακφξθσζεο (-log(|εy|)) γηα (α) 1, (β) 2, (γ) 3, θαη 

(δ) 4,  θχιια γξαθελίνπ κε “θαξθσκέλα” άθξα γηα ην δπλακηθφ LcBOP ζε ζεξκνθξαζία Τ=1K. Σν 

θάζε δηάγξακκα πεξηιακβάλεη ηέζζεξηο πεξηπηψζεηο κε κήθε ly=23Å (θχθινη), 40Å (ηξίγσλα), 57Å 

(ηεηξάγσλα) θαη 74Å (ξφκβνη) θαη πιάηνο lx=60Å. 

΢πγθεθξηκέλα γηα κήθε κέρξη θαη ly≈60Å ε εcrit είλαη ηεο ηάμεο ησλ 2-4%, ελψ γηα 

κεγαιχηεξα ly παίξλεη ηηκέο θάησ απφ 0.3%, φπσο αλαπαξίζηαηαη θαη ζηελ εηθφλα 6.6β. Όζνλ 

αθνξά ηελ ζcrit (εηθφλα 6.6α) θαίλεηαη λα ειαηηψλεηαη κε ηελ αχμεζε ηνπ κήθνπο θαη 

εκθαλίδεη παξφκνηα εμάξηεζε κε ηελ πεξίπησζε ησλ “ζηαζεξψλ” άθξσλ (εμίζσζε (5.2)). Ζ 

ηηκή ηεο ζcrit ζε απηή ηελ πεξίπησζε είλαη θαηά 3.2±0.1, 2.6±0.4, 2.6±0.3, 1.1±0.7 θαη 1.1±0.7 

θνξέο κηθξφηεξε απφ ηελ πεξίπησζε ησλ “ζηαζεξψλ” άθξσλ γηα 2, 3, 4, 5 θαη 6 θχιια 

γξαθελίνπ αληίζηνηρα. Ο ζηαζεξφο φξνο C ηεο εμίζσζεο (5.2) θαίλεηαη λα απμάλεηαη κε ηελ 

αχμεζε ηνπ αξηζκνχ ησλ θχιισλ n, φπσο αλαπαξίζηαηαη θαη ζην δηάγξακκα ηεο εηθφλαο 

6.6γ. 
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Δηθόλα 6.6 (α) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ θαη (β) ε θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ ζπλαξηήζεη ηνπ 

κήθνπο ly γηα 1 (καχξνη θχθινη), 2 (κπιε ηξίγσλα), 3 (θφθθηλα ηεηξάγσλα), 4 (πξάζηλνη ξφκβνη), 5 

(ζηαπξνί) θαη 6 (θχθινη) θχιια γξαθελίνπ κε “θαξθσκέλα” άθξα. Σα ζθάικαηα ζην δηάγξακκα (β) 

αληηζηνηρνχλ ζηελ κέζε απφθιηζε απφ ηελ κέζε ηηκή. (γ) Ζ θξίζηκε ηάζε ιπγηζκνχ ζην φξην ησλ 

κεγάισλ κεθψλ (C) ζπλαξηήζεη ηνπ αξηζκνχ ησλ θχιισλ. Σα παξαπάλσ απνηειέζκαηα 

ππνινγίζηεθαλ κε ην δπλακηθφ LcBOP ζε ζεξκνθξαζία Τ=1Κ. 
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7. ΢ύγθξηζε ησλ απνηειεζκάησλ ηεο κνξηαθήο 

δπλακηθήο κε ηελ ζεσξία ηνπ ζπλερνύο 

7.1 Τπνινγηζκόο ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνύ κε ηηο εμηζώζεηο ηνπ Euler 

Έζησ κηα πιάθα θαηαζθεπαζκέλε απφ νκνγελέο θαη ηζφηξνπν γξακκηθά ειαζηηθφ 

κέζν, κήθνπο ly, πιάηνπο lx θαη πάρνπο lz, ππφ ηελ επίδξαζε κνλναμνληθψλ ζιηπηηθψλ 

θνξηίσλ P θαηά ηε δηεχζπλζε y, φπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθφλα 7.1α [66]. 

 

Δηθόλα 7.1. (α) ΢ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε κηαο επίπεδεο πιάθαο πιάηνπο lx, κήθνπο ly, θαη πάρνπο lz 

ππφ κνλναμνληθά ζιηπηηθά θνξηία P θαηά ηελ y δηεχζπλζε. (β) Πιατλή φςε ηεο επίπεδεο πιάθαο ζην 

(α) φηαλ απηή έρεη ιπγίζεη. Με R ζπκβνιίδεηαη ε αθηίλα θακππιφηεηαο θαη κε w(y) ε κεηαηφπηζε ελφο 

ζεκείνπ ηεο πιάθαο θαηά ηνλ άμνλα z ζε θάπνηα απφζηαζε απφ ηα άθξα y [E24]. 

Σα άθξα ηεο πιεπξάο lx ζεσξνχληαη ειεχζεξα ελψ απηά ηεο πιεπξάο ly θαξθσκέλα, 

νπφηε ηζρχεη:  

 𝑤 0 = 𝑤 𝑙𝑦 = 0 (6.1) 

Ζ πθηζηάκελε κνλναμνληθή παξακφξθσζε εy θαη εx ηεο πιάθαο δίλεηαη απφ ηηο ζρέζεηο: 

 𝜀𝑦=
±𝜍𝑦(1−𝑣2)

𝐸
     ,     𝜀𝑥=

𝜍𝑥−𝑣𝜍𝑦

𝛦
 (6.2) 
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φπνπ 𝜍𝑦 θαη 𝜍𝑥 νη ηάζεηο θαηά ηελ y θαη x δηεχζπλζε αληίζηνηρα, 𝑣 ν ιφγνο Poisson θαη E ην 

κέηξν ειαζηηθφηεηαο. Καζψο ηα πιατλά άθξα είλαη ειεχζεξα ηζρχεη φηη 𝜍𝑥= 0. Με βάζε ηελ 

εηθφλα 7.1β ε θακππιφηεηα κπνξεί λα εθθξαζηεί απφ ηελ παξαθάησ ζρέζε:  

 
1

𝑅
=
𝜀𝑦

𝑧
=
𝑑2𝑤

𝑑𝑦2
 (6.3) 

΢πλδπάδνληαο ηηο ζρέζεηο (6.2) θαη (6.3) θαη ζέηνληαο 𝜍𝑦 𝑧= −𝑃𝑤/𝐼  (φπνπ 𝑃∙𝑤 ε ξνπή 

θάκςεο θαη 𝐼 ε ξνπή αδξάλεηαο ηεο επηθάλεηαο) πξνθχπηεη ε παξαθάησ δηαθνξηθή εμίζσζε 

δεπηέξαο ηάμεο: 

 
𝑑2𝑤

𝑑𝑦2
=

1−𝑣2

𝐸

𝜍𝑦

𝑧
= −
 1−𝑣2 𝑃𝑤

𝐸𝐼
 (6.4) 

Θέηνληαο: 

 𝛼2 =
 1−𝑣2 𝑃

𝐸𝐼
 (6.5) 

ε ιχζε ηεο δηαθνξηθήο εμίζσζεο (6.4) είλαη ε εμήο: 

 𝑤 𝑦 = 𝑐1 sin 𝑎𝑦 + 𝑐2cos⁡(𝑎𝑦)  (6.6) 

Καζψο ε κεηαηφπηζε ζηα άθξα ηεο πιάθαο είλαη κεδεληθή (εμ. (6.1)) ηζρχεη φηη: 

 𝑐2 = 0     και     𝑐1 cos 𝑎𝑙𝑦 = 0  (6.7) 

΢ηελ πεξίπησζε πνπ 𝑐1 = 0 ηφηε w=0 ζε φιν ην κήθνο ηεο πιάθαο ελψ ζηελ πεξίπησζε πνπ 

𝑐1 ≠0 ε πιάθα ηθίζηαηαη ιπγηζκφ γηα 𝑎𝑙𝑦= 𝑛𝜋, απ’φπνπ πξνθείπηεη φηη: 

 𝑃crit =
𝑛2𝜋2𝐸𝐼

(1−𝑣2)𝑙𝑦
2  (6.8) 

φπνπ ην n ν αξηζκφο ησλ θπκαηψζεσλ πνπ εκθαλίδεη ε πιάθα θαηά ηνλ ιπγηζκφ ηεο. ΢ηελ 

πεξίπησζε πνπ νη ζιηπηηθέο δπλάκεηο εθαξκφδνληαη κε αξγφ ξπζκφ, ε πιάθα αλακέλεηαη λα 

παξνπζηάζεη κηα κφλν θπκάησζε (κήθνπο θχκαηνο ι=2ly), νπφηε 𝑛= 1. Θέηνληαο 𝑃crit =

𝜍crit ∙𝑙𝑥∙𝑙𝑧, 𝐼=
1

12

𝑙𝑧
3

𝑙𝑥
 θαη 𝑛= 1, πξνθχπηεη ε ηειηθή ζρέζε: 
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 𝜍crit =
1

12

𝜋2𝛦 𝑙𝑧2

𝑙eff
2  (6.9) 

φπνπ 𝑙eff  ην ηζνδχλακν κήθνο ηεο πιάθαο θαηά ηελ y δηεχζπλζε πνπ εμαξηάηαη απφ ηνπο 

εθαξκνδφκελνπο πεξηνξηζκνχο ζηηο πιεπξέο ly. Ζ 𝜍crit  δελ εμαξηάηαη απφ ην πιάηνο ηεο 

πιάθαο lx. Αλάινγα κε ηηο ζπλζήθεο πνπ εθαξκφδνληαη ζηα άθξα, ην ηζνδχλακν κήθνο 𝑙eff  

ηζνχηαη κε: 

  Fixed edges:                        𝑙eff  =
𝑙𝑦

2
 1−𝑣2  (6.10) 

  Pinned edges:                     𝑙eff = 𝑙𝑦 1−𝑣2    (6.11) 

 

7.2 Τπνινγηζκόο ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνύ ηνπ γξαθελίνπ από ην 

κνληέιν ηνπ Euler θαη ζύγθξηζή ηεο κε ηα απνηειέζκαηα ηεο 

κνξηαθήο δπλακηθήο. 

Ζ εμίζσζε (6.9) κπνξεί λα εθαξκνζηεί γηα ηελ εθηίκεζε ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνχ 

ζην γξαθέλην. Θεσξψληαο ην σο κηα επίπεδε πιάθα κήθνπο ly, πάρνπο lz=3.35Å, κέηξνπ 

ειαζηηθφηεηαο E=1TPa [16] θαη κε ιφγν poisson 𝑣=0.22 [17] πξνθεχπηεη ε παξαθάησ 

εμάξηεζε:  

 𝜍crit = 9230∙𝑙eff
−2

 (6.12) 

κε ηελ ζcrit ζε κνλάδεο GPa θαη ην 𝑙eff  ζε Å. Αλάινγα κε ην αλ ηα άθξα είλαη 

ζηαζεξνπνηεκέλα ή θαξθσκέλα (εμηζψζεηο (6.10) θαη (6.11)) ην ηζνδχλακν κήθνο ηζνχηαη 

κε:  

   Fixed edges:                         𝑙eff  = 0.49∙𝑙𝑦 (6.13) 

   Pinned edges:                      𝑙eff = 0.98∙𝑙𝑦    (6.14) 

Όπσο ζα δεηρζεί παξαθάησ, ηα απνηειέζκαηα ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο παξνπζηάδνπλ 

πνιχ θαιχ ζπκθσλία κε ην κνληέιν ηνπ Euler. ΢ηηο εηθφλεο  7.2α θαη  7.2β απεηθνλίδεηαη ε 

εμάξηεζε ηεο ζcrit απφ ην κήθνο ly γηα θχιιν γξαθελίνπ κε ζηαζεξά (γξακκέο) θαη κε 
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θαξθσκέλα (δηαθεθνκκέλεο) άθξα απφ πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο ζε ζεξκνθξαζίεο 

1Κ θαη 300Κ αληίζηνηρα. ΢ηελ εηθφλα  7.2γ αλαπαξίζηαηαη ε αληίζηνηρε εμάξηεζε ζχκθσλα 

κε ηε ζεσξία ηνπ Euler (εμ. (6.12)). ΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο ε εμάξηεζε ηεο ζcrit απφ ην 

κήθνο είλαη ηεο κνξθήο ζcrit=A·ly
-2

 (εμ. (5.1)). ΢ην κνληέιν ηνπ Euler, ε ζcrit ζηελ πεξίπησζε 

ησλ ζηαζεξψλ άθξσλ, είλαη 4 θνξέο κεγαιχηεξε απφ ηελ ζcrit ζηελ πεξίπησζε ησλ 

θαξθσκέλσλ άθξσλ (εηθφλα  7.2δ, δηαθεθνκκέλεο).  

Δηθόλα 7.2. Ζ εμάξηεζε ηεο ζcrit απφ ην κήθνο ly γηα θχιια γξαθελίνπ, απφ πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο 

δπλακηθήο κε ην δπλακηθφ LcBOP ζε ζεξκνθξαζία (α) Τ=1Κ, (β) Τ=300Κ. (γ) Σν αληίζηνηρν 

δηάγξακκα απφ ην κνληέιν ηνπ Euler. (δ) Ο ιφγνο ηεο ζcrit γηα ζηαζεξά άθξα πξνο ηελ ζcrit γηα 

θαξθσκέλα άθξα ζε ζεξκνθξαζία T=1K (θχθινη) θαη Τ=300Κ (ηξίγσλα), απφ πξνζνκνηψζεηο 

κνξηαθήο δπλακηθήο. 

΢ηελ κνξηαθή δπλακηθή απαληάηαη παξφκνηα ζπκπεξηθνξά, θαζψο ν ιφγνο 𝜍crit ,fixed /

𝜍crit ,pinned  ηζνχηαη κε 3.7±0.1 θαη 3.3±0.2 γηα Τ=1Κ θαη 300Κ, φπσο θαίλεηαη θαη ζηελ 

εηθφλα  7.2δ (θχθινη θαη ηξίγσλα αληίζηνηρα). Οη απνθιίζεηο απφ ην κνληέιν, αλ θαη ζρεηηθά 

κηθξέο, νθείινληαη ζην γεγνλφο φηη ην γξαθέλην δελ είλαη κηα εληειψο επίπεδε πιάθα αιιά 
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κηα κεκβξάλε ε νπνία παξνπζηάδεη θπκαηψζεηο (ηδηαηηέξσο ζηελ πεξίπησζε ησλ 

“θαξθσκέλσλ” άθξσλ). Λφγσ απηψλ ησλ απμεκέλσλ θπκαηηζκψλ ζε Τ=300Κ νη απνθιίζεηο 

απφ ην κνληέιν ηνπ Euler είλαη κεγαιχηεξεο απφ απηέο γηα Τ=1Κ. 

Ωζηφζν νη ζcrit πνπ ππνινγίζηεθαλ απφ ηελ κνξηαθή δπλακηθή είλαη 25-30 θνξέο 

κηθξφηεξεο απφ απηέο πνπ πξνβιέπνληαη απφ ηελ ζεσξία ηνπ Euler. Απηφ νθείιεηαη πηζαλψο 

ζην γεγνλφο φηη ην πάρνο ηνπ γξαθελίνπ ηέζεθε ίζν κε ηελ ζπκβαηηθή ηηκή lz=3.35Å ε νπνία 

φληαο αξθεηά πξνζζεγγηζηηθή (θαζψο ην γξαθέλην δελ έρεη θαιά νξηζκέλν πάρνο), επηδξά 

θαηαιπηηθά ζηελ ζπκθσλία κεηαμχ ησλ δχν κνληέισλ. Δάλ αληί ηνπ ζπκβαηηθνχ πάρνπο ηνπ 

γξαθελίνπ (lz=3.34Å) ρξεζηκνπνηεζεί κηα ελαιιαθηηθή ηηκή ηνπ πάρνπο (lz΄), νη λέεο 

θξίζηκεο ηάζεηο ιπγηζκνχ (𝜍crit
′ ) ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο κπνξνχλ λα ππνινγηζηνχλ απφ ηηο 

παιηέο σο εμήο: 

 𝜍crit
′ =

𝑙𝑧
𝑙𝑧′
∙𝜍crit =

𝑙𝑧
𝑙𝑧′
∙
Α

𝑙𝑦
2  (6.15) 

Γηα ηελ λέα ηηκή ηνπ πάρνπο, ε 𝜍crit
′  πνπ πξνθείπηεη απφ ηελ ζεσξία ηνπ Euler (γηα ζηαζεξά 

άθξα, εμ. (6.13)) ηζνχηαη κε: 

 𝜍crit
′ =

1

12

π2𝛦 𝑙𝑧′
2

(0.49 𝑙𝑦)
2

 (6.16) 

Δμηζψλνληαο ηηο ζρέζεηο (6.15) θαη (6.16) ην πάρνο 𝑙𝑧′ ηζνχηαη κε: 

 
𝑙𝑧
𝑙𝑧′
∙
Α

𝑙𝑦
2 =

1

12

π2𝛦 𝑙𝑧′
2

(0.49 𝑙𝑦)2
⇒𝑙𝑧′=  2.88

𝑙𝑧 𝐴

π2Ε

3

 (6.17) 

Υξεζηκνπνηψληαο ηνλ κέζν φξν 𝐴  =1618±254 απφ ηα δπλακηθά LcBOP, Tersoff θαη REBΟ 

θαη ζέηνληαο ηνλ ζηελ εμίζσζε (6.17) ην πάρνο 𝑙𝑧′ γηα ην νπνίν ηα δχν κνληέια ζπκθσλνχλ 

ππνινγίδεηαη σο εμήο: 

 𝑙𝑧′= 1.17±0.06 Å  (6.18) 

΢ηελ πεξίπησζε ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ ην κνληέιν ηνπ Euler παξνπζηάδεη 

πνιχ ζεκαληηθέο απνθιίζεηο απφ ηελ κνξηαθή δπλακηθή. ΢ην κνληέιν ηνπ Euler ε ζcrit είλαη 

αλάινγε ηνπ ηεηξαγψλνπ ηνπ πάρνπο ηεο επίπεδεο πιάθαο. Έηζη ζηελ πεξίπησζε ηνπ 

πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ κε 2 έσο θαη n θχιια ε πξνβιεπφκελε ζcrit είλαη 2
2
 έσο θαη 2

n
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θνξέο κεγαιχηεξε. ΢ηελ πεξίπησζε ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο ε ζπκπεξηθνξά είλαη πνιχ 

δηαθνξεηηθή θαζψο ε ζcrit ζε γξαθέληα “ζηαζεξψλ” (“θαξθσκέλσλ”) άθξσλ κε 2, 3, 4, 5 θαη 

6 θχιια απμάλεηαη θαηά 1.4±0.2 (1.6±0.3), 1.5±0.3 (2.2±0.8), 1.6±0.3 (2.4±0.9), 1.6±0.4 

(2.7±1.1) θαη 1.6±0.4 (2.7±1.1) θνξέο αληίζηνηρα. Δπηπιένλ ην κνληέιν ηνπ Euler πξνβιέπεη 

ηνλ κεδεληζκφ ηεο ζcrit γηα πνιχ κεγάια κήθε (ly), ελψ ζηελ πεξίπησζε ηεο κνξηαθήο 

δπλακηθήο γηα γξαθέληα κε “ζηαζεξνπνηεκέλα” θαη “θαξθσκέλα” άθξα ε ζcrit θαίλεηαη λα 

απμάλεηαη κε ηελ αχμεζε ηνπ αξηζκνχ ησλ θχιισλ (βιέπε εηθφλαεο 5.8γ θαη 6.6α). 

Οη απνθιίζεηο απηέο νθείινληαη ζην φηη ην κνληέιν ηνπ Euler αληηκεησπίδεη ην 

πνιπζηξσκαηηθφ γξαθέλην ζαλ έλα ζπλερέο ηζφηξνπν πιηθφ, ελψ ζηελ πξαγκαηηθφηεηα 

ραξαθηεξίδεηαη απφ δηαθξηηή θχζε. Σν πνιπζηξσκαηηθφ γξαθέλην είλαη κελ ειαζηηθά 

ηζφηξνπν ζηηο δχν δηαζηάζεηο πνπ νξίδνληαη ηα επίπεδά ηνπ [65], σζηφζν ζηελ ηξίηε 

δηάζηαζε ζπκπεξηθέξεηαη πνιχ δηαθνξεηηθά θαζψο ηα άηνκα άλζξαθα αιιειεπηδξνχλ κε 

αζζελείο δπλάκεηο δηαζπνξάο. Έηζη ην κνληέιν ηνπ Euler δελ ιακβάλεη ππφςε ηνπ ην γεγνλφο 

φηη θαηά ηελ ζπκπίεζε ηνπ γξαθελίνπ ηα θχιια ηνπ κπνξνχλ λα γιηζηξήζνπλ – θαηλφκελν 

πνπ ειαηηψλεη δξαζηηθά ηελ ζcrit - κε απνηέιεζκα λα απνθιίλεη απφ ηελ κνξηαθή δπλακηθή. 

Δλαιιαθηηθά ην πνιπζηξσκαηηθφ γξαθέλην ζα κπνξνχζε λα ζπγθξηζεί κε ζπλζεηφηεξα 

κνληέια ηνπ ζπλερνχο ηα νπνία αληηκεησπίδνπλ ηα θχιια γξαθελίνπ σο κεκνλσκέλεο πιάθεο 

κεηαμχ ησλ νπνίσλ ππάξρνπλ κηθξέο δπλάκεηο ηξηβήο. 
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΢πκπεξάζκαηα 

΢ηελ παξνχζα δηπισκαηηθή εξγαζία κειεηήζεθε ε ζπκπεξηθνξά ηνπ απινχ θαη ηνπ 

πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ ππφ ηελ επίδξαζε ζιηπηηθψλ κνλναμνληθψλ θνξηίσλ κέζα απφ 

πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο (ΜΓ) ζην ηζφζεξκν-ηζνβαξέο ζπλφισκα. Σα θχιια 

γξαθελίνπ πνπ κειεηήζεθαλ ζηελ εξγαζία απηή είραλ ηππηθέο δηαζηάζεηο κήθνπο (ly) 23-

91Å, πιάηνπο (lx) 60Å θαη πάρνπο (lz) 3.35-20.04Å (1-6 θχιια γξαθελίνπ). Γηα απιά θχιια 

γξαθελίνπ κε “ζηαζεξά” άθξα ην κέηξν ειαζηηθφηεηαο ηνπ Young ππνινγίζηεθε ζηα 929±7, 

1257±19 θαη 856±21 GPa, ελψ ν ιφγνο Poisson βξέζεθε ίζνο κε 0.2, -0.1 θαη 0.3 γηα ηα 

δπλακηθά LcBOP, Tersoff θαη REBO αληίζηνηρα. Σα κεηξνχκελα κέηξα ειαζηηθφηεηαο 

βξίζθνληαη θνληά ζηελ πεηξακαηηθή ηηκή E = 1000 GPa [16], ελψ νη ιφγνη Poisson 

βξίζθνληαη ζε ζπκθσλία κε βηβιηνγξαθηθέο ηηκέο [17–19] (είλαη γλσζηφ φηη ην δπλακηθφ 

Tersoff απνδίδεη ιαλζαζκέλα ην ιφγν Poisson [20]). ΢ηελ πεξίπησζε ησλ θχιισλ γξαθελίνπ 

κε “θαξθσκέλα” άθξα ε κεηξνχκελε ηηκή ηνπ κέηξνπ ηνπ Young βξέζεθε λα είλαη θαηά 

3.8±0.9 θνξέο κηθξφηεξε απφ ηελ πεξίπησζε ηεο ζπλζήθεο ησλ “ζηαζεξψλ” άθξσλ, 

θαηλφκελν πνπ νθείιεηαη ζε κεηαηνπίζεηο ησλ αηφκσλ ησλ άθξσλ εθηφο ηνπ επηπέδνπ ηνπ 

γξαθελίνπ.  

Καη γηα ηα δχν είδε ζπλζεθψλ ησλ άθξσλ, ε θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ (ζcrit) 

βξέζεθε λα είλαη θαηά πξνζέγγηζε αληηζηξφθσο αλάινγε ηνπ ηεηξαγψλνπ ηνπ κήθνπο ηνπ 

γξαθελίνπ θαηά ηελ δηεχζπλζε θφξηηζεο. Ωζηφζν ζηελ πεξίπησζε ησλ “θαξθσκέλσλ” 

άθξσλ, παξφιν πνπ ε γεληθή ζπκπεξηθνξά ήηαλ ίδηα, ε ζcrit βξέζεθε λα είλαη θαηά 3.7±0.1 

θαη 3.3±0.2 κηθξφηεξε γηα Τ=1Κ θαη 300Κ, αληίζηνηρα. ΢ηνπο 1Κ ηα απνηειέζκαηα ηεο 

κνξηαθήο δπλακηθήο παξνπζηάδνπλ πνιχ θαιή πνηνηηθή ζπκθσλία κε ην κνληέιν ησλ Euler-

Bernoulli γηα κνλναμνληθή ζιηπηηθή παξακφξθσζε επίπεδσλ πιαθψλ. Σν κνληέιν πξνβιέπεη 

ηελ ίδηα γεληθή εμάξηεζε ηεο ζcrit απφ ην κήθνο ηεο πιάθαο, ελψ ζηελ πεξίπησζε ησλ 

“θαξθσκέλσλ” άθξσλ ε ζcrit εθηηκάηαη λα είλαη 4 θνξέο κηθξφηεξε απφ ηελ πεξίπησζε ησλ 

“ζηαζεξψλ” άθξσλ (έλαληη ησλ πξνζνκνηψζεσλ ΜΓ φπνπ ε ζcrit ησλ “θαξθσκέλσλ” άθξσλ 

είλαη θαηά 3.7±0.1 θνξέο κηθξφηεξε). ΢ηνπο 300Κ ε ζπκθσλία ηεο ΜΓ κε ην κνληέιν ηνπ 

Euler είλαη ειαθξψο ρεηξφηεξε, γεγνλφο πνπ νθείιεηαη ζηελ απμεκέλε θηλεηηθφηεηα ηνπ 

ζπζηήκαηνο. Απφ ηνπο ππνινγηζκνχο πνπ έγηλαλ ζηελ ελφηεηα 7.2 βξέζεθε φηη, πξνθεηκέλνπ 

λα επηηεπρζεί πνζνηηθή ζπκθσλία ηεο ΜΓ κε ην κνληέινπ ηνπ Euler, ην πάρνο ηνπ γξαθελίνπ 
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ζα πξέπεη λα ηεζεί ίζν κε 1.17±0.06Å αληί ηεο ζπκβαηηθήο ηηκήο lz=3.34Å. Όζνλ αθνξά ηελ 

θξίζηκε παξακφξθσζε ιπγηζκνχ (εcrit), απηή παξνπζίαζε παξφκνηα ζπκπεξηθνξά κε ηελ ζcrit 

γηα Τ=1Κ. Ζ εcrit ππνινγίζηεθε ίζε κε 0.31% (0.15%) θαη 0.02% (0.67%) γηα γξαθέλην κε 

“ζηαζεξά” (“θαξθσκέλα”) άθξα θαη κήθε ίζα κε 23Å θαη 91Å, αληίζηνηρα. ΢ε ζεξκνθξαζία 

300Κ, ηα ζθάικαηα ήηαλ αξθεηά κεγάια θαζψο νη ζεξκηθέο θηλήζεηο ήηαλ ζπγθξίζηκεο κε 

ηελ αζθνχκελε παξακφξθσζε, σζηφζν ζε γεληθέο γξακκέο ε ζπκπεξηθνξά θαίλεηαη λα είλαη 

παξφκνηα κε απηήλ γηα Τ=1Κ. 

Ζ ζπκπεξηθνξά ησλ θχιισλ γξαθελίνπ θαηά ηελ ζιίςε ηνπο ππνινγίζηεθε θαη γηα 

άιιεο δηεπζχλζεηο εθηφο ησλ ζπκβαηηθψλ (Zigzag θαη Armchair). Παξφια απηά ζcrit δελ 

παξνπζίαζε θακία εκθαλή εμάξηεζε απφ ηε δηεχζπλζε θφξηηζεο. ΢ηελ πεξίπησζε ησλ 

“ζηαζεξψλ” άθξσλ ε ζcrit δελ παξνπζίαζε θάπνηα εμάξηεζε απφ ηα πιάηε (lx) ησλ θχιισλ 

γηα Τ=1Κ, ελψ ζηνπο Τ=300K ε ζcrit απμάλεηαη ζηαδηαθά απφ ~0.8 GPa ζε ~1 GPa γηα lx 

κέρξη θαη 150 Å, ελψ γηα κεγαιχηεξεο ηηκέο ηνπ πιάηνπο ε ζcrit δηαηεξείηαη ζηαζεξή (ην 

θαηλφκελν αλαιχεηαη ιεπηνκεξψο ζηελ ππνελφηεηα 5.2). Όπσο ζπδεηείηαη ζην ππνθεθάιαην 

6.3, ε πξνζέγγηζε ησλ “θαξθσκέλσλ” άθξσλ είλαη δφθηκε γηα πιάηε ησλ θχιισλ γξαθελίνπ 

ην πνιχ ~100Å. Σν ηππηθφ πιάηνο ηνπ γξαθελίνπ ζε απηή ηελ εξγαζία ηέζεθε ίζν κε ~60Å, 

θαη βξίζθεηαη κέζα ζην εχξνο φπνπ ε ζπλζήθε ησλ “θαξθσκέλσλ” άθξσλ επζηαζεί. 

΢ηελ πεξίπησζε ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ ην κνληέιν ηνπ Euler πξνβιέπεη ηελ 

ζcrit λα είλαη αλάινγε κε ην ηεηξάγσλν ηνπ πάρνπο ηνπ γξαθελίνπ. Ωζηφζν ε ζπκπεξηθνξά 

είλαη αξθεηά δηαθνξεηηθή ζηελ πεξίπησζε ηεο ΜΓ θαζψο ζε θχιια γξαθελίνπ κε 2-6 θχιια 

ε ζcrit απμάλεηαη θαηά ~50-150% ζπγθξηηηθά κε ηελ πεξίπησζε ηνπ απινχ γξαθελίνπ. Ζ 

αχμεζε απηή ηεο ζcrit είλαη θαηά πνιχ κηθξφηεξε απφ απηήλ πνπ πξνβιέπεηαη απφ ην κνληέιν 

ηνπ Euler, θαζψο ζε απηφ δελ ιακβάλεηαη ππφςε ε δηαθξηηή θχζε ηνπ πνιπζηξσκαηηθνχ 

γξαθελίνπ. Δπηπιένλ ην κνληέιν ηνπ Euler πξνβιέπεη φηη θαηά ηελ αχμεζε ηνπ κήθνπο ηνπ 

πνιπζηξσκαηηθνχ γξαθελίνπ ε ζcrit ηείλεη αζπκπησηηθά ζην κεδέλ. ΢ηε κνξηαθή δπλακηθή 

παξαηεξείηαη δηαθνξεηηθή ζπκπεξηθνξά θαζψο ε ζcrit απμάλεηαη κε ηελ αχμεζε ηνπ κήθνπο. 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑΣΑ 

Π.1 Τπνινγηζκόο ηνπ βέιηηζηνπ ρξόλνπ ραιάξσζεο 

Πξνθεηκέλνπ λα βξεζεί ν βέιηηζηνο ρξφλνο ραιάξσζεο γηα ηνλ νπνίν ε θξίζηκε ηάζε 

ιπγηζκνχ παχεη λα εμαξηάηαη απφ ηελ δηάξθεηα ηεο πξνζνκνίσζεο, έγηλαλ δνθηκέο γηα 

δηάθνξεο ηηκέο ηνπ (ρξφλνπ ραιάξσζεο), ζε θχιια γξαθελίνπ κε δηαζηάζεηο ly=40Å, lx=60Å 

θαη γηα ηα δχν είδε ησλ πεξηνξηζηηθψλ ζπλζεθψλ γηα Σ=1Κ θαη Σ=300Κ.  

 

Ζ εμάξηεζε ηεο θξίζηκεο ηάζεο ιπγηζκνχ απφ ηνλ δηαζέζηκν ρξφλν ραιάξσζεο γηα “ζηαζεξά” άθξα 

ζε ζεξκνθξαζίεο ίζεο κε (α) 1Κ, (β) 300K θαη γηα “θαξθσκέλα” άθξα ζε ζεξκνθξαζίεο (γ) 1Κ θαη (δ) 

300Κ. 

 



B 

 

Π.2 Παξάζεζε θαη επεμήγεζε ελόο θώδηθα γηα δηζηξσκαηηθό 

γξαθέλην 

###########################################################################  

#  Scan for various sizes of the GNR  along the AC  (Dupy) and ZZ (Dupx)    ## 

#  direction            ## 

###########################################################################  

 

variable Dupy equal 6  

variable DupyStep equal 4  

 

variable Dupx equal 24  

variable DupxStep equal 0  

   

#  Loop for various values of Dupy  

variable k loop 5    

label LDup  

  

#  Set values of the stress that are high enough to buckle the GNR and low   

#  enough so the GNR remains stable  

 

 variable Min Stress  equal 355.71*((3*${Dupy} - 2)*1.42)^( - 1.992)* 8/10  

 variable MaxStress  equal 355.71*((3*${Dupy} - 2)*1.42)^( - 1.992)*1 2/10  

 

#  Set the accuracy of the buckling stress  

      variable StressError equal 0.015   

 

#  Iterate until the accuracy of the critical stress < StressError  

 variable i loop 10 0000 0 

 label L Stress  

 

  variable Stress  equal ($(v_Min Stress )+$(v_Max Stress ))/2.  

  

#  Set the name of the output files  

  variable FileName string x${Dupx}y${Dupy}_Ten${ Stress }  

  log ${FileName}.log.log  

 

  clear  

###########################################################################  

#  Set the parameters of the simulation                        ## 

###########################################################################

  

#  Define the systems dimension, units  and the Boundary Conditions   

  dimension 3  

  units metal  

  boundary p p p  

  neighbor 2.0 bin  

   

#  Define the Temperature, Pressure and time step   

  variable T equal 1  

  variable P equal 0.000  

  variable dt equal 0.001  

#  Set the duration for each procedure of the simulation   

  variable MdTempRelax equal 2000  

  variable MdPressRelax equal 100000  

  variable MdL0Calc equal 100000  

  variable MdForceRelax equal 20000  



C 

 

  variable MDTensileTest equal 1000000  

   

#  Set the number of the snapshots for the mo vie file and the  

#  frequency where thermodynamic properties are recorded  

  variable MovieSteps equal 1000 00 

  variable ThermoSteps equal 1000  

 

#  Set the Parameters of the simulation Box and the rescale  

#  factors along the x, y and z dimensions  

  #variable Dupx equal 24  

  #variable Dupy equal 20  

  variable Dupz equal 2  

  variable a equal 3^0.5  

  variable xGap equal 0  

  variable yGap equal 100  

  variable zGap equal 100  

  variable xBox equal lx  

  variable yBox equal ly  

  variable zBox equal lz  

  variable xScale equal 1.4 2 

  variable yScale equal 1.42  

  variable zScale equal 3.35  

   

#  Read the datafile that contains the structure of the 4 - atom  orthogonal  

#  cell, and set the p airwise potential (lcbop, rebo or Tersoff)  

  atom_style angle  

  read_dat a pos.1x1x1_4.dat  

  pair_style lcbop  

  pair_coeff * * C.lcbop C C C  

 

#  Duplicate the 4 - atom cell dupx/y/z times  

  replicate $(v_Dupx) $(v_Dupy) $(v_Dupz)  

   

#  Group the atoms of the 1st layer  

region RBot block 0 INF 0 INF 0 1 units box  

group GBot region RBot  

#  Group the atoms of the 2nd layer  

region RMid block 0 INF 0 INF 1 2 units box  

group GMid region RMid  

 

###########################################################################  

#  Define the compressive forces and set the conditions of the edges      ## 

###########################################################################  

 

#  Set the initial values of the force  

  variable UpForce equal 0  

  variable DownForce equal 0  

  variable LeftForce equal 0  

  variable RightForce equal 0  

 

#  Group the ato ms in the edges of the 1 st  layer, set the  constrains  

#  (for the case of fixed edges) and apply the compressive force.  

  region RDown1 block 0 INF 0 0.5 0 1 units box  

  group GDown1 region RDown1  

  fix holdDown1 GDown1 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  fix pulldown1 GDown1 addforce 0.0 v_DownForce 0.0  

  set group GDown1 type 2  

 

  region RUp1 block 0 INF $(v_yBox - 1.5) INF 0 1 units box  



D 

 

  group GUp1 region RUp1    

  fix holdUp1 GUp1 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  fix pullup1 GUp1 addforce 0.0 v_UpForce 0.0  

  set gro up GUp1 type 2  

 

  region RLeft1 block 0 0.5 0 INF 0 1 units box  

  group GLeft1 region RLeft1  

  #fix HoldLeft1 GLeft1 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  #fix PullLeft1 GLeft1 addforce v_LeftForce 0.0 0.0  

 

  region RRight1 block $(v_xBox - 1.5) INF 0 INF 0 1 units box  

  group GRight1 region RRight1  

  #fix HoldRight1 GRight1 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  #fix PullRight1 GRight1 addforce v_RightForce 0.0 0.0  

 

#  Group the atoms in the edges of the 1 st  layer, set the  

#  constrains (for the case of fixed edges) and apply the  

#  compressive force.  

 

  region RDown2 block 0 INF 0 0.5 1 2 units box  

  group GDown2 region RDown2  

  fix holdDown2 GDown2 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  fix pulldown2 GDown2 addforce 0.0 v_DownForce 0.0  

  set group GDown2 type 2  

 

  region RUp2 block 0 INF $(v_y Box- 1.5) INF 1 2 units box  

  group GUp2 region RUp2  

  fix holdUp2 GUp2 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  fix pullup2 GUp2 addforce 0.0 v_UpForce 0.0  

  set group GUp2 type 2  

 

  region RLeft2 block 0 0.5 0 INF 1 2 units box  

  group GLeft2 region RLeft2  

  #fix HoldLeft2 GLeft2 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  #fix PullLeft2 GLeft2 addforce v_LeftForce 0.0 0.0  

 

  region RRight2 block $(v_xBox - 1.5) INF 0 INF 1 2 units box  

  group GRight2 region RRight2  

  #fix HoldRight2 GRight2 planeforce 0.0 0.0 1.0  

  #fix PullRig ht2 GRight2 a ddforce v_RightForce 0.0 0.0    

  

#  If the Pinned edges condition is used then ñholdownò fixed must 

#  be commented, and the following command (than conserves the  

#  angular momentum of the system should be uncommented.     

  fix 1 all momentum  1 angular  

 

###########################################################################  

#  Convert the ForcePerAtom (eV/A) to Stress  (GPa)           ## 

###########################################################################  

  

variable Down Stress 2FPA equal.. 

.. (${Dupx}*$a*1.42/count(GDown1))*(3.35/160.2177)  

variable Up Stress 2FPA equal ..  

      .. (${Dupx}*$a*1.42/count(GUp1))*(3.35/160.2177)  

 

#  Apply the Dimensions of the Box and the vacuum Gaps    

 change_box all x final 0 $(v_xBox*v_xScale) y final 0.0 ..  

  .. $(v_yBox*v_yScale) z final 0 $(v_zBox*v_zScale) boundary ..  

            .. p p p remap units box  
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  change_box all x final 0.0 $(v_xBox+v_xGap) y final 0 ..  

            .. $(v_yBox+v_yGap) z final 0 $(v_zBox+v_zGap) boundary p p p ..  

            .. units b ox  

  displace_atoms all move $(v_xGap/2) $(v_yGap/2) $(v_zGap/2) ..  

            ..units box  

  displace_atoms GMid move $(v_xScale*3^0.5/2) $(v_yScale*1/2) ..  

            .. 0 units box  

  

#  Set the initial velocities from the Boltzman distribution for a Temp  

#  In case the Fixed edges condition is used the atoms in the edges must  

#  be excluded  

  

  group GBulk subtr act all GDown1 GUp1 GDown2 GUp2  

  velocity GBulk create $(v_T) 102486 mom yes rot yes dist ..  

            .. gaussian  

  

#  define therm o variable set tings  

  timestep ${dt}  

  thermo ${ThermoSteps}  

  thermo_style custom step temp v_ Stress   

 

#  dump Data to a movie file (viewable with the VMD package)  

  dump Movie all custom ${MovieSteps} ${FileName}.lammpstrj id ..  

            .. type xu yu zu  

 

###########################################################################  

#  Start the Phase A of the simulation: Structure relaxation    ## 

###########################################################################  

 

#  Integrate in the canonical ensembl e to properly apply the temperature  

#  and relax the structure   

  fix NVTdrag  all nvt temp $(v_T) $(v_T) 0.1  

  run ${MdTempRelax}  

  unfix NVTdrag  

  

#  Integrate in the isothermal - isobaric ensemble to relax the structure and   

fix NPT all npt temp $(v_T) $(v_T) 0.1 x $(v_P) $(v_P) 0.8 ..    

.. couple none  

  run ${MdPressRelax}  

 

#  calculate the initial dimensions of the system  

  variable LyEdge1 equal xcm(GUp1,y) - xcm(GDown1,y)  

  variable LxEdge1 equal xcm(GRight1,x) - xcm(GLeft1,x)  

  variable LyEdge2 equal xcm( GUp2,y) - xcm(GDown2,y)  

  variable LxEdge2 equal xcm(GRight2,x) - xcm(GLeft2,x)    

 

#  Store the values of Ly and Lx  and calculate the averages  

  reset_timestep  0 

  fix ave all ave/time 1 000 $(v_MdL0Calc/1 000) $(v_MdL0Calc) ..  

            .. v_LxEdge1 v_LyEdge1 v_LxEdge2 v_LyEdge2 file ..  

            .. ${FileName}.DATA.dat  

  run $(v_MdL0Calc+1)  

#  Store the time - averages initial dimensions of the system   

  variable Lx01 equal $(f_ave[1])  

  variable Ly01 equal $(f_ave[2])  

  variable Lx02 equal $(f_ave[3])  

  variabl e Ly02 equal $(f_ave[4])  

  print "$(v_Lx01), $(v_Ly01), $(v_Lx02), $(v_Ly02)"  

  unfix ave  
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#  Calculate the strain values for each layer from the L(x/y)0 above  

variable ey1 equal (v_LyEdge1 - v_Ly01)/v_Ly01  

variable ex1 equal (v_LxEdge1 - v_Lx01)/v_Lx01    

vari able ey2 equal (v_LyEdge2 - v_Ly02)/v_Ly02  

variable ex2 equal (v_LxEdge2 - v_Lx02)/v_Lx02  

 

###########################################################################  

#  Start the Phase B of the simulation: Compress the GNRs       ## 

###########################################################################  

   

reset_timestep 0  

  thermo_style custom step temp v_ Stress  v_LxEdge1 v_LyEdge1 ..  

            .. v_LxEdge2 v_LyEdge2 v_ex1 v_ey1 v_ex2 v_ey2  

 

#  Apply the Stress gradually over ñMdForceRelaxò steps   

variable UpForce equal ..   

.. ( - step/${MdForceRelax}*${ Stress }*${Up Stress 2FPA})  

  variable DownForce equal ..  

   .. (step/${MdForceRelax} *${ Stress }*${Down Stress 2FPA})  

run ${MdForceRelax}  

 

#  Set the Stress to its target value and continu e the simulation  

  variable UpForce equal ( - ${ Stress }*${Up Stress 2FPA})  

  variable DownForce equal (${ Stress }*${Down Stress 2FPA})  

 

#  Store the Ly and Lx  in a DataFile for post - proccesing  

  reset_timestep  0 

  fix ave all ave/time 1000 1 1000 v_LxEdge1 v_LyEd ge1 ..  

            .. v_LxEdge2 v_LyEdge2 v_ey1 file ${FileName}.DATA.dat  

 

#  Check every 10000 steps whether the GNRs have buckle d.  

#  If the condition is met then the simulation ends and restarts with  

#  a new value of the applied stress, except if the preferred accuracy is  

#  achieved  

 

#   ñMaxStrainò is an empirical value that comes from the..  

            ..stress - strain diagramms  

  variable MaxStrain equal 0.02  

variable ntens equal $(v_MDTensileTest/1 0000)   

  

variable l loop $(v_ntens)  

label LTens  

  run 10000  

  if "$(abs(v_ey1)) > ${MaxS train}" then "jump SELF StopIt"  

  next l  

  jump SELF LTens  

label StopIt  

 

  if "$(abs(v_ey1)) > ${MaxStrain}" then &  

  "variable Max Stress  equal ${ Stress }" &  

  "dump Fin alSnapshot all custom 1 ${FileName}_FAIL.lammpstrj ..   

            .. id type xu yu zu" &  

  else &  

  "variable Min Stress  equal ${ Stress }" &  

  "dump FinalSnapshot all custom 1 ${FileName}_OK.lammpstrj ..   

            .. id type xu yu zu"  

  

 run 0  
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 undump FinalSnapshot  

  

 if "$(v_Max Stress - v_Min Stress ) < $(v_ StressError) " then &  

 "variable Dupy equal ${Dupy}+${DupyStep}" &  

 "next k" &  

 "jump SELF LDup"  

  

  

 next i  

 jump SELF L Stress    

 

next k  

jump SELF LDupy  

 

quit  

 

###########################################################################  

#  End of  the  simulation              ## 

###########################################################################  
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