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ˋˎ˄ʶˊʴʱˋˍʹˁʰ ˃ʰʸʾ ˍˇˎΦ 
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ʶ˄ʾˋ˔ˎˋʹ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁ˗˄ ˃ʹˍˊ˗˄Σ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˉʰˊʰʴ˖ʴʺ ˉˊˇʹʴ˃ʷ˄˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˃ʶ ˎ˕ʹ˂ʷˌ 
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ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ʻʹˁʶΣ ˃ʶ ˍʹ˄ ʰˍˇ˃ʽˋˍʽˁʺ ˃ʷʻˇʵˇ ˍʹˌ ɾˇˊʽʰˁʺˌ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌΦ 
ɮˊ˔ʽˁʱΣ ˍˇ ʻʶ˖ˊʹˍʽˁˈ ˃ʷˊˇˌ ˍʹˌ ʶˊʴʰˋʾʰˌ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾˍʰʽ ʰˉˈ ʵˏˇ ˁʶ˒ʱ˂ʰʽʰΦ ʅˍˇ ˉˊ˗ˍˇ 

ʰ˄ʰ˂ˏʻʹˁʰ˄ ˇʽ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰΣ ˇʽ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ ˃ʺˍˊʶˌ ˁʰʻ˗ˌ ˁʰʽ ˍʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˍ˖˄ 
ʅˏ˄ʻʶˍ˖˄ ʇ˂ʽˁ˗˄Σ ʶ˄˗ ˋˍˇ ʵʶˏˍʶˊˇ ˉʰˊˇˎˋʽʱˋˍʹˁʰ˄ ˇʽ ʰˊ˔ʷˌ ˍʹˌ ˃ʶʻˈʵˇˎ ˍʹˌ ɾˇˊʽʰˁʺˌ 
ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌΦ 
ʅˍˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁˈ ˁˇ˃˃ʱˍʽΣ ʶ˅ʶˍʱˋˍʹˁʶ ʷ˄ʰ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˃ʶ˄ˇ ˃ˈ˄ˇ ʰˉˈ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ 
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ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ʰˎˍʷˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏΦ ʆˇ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˁʰʽ ˇʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ 
˃ʶ˂ʶˍʺʻʹˁʰ˄ ˋʶ ʵʷˁʰ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ, ʷˍˋʽ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʲʴˇˎ˄ ˋˎ˃ˉʶˊʱˋ˃ʰˍʰ ʴʽʰ ˍʹ˄ 
ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌΦ  
ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ ʶ˅ʶˍʱˋˍʹˁʶ ʷ˄ʰ ˋˏ˄ʻʶˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˃ʶ˄ˇ ʰˉˈ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˎ ʰˊʽʻ˃ˈ 

ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄, ʰ˂˂ʱ ʾʵʽˇˎ ʲʰʻ˃ˇˏ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˇˏΦ ʅʶ ˉˊˇʹʴˇˏ˃ʶ˄ʹ ʵˇˎ˂ʶʽʱΣ ˉˇˎ ʶʾ˔ʶ ʴʾ˄ʶʽ ʰˉˈ 
ˍˇ˄ ʋˊʺˋˍˇ ɾˉʱˊʵʰΣ ˃ʶ˂ʶˍʺʻʹˁʶ ʷ˄ʰ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˈˋˇ˄ ʰ˒ˇˊʱ ˍʽˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ 
ʰ˂ˎˋʾʵʶˌΦ ɱʽʰ ˍˇ  ˄ʷˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʾˋˍˁʰ˄ ˁʰʽ ˉʱ˂ʽ ˁʱˉˇʽʶˌ ʵˇ˃ʽˁʷˌ ˁʰʽ ˇʽ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ 
ʽʵʽˈˍʹˍʶˌΦ ʆˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ ʶ˅ʶˍʱˋˍʹˁʶ ˃ˈ˄ˇ ˋˍʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˍ˖˄ супɼΦ 
ʁʽ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʰˁʾ˄ʹˍˇʽ ʶ˄ˍˈˌ ˍʹˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ˃ʺˍˊʰˌ ʶʾˍʶ ˋʶ ˁʰʻʰˊʺ 
ʶʾˍʶ ˋʶ ˎˉˇˁʰˍʶˋˍʹ˃ʷ˄ʹ ˃ˇˊ˒ʺΣ ʹ ˇˉˇʾʰ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʶʾˍʰʽ ˃ʶ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʺ ˔ʹ˃ʽˁʺ ˉˊˈˋʵʶˋʹ 
ˉˇ˂ʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ ˁʰˊʲˇ˅ˎ˂ʾˇˎ ˁʰʽ ˎʵˊˇ˅ˎ˂ʾˇˎ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ ʰˍˇ˃ʽˁʱ ˉˇˋˇˋˍʱ ʰ˄ʰ˂ˇʴʾʰˌΦ 
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ABSTRACT 
Nanocomposite systems which contain carbon nanotubes embedded into polymer matrices 

constitute a very prominent category of materials for multiple novel applications. Due to their 

remarkable properties, carbon nanotubes are an ideal reinforcement material for polymer 

matrices leading to advanced nanocomposites with high mechanical, electrical and thermal 

properties. The aim of this diploma thesis is to predict the structural and dynamical properties 

of a new nanocomposite material, which is simulated using the atomic method of Molecular 

Dynamics. 

The theoretical part of this work is developed in two chapters. In Chapter 1 Carbon 

Nanotubes, polymer matrices and composite materials systems are analyzed, while in Chapter 2 

the main principles of Molecular Dynamics are presented. 

In the computational part, a bulk polymer system is examined first, and its properties are 

compared with the those of the nanocomposite system. The system and its properties are 

studied at ten different temperatures to draw conclusions about the effect of temperature. 

A complex system consisting of a larger number of chains but with the same degree of 

polymerization was then examined. In previous work, Christos Bardas investigated a system 

with smaller polymer chains.  

For the new system, some structural and dynamical properties have been calculated again. 

The properties of the nanocomposite system were calculated only at the temperature of 684K. 

Carbon nanotubes are stationary within the polymeric matrix either pure or substituted form, 

the latter being created by surface chemical functionalization with polar carboxylic and 

hydroxyl groups at different atomic percentages. 
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ɼɳʊɮɽɮɹʁ мΥ ɳɹʅɮɱʍɱɶ 
1. ɿɮɿʁʅʇɿɸɳʆɮ ʇɽɹɼɮ ʃʁɽʇɾɳʄɹɼɶʅ ɾɶʆʄɮʅ 

1.1. ʅʇɿɸɳʆɮ ʇɽɹɼɮ 
ʅˏ ˄ʻʶˍˇ ˎ˂ʽˁ ̍ˇ˄ˇ˃ʱʸˇˎ˃ʶ ˍˇ ˋˎ˄ʵˎʰˋ˃ˈ ʵˏˇ ʺ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˉˇˎ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ˍʰʽ 

ʰˉˈ ʵˏˇ ʺ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊʶˌ ʵʽʰˁˊʽˍʷˌ ˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʱ ˒ʱˋʶʽˌ. ɶ ˃ʾʰ ˒ʱˋʹ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˃ʺˍˊʰ ˁʰʽ 

ʰˉˇˍʶ˂ʶʾ ˍˇ ˋˎ˄ʶ˔ʷˌ ˃ʷˋˇ ˁʰʽ ʹ ʵʶˏˍʶˊʹ ˒ʱˋʹ, ʹ ˇˉˇʾʰ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋˎ˄ʺʻ˖ˌ ʶʴˁ˂ʶʽˋ˃ʷ˄ʹ ˃ʷˋʰ 

ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ ˋʶ ʰˋˎ˄ʶ˔ʺˌ ˃ˇˊ˒ʺΣ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹ ˒ʱˋʹΦ ʁ ˋˁˇˉˈˌ ˍˇˎ ˄ʷˇˎ 

ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˉˇˎ ˉˊˇˁˏˉˍʶʽΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˍˇˎ ˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏΣ ʶʾ˄ʰʽ ́  ʰˉˈʵˇˋʹ ˄ʷ˖˄ ʺ ʹ ʲʶ˂ˍʾ˖ˋʹ 

ˍ˖˄ ʺʵʹ ˎˉʰˊ˔ˈ˄ˍ˖˄ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʽˋˍʽˁ˗˄ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌΦ ʆˇ ʰ˅ʽˇˋʹ˃ʶʾ˖ˍˇ ˍʹˌ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʾʰˌ ˍ˖˄ 

ˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ʶʾ˄ʰʽ ˈˍʽ ˉˇ˂˂ʷˌ ˒ˇˊʷˌΣ ˉʷˊʰ ʰˉˈ ˍʽˌ ʲʶ˂ˍʽ˖˃ʷ˄ʶˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌΣ ˉˊˇˁˏˉˍˇˎ˄ ˁʰʽ 

ˁʰʽ˄ˇˏˊʽʶˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˋˍˇ ˎ˂ʽˁˈΦ ʁ ˋˎ˄ʵˎʰˋ˃ˈˌ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ʰ˄ʱ˃ʶˋʰ ˋʶ ˎ˂ʽˁʱ ˃ʶ ˉˇ˂ˏ 

ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˁʰʽ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʰʽ ˎ˂ʽˁʱ ˃ʶ ʶˉʾˋʹˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ʰˉˈ ˍʰ 

ˋˎˋˍʰˍʽˁʱ ˍˇˎˌΦ ʅˍʽˌ ˉʶˊʽˉˍ˗ˋʶʽˌ ˉˇˎ ˇ ˋˍˈ˔ˇˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁ˗˄ ˁʰʽ ʶ˂ʰˋˍʽˁ˗˄ 

ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄Σ ʹ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹ ˒ʱˋʹ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ʴʽʰ ˄ʰ ʶ˄ʽˋ˔ˏˋʶʽ ˍˇ ˎ˂ʽˁˈ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌɢ ʴʽϥ 

ʰˎˍˈ ˍˇ ˂ˈʴˇ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˁʰʽ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁʺ ˒ʱˋʹΦ ʆˇ ˎ˂ʽˁˈ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ˖ˌ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁʺ 

˒ʱˋʹ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʷ˔ʶʽ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʱ ˁʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ʰˉˈ ˍʹ ˃ʺˍˊʰΣ ʶ˄˗ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ 

ʹ ˃ʺˍˊʰ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˔ʰ˃ʹ˂ʺˌ ˉˎˁ˄ˈˍʹˍʰˌ ˁʰʽ ˄ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʶ˅ʰˋ˒ʰ˂ʾˋʶʽ ˍʹ ˃ʷʴʽˋˍʹ 

ζʶˁ˃ʶˍʱ˂˂ʶˎˋʹη ˍ˖˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˍˇˎ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁˇˏ ˎ˂ʽˁˇˏΦ [1, 2] 

ʅʶ ˉˇ˂˂ʷˌ ˉʶˊʽˉˍ˗ˋʶʽˌ, ˍʰ ʰˉ˂ʱ ˎ˂ʽˁʱ ʷ˔ˇˎ˄ ˁʱˉˇʽʰ ˃ʽˁˊʺ ˉˇˋˈˍʹˍʰ ʰˉˈ ʱ˂˂ʰ ˎ˂ʽˁʱΣ 

ˈ˃˖ˌ ʵʶ˄ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʻʶ˖ˊʹʻˇˏ˄ ˋˏ˄ʻʶˍʰΣ ʵʽˈˍʽ ˇʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎˌ ʶʾ˄ʰʽ ˉʰˊˈ˃ˇʽʶˌ ˃ʶ ʰˎˍʷˌ 

ˍʹˌ ʲʱˋʹˌ ˍˇˎˌΦ ɱʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʻʶ˖ˊʹʻʶʾ ˋˏ˄ʻʶˍˇ ʷ˄ʰ ˎ˂ʽˁˈΣ ʻʰ ˉˊʷˉʶʽ ʹ ˁʰˍϥ ˈʴˁˇ 

ˉʶˊʽʶˁˍʽˁˈˍʹˍʰ ˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ ˉˇˎ ˉʶˊʽʷ˔ʶˍʰʽ ˋʶ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʹ ˉˇˋˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˍˇˎ 

10%[3]. ʆh  ˋˏ˄ʻʶˍʰ ˎ˂ʽˁʱ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˁʰˍʰˋˁʶˎʺ ʵˇ˃ʽˁ˗˄ ˋˍˇʽ˔ʶʾ˖˄ ʵʽˈˍʽ ʶʾ˄ʰʽ 

ʶ˂ʰ˒ˊʱ όʷ˔ˇˎ˄ ʵʹ˂ʰʵʺ ˔ʰ˃ʹ˂ʺ ˉˎˁ˄ˈˍʹˍʰύΣ ʷ˔ˇˎ˄ ˎ˕ʹ˂ʺ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ʰ˄ˍˇ˔ʺ ˁʰʽ ʰˁʰ˃˕ʾʰ 

ό˃ʷˍˊˇ ʶ˂ʰˋˍʽˁˈˍʹˍʰˌύΣ ʶʾ˄ʰʽ ˋˁ˂ʹˊʱ ˁʰʽ ʰ˄ʻʶˁˍʽˁʱ ˁʰʽ ʰˁˈ˃ʹ ʷ˔ˇˎ˄ ʰ˄ˍˇ˔ʺ ˋˍʽˌ ˎ˕ʹ˂ʷˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶ ̩[4]. ɶ ˍʰ˅ʽ˄ˈ˃ʹˋʹ ˍ˖˄ ˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ ʲʱˋʶʽ ˍ˖˄ ʶ˅ʺˌ ˍˊʽ˗˄ 

ˁʰˍʹʴˇˊʽ˗˄Φ 

1. ʆˇ ʶʾʵˇˌ ̱ ʹˌ ˃ʺˍˊʰˌ 

2. ʆʹ ˃ˇˊ˒ʺ ˍʹˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹˌ ˒ʱˋʹˌ 

3. ʆˇ ˃ʷʴʶʻˇˌ ˍʹˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹˌ ˒ʱˋʹˌ 

 

1. ɾʶ ʲʱˋʹ ˍˇ ʶʾʵˇˌ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˔˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍʰ ˎ˂ʽˁʱ ˋʶ ˋˏ˄ʻʶˍʰ ˎ˂ʽˁʱ ˃ʶΥ 

I. ɾʶˍʰ˂˂ʽˁʷˌ ˃ ʺˍˊʶˌ (Metal Matrix Composites - ɾɾC).  

II. ɮ˄ ˈˊʴʰ˄ʶˌΣ ˃ʹ-˃ʶˍʰ˂˂ʽˁʷˌ ˃ ʺˍˊʶˌΦ ʁʽ ˉʽˇ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ˃ʹ-˃ʶˍʰ˂˂ʽˁʷˌ ˃ʺˍˊʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ 

ˁʶˊʰ˃ʽˁʷˌ όCeramic Matrix Composites - CMC).  

III. ʃˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ ˃ʺˍˊʶˌ (Polymer Matrix Composites - PMC). ʋˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ ˖ˌ ʲʱˋʹ 

ʷ˄ʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌΦ ʁʽ ˃ʺˍˊʶˌ ʰˎˍʷˌ ʰ˄ʱ˂ˇʴʰ ˃ʶ ˍˇ ʶʾʵˇˌ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˉˇˎ 
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˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽΣ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˖ˌ ʻʶˊ˃ˇˉ˂ʰˋˍʽˁʷˌ, ʻʶˊ˃ˇˋˁ˂ʹˊˎ˄ˈ˃ʶ˄ʶˌ ˁʰʽ 

ʶ˂ʰˋˍˇ˃ʶˊʽˁʷˌ ˃ʺˍˊʶˌΦ  

2. ɾʶ ʲʱˋʹ ˍʹ ˃ˇˊ˒ʺ ˍʹˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹˌ ˒ʱˋʹˌ ʷ˔ˇˎ˃ʶ ˍʽˌ ʶ˅ʺˌ ˁʰˍʹʴˇˊʾʶˌΥ 

I. ɼˇˁˁ˗ʵʹ ˋˏ˄ʻʶˍʰ ˎ˂ʽˁʱΦ ɶ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁʺ ˒ʱˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹ ˋʶ ˃ˇˊ˒ʺ 

ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˃ʷˋʰ ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰΦ 

II. ɹ˄˗ʵʹ ˋˏ˄ʻʶˍʰΦ ɶ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁʺ ˒ʱˋʹ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ʶʴˁ˂ʶʽˋ˃ʷ˄ʹ ˋʶ ˃ˇˊ˒ʺ ʽ˄˗˄ ˃ʷˋʰ 

ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ. 

III. ʊˎ˂˂˗ʵʹ ˋˏ˄ʻʶˍʰΦ ɶ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁʺ ˒ʱˋʹ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ 

ʶʴˁ˂ʶʽˋ˃ʷ˄ʹ ˃ʷˋʰ ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ ˋʶ ˂ʶˉˍʷˌ ˋˍˊ˗ˋʶʽˌΦ 

3.  ɾʶ ʲʱˋʹ ˍˇ ˃ʷʴʶʻˇˌ ˍʹˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹˌ ˒ʱˋʹˌ ˃ʷˋʰ ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ ˍʰ ˋˏ˄ʻʶˍʰ ˎ˂ʽˁʱ 

ˁʰˍʹʴˇˊʽˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ˋʶ [1]: 

I.  ɾʰˁˊˇˋˏ˄ʻʶˍʰ Ҧ ˃ʷʴʶʻˇˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹˌ ˒ʱˋʹˌ ˍʱ˅ʹˌ ˔ʽ˂ʽˇˋˍˇˏ (10 3m)   

II.  ɾʽˁˊˇˋˏ˄ʻʶˍʰ Ҧ ˃ʷʴʶʻˇˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹˌ ˒ʱˋʹˌ ˍʱ˅ʹˌ ˃ʽˁˊˈ˃ʶˍˊˇˎ (10 6m)  

III.  ɿʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍʰ Ҧ ˃ʷʴʶʻˇˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ʹˌ ˒ʱˋʹ ˍʱ˅ʹˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˈ˃ʶˍˊˇˎ (10 9m) 

1.2. ɿɮɿʁʅʇɿɸɳʆɮ ʇɽɹɼɮ ʃʁɽʇɾɳʄɹɼɶʅ ɾɶʆʄɮʅ 
ɶ ʰ˄ɦ ˉˍˎ˅ʹ ˍ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ˃ʺˍˊʰˌ ʶʾ˄ʰʽ ʰˎ˅ʹ˃ʷ˄ʹ ˍʽˌ ˍʶ˂ʶˎˍʰʾʶˌ 

ʵʶˁʰʶˍʾʶˌ ˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁ˗˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˉˇˎ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶʽ ʹ ˋˎ˄ˏˉʰˊ˅ʹ ˍ˖˄ ʵˏˇ ˒ʱˋʶ˖˄Φ ɶ 

˔ˊʺˋʹ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁʺˌ ˒ʱˋʹˌ ˃ʶ ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ ˋˍʹ ˄ʰ˄ˇˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ˉˊˇˋʵʾʵʶʽ ʶˉʽˉ˂ʷˇ˄ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˋˍʽˌ 

ʺɻ ʹ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Φ ʁʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ʰˎˍʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʰˉˈ ˍʽˌ 

ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˉˇˎ ʻʰ ʶʾ˔ʶ ˍˇ ˎ˂ʽˁˈ ˉˇˎ ʻʰ ˉˊˇʷˁˎˉˍʶ ʰ˄ ˍʰ ˋˎˋˍʰˍʽˁʱ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰ˄ ˋˍʹ 

˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ όbulk)[5]. ɼʱˉˇʽʶˌ ʰˉˈ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Σ ˈˉ˖ˌ ˉΦ˔Φ ʹ 

ʹ˂ʶˁˍˊʽˁʺ ʰʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍʰΣ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʽʵʽʰʾˍʶˊʰ ˁʰ˂ʷˌ ˃ʶ ʰˉˇˍʷ˂ʶˋ˃ʰ ˄ʰ ˉʶˊʽˇˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˇʽ 

ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʷˌ ˍˇˎˌΦ ɶ ˔ˊʺˋʹ ˄ʰ˄ˇː˂ʽˁ˗˄ ˁʰʽ ʽʵʽʰʾˍʶˊʰ ʹ ˔ˊʺˋʹ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ 

ʶ˄ʽˋ˔ˏˋʶʽ ˍʰˎˍˈ˔ˊˇ˄ʰ ˍʹ˄ ʰʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍʰ ˁʰʽ ˍʰ ʵˇ˃ʽˁʱ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʽˋˍʽˁʱ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ 

˃ʶˍʰˍˊʷˉˇ˄ˍʱˌ ˍʰ ˋʶ ˉʽˇ ʶ˂ˁˎˋˍʽˁʱ ˎ˂ʽˁʱΦ 

1.2.1. ɿʰ˄ˇː˂ʽˁʱ  
ɱʶ˄ʽˁʱ ˖ˌ ˄ʰ˄ˇː˂ʽˁˈ ˇˊʾʸʶˍʰʽ ˍˇ ˎ˂ʽˁˈ ˉˇˎ ˍˇˎ˂ʱ˔ʽˋˍˇ˄ ˃ʾʰ ʵʽʱˋˍʰˋʺ ˍˇˎ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋˍʹ 

˄ʰ˄ˇˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ˁʰʽ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ όм-100 nm) [6]Φ ʂˉ˖ˌ ˉˊˇʰ˄ʰ˒ʷˊʻʹˁʶΣ 

ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄ˍʰʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˉˇ˂ˏ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʰˉˈ ʰˎˍʷˌ ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺˌ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰˌ 

˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ˒ʰʽ˄ˇ˃ʷ˄˖˄ ˉˇˎ ʽˋ˔ˏˇˎ˄ ˋˍʹ˄ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ʰˎˍʺΦ O ˃ʶʴʱ˂ˇ ̩ ˂ˈʴˇ ʶˋ˖ˍʶˊʽˁʺˌ 

ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰˌ ˉˊˇˌ ˈʴˁˇ [5] ˎˉˇʵʶʽˁ˄ˏʶʽ ʰˎ˅ʹ˃ʷ˄ˇ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˋʶ ʱ˃ʶˋʹ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʺ 

ʶˉʰ˒ʺ ˃ʶ ˍˇ ˎ˂ʽˁˈ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˁʰʽ ˍʱˋʹ ˄ʰ ʰ˄ˍʽʵˊˇˏ˄ ʶˎˁˇ˂ˈˍʶˊʰ ˃ʶ ˍˇ ˉʶˊʽʲʱ˂˂ˇ˄ ˍˇˎˌΦ ʆʰ 

˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍʰ ˎ˂ʽˁʱ ʶʾ˄ʰʽ ʶˎˊʷ˖ˌ ʰ˄ʶˉˍˎʴ˃ʷ˄ʰ ʰˉˈ ˍʹ ʵʶˁʰʶˍʾʰ ˍˇˎ фл ˁʰʽ ˋˎ˄ʶ˔ʾʸˇˎ˄ ˄ʰ 

ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍˇ ʶˉʾˁʶ˄ˍˊˇ ̱ ˖˄ ˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˍˇˎˌΦ 

1.2.2. ɿʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ɯ˄ʻˊʰˁʰ ό/b¢) 
ʁʽ h˄˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰ (Carbon Nanotubes, CNT) ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ʰ˂˂ˇˍˊˇˉʽˁʺ ˃ˇˊ˒ʺ ˍˇˎ 

ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˃ʶ ˁˎ ˂ʽ˄ʵˊʽˁˈ-ˋ˖˂ʹ˄ˇʶʽʵʷˌ ˋ˔ʺ˃ʰ ˍˇ ˇˉˇʾˇ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˉʶˊʽʴˊʰ˒ʻʶʾ ˍˇˉˇ˂ˇʴʽˁʱ ˖ˌ 

ˉˊˇʿˈ˄ ʰ˄ʰʵʾˉ˂˖ˋʹˌ ʶ˄ˈˌ ʰˉˇ˃ˇ˄˖˃ʷ˄ˇˎ ˒ˏ˂˂ˇˎ ʴˊʰ˒ʾˍʹ όʴˊʰ˒ʷ˄ʽˇύ. ɮ˄ʰˁʰ˂ˏ˒ʻʹˁʰ˄ ˍˇ 
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мффм ʰˉˈ ˍˇ˄ Iijima [7]. ɶ ʵʽʱ˃ʶˍˊˇˌ ˍˇˎˌ ˁˎ˃ʰʾ˄ʶˍʰʽ ʰˉˈ м ʷ˖ˌ мл nm ʶ˄˗ ˍʰ ˃ʺˁʹ ˍˇˎˌ 

˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ˒ˍʱˋˇˎ˄ ʰˁˈ˃ʰ ˁʰʽ ˍʹ˄ ˍʱ˅ʹ ˍˇˎ ʶˁʰˍˇˋˍˇˏΦ ʁʽ CNTs ʶˁˍˈˌ ʰˉˈ ˃ʶʴʱ˂ˇ ˂ˈʴˇ 

ʶˋ˖ˍʶˊʽˁʺˌ ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰˌ ˉˊˇˌ ˈʴˁˇ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇˎ˄ ˁʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂ ̌˂ˈʴˇ ʵʽʰˋˍʱˋʶ˖˄ όaspect 

ratio), ˃ʶ ˍʽ˃ʷˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ˍˇˎ мллл. ɽˈʴ˖ ˍʹˌ ʵˇ˃ʺˌ ˍˇˎˌΣ ʴʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ 

˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʹʻˇˏ˄ ˖ˌ ʶ˄ʽˋ˔ˎˍʽˁˈ ˎ˂ʽˁˈ ˃ʶ ˋˍˈ˔ˇ ˍʹ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺ ʹ˂ʶˁˍˊʽˁ˗˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄Σ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ 

ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇˎ˄ ˒ˎˋʽˁʺ ˇ˃ˇʽˇʴʷ˄ʶʽʰ ˃ʶ ˍˇ ˎ˂ʽˁˈ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˋˍˇ ˇˉˇʾˇ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ 

ʶʴˁ˂ʶʽˋ˃ʷ˄ˇ[̔8] ˁʰʽ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉ˂ʺˊ˖ˌ ʵʽʶˋˉʰˊ˃ʷ˄ˇʽ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ʴʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ 

ʰˉˇˍʶ˂ʶˋ˃ʰˍʽˁʺ ˃ʶˍʰ˒ˇˊʱ ˒ˇˊˍʾˇˎ ʰˉˈ ˍˇˎˌ CNTs ˋˍʹ˄ ˃ʺˍˊʰ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁ˗˄ 

ʶ˒ʰˊ˃ˇʴ˗˄.  

ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍʹˌ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ʶ˄ʾˋ˔ˎˋʹˌΣ ʰ˄ ʹ ˉˊˈˋʵʶˋʹ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˁʰʽ ˍˇˎ CNT ɻ ʶ˄ 

ʶʾ˄ʰʽ ʽˋ˔ˎˊʺ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʵʽʰˍʹˊʹʻˇˏ˄ ̱ ʰ ˎ˕ʹ˂ʱ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʱ ˒ˇˊˍʾʰΣ ˍˈˍʶ ˇʽ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ʵʶ˄ 

ʻʰ ʶʾ˄ʰʽ ˍˈˋˇ ˁʰ˂ʷˌ[9]Φ ɯ˂˂ˇʽ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʶˌ ˉˇˎ ʶˉʹˊʶʱʸˇˎ˄ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ 

ˉˇˎ ̝́ʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾ ˖ˌ ʁ˄ ʽˋ˔ˎˍʽˁʺ ˒ʱˋʹ CNTs ʶʾ˄ʰ ̔ ʹ ˒ˏˋʹ ˁʰʽ ʹ ˋˎʴˁʷ˄ˍˊ˖ˋʹ ˉʽʻʰ˄ʺˌ 

ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʺˌ ˎˉˇˁʰˍʱˋˍʰˋʹˌΣ ʹ ˒ˏˋʹ ˍ˖˄ ʵʶˋ˃˗˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˁʰʽ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΣ  ́

ʰ˄ʰ˂ˇʴʾʰ ʵʽʰˋˍʱˋʶ˖˄ όaspect ratioύ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ, ́  ʁˎ ʻˎʴˊʱ˃˃ʽˋʹ ˍˇˎ ˄ ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ [10]. 

1.2.2.1. ɲˇ˃ʺ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ 

ʁʽ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˈˉ˖ˌ ˁʰʽ ˇ ʴˊʰ˒ʾˍʹˌ ʷ˔ˇˎ˄ sp2 ˎʲˊʽʵʽˋ˃ˈ [11]. ɼʱʻʶ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ 

ˍˇˎ /b¢ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶʽ ʵʶˋ˃ˇˏˌ ˃ʶ ˍˊʾʰ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ ʱˍˇ˃ʰ ˋʶ ˃ʽʰ ʶ˅ʰʴ˖˄ʽˁʺ ˁˎ˕ʶ˂˗ʵʹ ʵˇ˃ʺΦ 

ɮ˄ʱ˂ˇʴʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ʰˊʽʻ˃ˈ ˍ˖˄ ˒ˏ˂˂˖˄ ʴˊʰ˒ʾˍʹ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˄ ʰ˄ʰʵʽˉ˂˖ʻʶʾ ˁʰʽ ʱˊʰ ˍˇ˄ ʰˊʽʻ˃ˈ ˍ˖˄ 

ˇ˃ˇʰ˅ˇ˄ʽˁ˗˄ ˁˎ˂ʾ˄ʵˊ˖˄ ˉˇˎ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ ˍʰ ˍˇʽ˔˗˃ʰˍʰ ˍˇˎ ˋ˖˂ʺ˄ʰ, ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ˔˖ˊʾˋˇˎ˃ʶ 

ˍˇˎˌ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˋʶ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʰˉ˂ˇˏ ˍˇʽ˔˗˃ʰˍˇˌ (Single Wall CNT, SWCNT), 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʵʽˉ˂ˇˏ ˍˇʽ˔˗˃ʰˍˇˌ όDouble Wall CNT, DWCNTύ ˁʰʽ ˉˇ˂˂ʰˉ˂ˇˏ ˍˇʽ˔˗˃ʰˍˇˌ 

(Multiwall CNT, MWCNTύΦ ʁʽ SWCNTs ʷ˔ˇˎ˄ ˁʱˉˇʽʶˌ ˁʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ʰˉˈ ˍˇˎˌ MWCNTs 

όʶ˒ʶ˂ˁˎˋˍʽˁʺ ˍʱˋʹ ˁʰʽ ˃ʷˍˊˇ ʶ˂ʰˋˍʽˁˈˍʹˍʰˌύΣ [12]ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇˎ˄ ˈ˃˖ˌ ˁʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ 

ʰ˄ˇ˃ˇʽˇʴʶ˄ʺ ʵʽʰˋˉˇˊʱ ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ ˂ ˈʴ˖ ˍʹˌ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʹˌ ʵʽʰ˃ʷˍˊˇˎ ˍˇˎˌΦ  

1.2.2.2. ʆʶ˔˄ʽˁʷˌ ˋˏ˄ʻʶˋʹˌ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ  

ʁʽ ˉʽˇ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌ ˋˏ˄ʻʶˋʹˌ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˇ˄ˇ˃ʰˋˍʽˁʱ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʶ˅ʺˌΥ 

¶ ɳ˅ʱ˔˄˖ˋʹ ʹ˂ʶˁˍˊˇʵʾ˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˃ʶ ˍʹ ˔ˊʺˋʹ ʹ˂ʶˁˍˊʽˁˇˏ ˍˈ˅ˇˎ ʶˁˁʷ˄˖ˋʹˌ  

¶ ʊ˖ˍˇʵʽʱˋˉʰˋʹ ʴˊʰ˒ʾˍʹ ˃ʶ ˔ˊʺˋʹ laser 

¶ ɼʰˍʰ˂ˎˍʽˁʺ ˔ʹ˃ʽˁʺ ʰˉˈʻʶˋʹ ʰˍ˃˗˄ (CVD) 

ɮˉˈ ˍʽˌ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ˉʰˊʰ˔ʻˇˏ˄ ˁʰʽ SWCNT ˁʰʽ ɾWCNT. ɱʽʰ ˍʹ˄ 

ˉʰˊʰˋˁʶˎʺ ˍ˖˄ SWCNT ʰˉʰˊʰʾˍʹˍʹ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˉʰˊˇˎˋʾʰ ˁʰˍʰ˂ˏˍʹ ʶ˄˗ ˇʽ ɾWCNT ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ 

ˋˎ˄ˍʶʻˇˏ˄ ˁʰʽ ˔˖ˊʾˌ ʰˎˍʺ˄ [13]. 

1.2.2.3. ʋʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ[14] 

ɮ˄ ʱ˂ˇʴʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˄ ʵʽʰˍʰ˔ʻʶʾ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˋˍˇ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΣ ˇ ˇˉˇʾˇˌ 

ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʺˌ ˍˇˎ ˒ˏ˂˂ˇˎ ʴˊʰ˒ʾˍʹΣ ʺ ˃ʶ ʱ˂˂ʰ ˂ˈʴʽʰΣ ˍʹ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ 

ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΣ ʻʰ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʹʻˇˏ˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ˃ʶ ˉˇ˂ˏ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌΦ ʆʰ ˃ʶʴʷʻʹ 

ˉˇˎ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇˎ˄ ˍʹ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ ʶʾ˄ʰʽ ˍˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ ὅᴆh ˁʰʽ ʹ ʴ˖˄ʾʰ 
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˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ —. To ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ ˁʰʽ ʹ ʴ˖˄ʾʰ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ ʵʾ˄ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶ˅ʺˌ 

ˋ˔ʷˋʹΥ 

ὅᴆh = ὲϽaᴆ1 + άϽaᴆ2          (1‌) 

ίὭὲ—=
Ѝ3ά

2Ѝὲ2 + ά2 + ὲά
       (1‍)          

ὧέί—=
2ὲ+ ά

2Ѝὲ2 + ά2 + ὲά
     (1‎)           

ὸὥὲ—=
Ѝ3ά

2ὲ+ ά
               ‏1                           

 

ʂˉˇˎ Υ ˍʰ aᴆ1 ˁʰʽ aᴆ2ˍʰ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍʰ ʲʱˋʹˌ ˋˍˇ ʴˊʰ˒ʽˍʽˁˈ ˒ˏ˂˂ˇΣ ˈˉ˖ˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ɳʽˁˈ˄ʰ м 

ˁh  ̔ὲ ˁʰʽ ά ˇʽ ɻʁʾˁˍʶˌ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˇ ʰˊʽʻ˃ˈˌ ˍ˖˄ zig-zag ʲʹ˃ʱˍ˖˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ 

ʵʶˋ˃˗˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˍʹˌ ʶ˅ʰʴ˖˄ʽˁʺˌ ʵˇ˃ʺˌ ˉˇˎ ʷʴʽ˄ʰ˄ ˋˍʹ˄ ˁʰˍʶˏʻˎ˄ˋʹ ˍˇˎ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ˇˎ 

ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ ˁʰʽ ˇˊʾʸˇˎ˄ ˍˇ ˃ʺˁˇˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ. ɶ ʴ˖˄ʾʰ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶˍʰʽ 

˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʵʽʰ˄ˎˋ˃ʱˍ˖˄ aᴆ1 ˁʰʽ aᴆ2 ˁʰʻˇˊʾʸʶʽ ˍˇ˄ ʲʰʻ˃ˈ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʺˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˁʰʽ 

ˉʰʾˊ˄ʶʽ ˍʽ˃ʷˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ л ˁʰʽ олϲΦ ɮ˄ ὲ= ά, ˍˈˍʶ ˇ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰˌ ʷ˔ʶʽ zig-zag ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ ˁʰʽ ʹ 

ʴ˖˄ʾʰ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ ʶʾ˄ʰʽ лϲ. ʁ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰˌ ʷ˔ʶʽ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ άarmchairέ ʰ˄ ά= 0 ˁʰʽ 

—= 30Ј. ʊˎˋʽˁʱΣ ˃ˉˇˊʶʾ ʹ ʰ˄ʰɻʾ ˉ˂˖ˋʹ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˋʶ ˍˎ˔ʰʾʰ ʴ˖˄ʾʰΣ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ˍˎ˔ʰʾʰ ʻʰ ʶʾ˄ʰʽ 

ˁʰʽ ʹ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 1Υɲʾˉ˂˖ˋʹ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ 

1.1.2.4. ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ 

ʁʽ ʶ˅ʰʽˊʶˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ CNTs ˋʶ ˋˎ˄ʵˎʰˋ˃ˈ ˃ʶ ˍʹ˄ ˃ʽˁˊʺ ˍˇˎˌ ˉˎˁ˄ˈˍʹˍʰΣ ˍˇˎˌ 

ˁʰʻʽˋˍˇˏ˄ ʷ˄ʰ ˉˇ˂ˏ ʶˏ˔ˊʹˋˍˇ ˎ˂ʽˁˈ ʶ˄ʾˋ˔ˎˋʹˌ ʴʽʰ ˍʹ˄ ʰ˄ʱˉˍˎ˅ʹ ˄ʷ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄Φ ʅʶ ʴʶ˄ʽˁʷˌ 

ʴˊʰ˃˃ʷˌ, ˇʽ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ʷ˔ˇˎ˄ ˉˇ˂ˏ ˎ˕ʹ˂ˈ ˃ʷˍˊˇ ʶ˂ʰˋˍʽˁˈˍʹˍʰˌΣ ˎ˕ʹ˂ʺ ʰ˄ˍˇ˔ʺ 

ʶ˒ʶ˂ˁˎˋ˃ˇˏΣ ˎ˕ʹ˂ʺ ʻʶˊ˃ʽˁʺ ˁʰʽ ʹ˂ʶˁˍˊʽˁʺ ʰʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍʰΣ ˔ʰ˃ʹ˂ˈ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ʻʶˊ˃ʽˁʺˌ 

ʵʽʰˋˍˇ˂ʺˌ, ˃ʶʴʱ˂ʹ ʶ˂ʰˋˍʽˁʺ ˉʰˊʰ˃ˈˊ˒˖ˋʹ ˁʰʽ ˈˊʽˇ ʻˊʰˏˋʹˌ [15, 16] ɳˉʽˉ˂ʷˇ˄Σ ʶʾ˄ʰʽ ʻʶˊ˃ʽˁʱ 
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ˋˍʰʻʶˊˇʾ ʰˁˈ˃ʰ ˁʰʽ ˋʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ˍ˖˄ нулл ϲC ˎˉˈ ˁʶ˄ˈ[14].ʁʽ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʶˌ 

ˉˇˎ ˁʰʻˇˊʾʸˇˎ˄ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʶʾ˄ʰʽΥ 

× ˇ ʲʰʻ˃ˈˌ ˁʰʻʰˊˈˍʹˍʰˌ ̱̟ ˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄Φ  

ʂ˂ ʶˌ ˇʽ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˉʰˊʰʴ˖ʴʺ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰΣ 

ʰ˒ʺ˄ˇˎ˄ ˉˊˇˋ˃ʾ˅ʶʽˌ, ˇ̔  ˇˉˇʾʶˌ ˉˊˇʷˊ˔ˇ˄ˍʰʽ ʶʾˍʶ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˁʰˍʰ˂ˏˍʹ, ˇ ˇˉˇʾˇˌ ˃ʷ˄ʶʽ 

ʶʴˁ˂˖ʲʽˋ˃ʷ˄ˇˌ ˃ʷˋʰ ˋˍˇ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΣ ʶʾˍʶ ʰˉˈ ˒ˇˎˊʶ˂ʷ˄ʽʰΣ ʴˊʰ˒ʾˍʹ ʺ ʱ˃ˇˊ˒ˇ 

ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˁʰʽ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ˁʰʻʰˊʽˋˍˇˏ˄ ˖ˌ ʷ˄ʰ ʲʰʻ˃ˈ ʴʽʰ ˄ʰ ˃ʹ˄ ʶˉʹˊʶʱˋˇˎ˄ ʰˊ˄ʹˍʽˁʱ 

ˍʹ˄ ˉˇʽˈˍʹˍʰ ˍˇˎ ˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏΦ [14] 

× ʹ ˁʰ˃ˉˎ˂ˈˍʹˍʰ ˍ˖˄ CNT.  

ɶ ˁʰ˃ˉˎ˂ˈˍʹˍʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʶˉʹˊʶʱˋʶʽ ˍʽˌ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ [17]. 

× ɶ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ  

ɮ˂˂ʱʸˇ˄ˍʰˌ ˍʹ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ ˍˇˎ CNT, ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ˃ʶˍʰʲʱ˂ˇˎ˃ʶ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎΦ ɶ 

ʽʵʽˈˍʹˍʰ ˉˇˎ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˄ʰ ʷ˔ʶʽ ˍʹ˄ ˉʽˇ ʱ˃ʶˋʹ ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ˍʹ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ ʶʾ˄ʰʽ ʹ 

ʹ˂ʶˁˍˊʽˁʺ ʰʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍʰ ˍˇˎ CNTΦ ʅˍˇ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˋ˔ʺ˃ʰ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˉ˖ˌ ʰ˂˂ʱʸʶʽ ʹ 

ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˍˇˎ CNT ʰ˄ʱ˂ˇʴʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇ ʰ˄ʰʵʾˉ˂˖ˋʹˌ ˍˇˎΦ ɳ˅ʱˊˍʹˋʹ ʰˉˈ ˍʹ 

˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇˎ˄ ˁʰʽ ˇʽ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌΦ[18, 19] 

ʋʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰ ɾˇˊ˒ʺ SWCNT 
ɶ˂ʶˁˍˊʽˁʺ 
ʰʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍ

 h

▪= □ 
(▪,□) 

 

ɮʴ˖ʴˈˌ 

□=  
▪
Υ ʰˁʷˊʰʽˇˌ 

(▪, )  

 

ɮʴ˖ʴˈˌ 

□=  
▪
Υ ˃ʹ ʰˁʷˊʰʽˇˌ 

(▪, )  

ɶ˃ʽʰʴ˖ʴˈˌ 

▪ □ 

□
▪
Υ ʰˁʷˊʰʽˇˌ 

 

ɮʴ˖ʴˈˌ 
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(▪,□) 

▪ □ 

□
▪
Υ ˃ʹ ʰˁʷˊʰʽˇˌ 

(▪,□) 

ɶ˃ʽʰʴ˖ʴˈˌ 

ʃʾ˄ʰˁʰˌ 1Υɶ˂ʶˁˍˊʽˁʺ ɮʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍʰ [20] 

ʅˏ˃˒˖˄ʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ʃʾ˄ʰˁʰ мΣ ˈˍʰ˄ ƻ CNT ʶʾ˄ʰʽ άarmchairέ ̱ˈˍʶ ʷ˔ʶʽ ˉʱ˄ˍˇˍʶ ˃ʶˍʰ˂˂ʽˁˈ 

˔ʰˊʰˁˍʺˊʰ ˁʰʽ ʱˊʰ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ʷˊʶˍʰʽ ˋʰ˄ ʰʴ˖ʴˈˌ ˍˇˎ ʹ˂ʶˁˍˊʽˋ˃ˇˏΦ ʂˍʰ˄ ˇ CNT ʁ ʾ˄ʰʽ ˍˏˉˇˎ zig-

zag ʺ ˍˎ˔ʰʾʰˌ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ όchiral) ˍˈˍʶ ʹ ʹ˂ʶˁˍˊʽˁʺ ʰʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍʰ ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ˁʰʽ ʰˉˈ ˍʽˌ 

ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ɴ˔ʶʽ ʰˉˇʵʶʽ˔ʻʶʾ ˈˍʽ ʰ˄ ʹ ʵʽʰ˒ˇˊʱ ὲ ά ʶʾ˄ʰʽ ʰˁʷˊʰʽˇ 

ˉˇ˂˂ʰˉ˂ʱˋʽˇ ˍˇˎ оΣ ˍˈˍʶ ˇʽ CNTs ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ʷˊˇ˄ˍʰʽ ˖ˌ ʰʴ˖ʴˇʾΣ ʶ˄˗ ʰ˄ ʹ ʵʽʰ˒ˇˊʱ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ 

ˉˇ˂˂ʰˉ˂ʱˋʽˇ ˍˈˍʶ ʷ˔ˇˎ˄ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ʹ˃ʽʰʴ˖ʴ˗˄Φ 

ʅˍˇ˄ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˉʾ˄ʰˁʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇ˄ˍʰʽ ˁʱˉˇʽʶˌ ʶ˄ʵʶʽˁˍʽˁʷˌ ˍʽ˃ʷˌ ˍ˖˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˍ˖˄ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ʰˉ˂ˇˏ ˁʰʽ ˉˇ˂˂ʰˉ˂ˇˏ ˍˇʽ˔˗˃ʰˍˇˌ ˈˉ˖ˌ ʲˊʷʻʹˁʰ˄ ʰˉˈ ʱ˂˂ʶˌ 

ʵˇˎ˂ʶʽʷˌΣ ʶʾˍʶ ˉʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʱ ʶʾˍʶ ˃ʷˋ˖ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄Φ 

ɹɲɹʁʆɶʆɳʅ ɿɮɿʁʅʍɽɶɿʍɿ ɮɿɸʄɮɼɮ 

ɾʷʴʶʻˇˌ ʆʽ˃ʷˌ ɮ˄ʰ˒ˇˊʷˌ 

 SWCNTs MWCNTs  

ʊˎˋʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ    

ʃˎˁ˄ˈˍʹˍʰ (”) 1.33 1.4 (g/ cm3) 2.6 (g/ cm3) [21] 

ɾʹ˔ʰ˄ʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ    

 

ɾʷˍˊˇ ʶ˂ʰˋˍʽˁˈˍʹˍʰˌ Young 

ʃʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʷˌ ʆʽ˃ʷˌ  

270 GPa 1 TPa      11 GPa 200GPa [22] 

ʆʽ˃ʷˌ ʰˉˈ ɾˇ˄ˍʷ˂ʰ  

1 TPa 1 Tὖa [23] 

ɮ˄ˍˇ˔ʺ ˋʶ ɳ˒ʶ˂ˁˎˋ˃ˈ 37GPa 100GPa  [12] 

ɶ˂ʶˁˍˊʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ ʃʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʷˌ ʆʽ˃ʷˌ  

ɶ˂ʶˁˍˊʽˁʺ ɮʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍʰ 0.17 196.078 (S/ cm)  [24] 

ɸʶˊ˃ʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ    

  

ɸʶˊ˃ʽˁʺ ɮʴ˖ʴʽ˃ˈˍʹˍ h

ʆʽ˃ʷˌ ʰˉˈ ɾˇ˄ˍʷ˂ʰ  

6600 (W/ m K)  [25] 



14 
 

ʃʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʷˌ ʆʽ˃ʷˌ  

1750 5800 (W/ m K)  [5] 

ʃʾ˄ʰˁʰˌ 2: ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ CNTs 

1.2.3.  ʃ̌ ˂ˎ˃ʶˊʺ 
ʆʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʰˁˊˇ˃ˇˊʽʰˁʱ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˉˇˎ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ 

˃ˇˊʾ˖˄ ˉˇˎ ˉˊˇˁˏˉˍˇˎ˄ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶˉʰ˄ʱ˂ʹ˕ʹ ˋˍˇʽ˔ʶʽ˖ʵ˗˄ ˃ˇ˄ʱʵ˖˄ ˃ʷˋ˖ ˍʹˌ ʰ˄ˍʾʵˊʰˋʹˌ ˍˇˎ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˇˏΦ ʆʰ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʶʾ˄ʰʽ ˇˊʴʰ˄ʽˁʷˌ ʶ˄˗ˋʶʽˌ ˃ʶ ˁˏˊʽˇ ˋˍˇʽ˔ʶʾˇ ˍˇ˄ 

ʱ˄ʻˊʰˁʰΣ ˍˇ ˎʵˊˇʴˈ˄ˇ ˁʰʽ ʱ˂˂ʰ ʰ˃ʷˍʰ˂˂ʰ ˋˍˇʽ˔ʶʾʰΦ ʁʽ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ 

ʰˉˈ ˍˇ ˃ʶʴʱ˂ˇ ˃ˇˊʽʰˁˈ ˍˇˎˌ ʲʱˊˇˌΦ ʁ ʰˊʽʻ˃ˈˌ ˍ˖˄ ʶˉʰ˄ʰ˂ʰ˃ʲʰ˄ˈ˃ʶ˄˖˄ ˃ˇ˄ʱʵ˖˄ ˉˇˎ 

ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ʶˁ˒ˊʱʸʶʽ ˍˇ˄ ʲʰʻ˃ˈ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˇˏΦ ʆʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ 

˔˖ˊʽˋˍˇˏ˄ ˋˍʽˌ ʶ˅ʺˌ ˁʰˍʹʴˇˊʾʶˌ ˃ʶ ʲʱˋʹ ˍʽˌ ʻʶˊ˃ˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʷˌ ˍˇˎˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ[26],[27]. 

ɸʶ́˃ˇˉ˂ʰˋˍʽˁʱΥ ʆʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʰˎˍʱ ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˋ˔ʶˍʽˁʱ ʰˋʻʶ˄ʶʾˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ όʴˊʰ˃˃ʽˁʱ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺύΦ ɼʰˍʱ ˍʹ ʻʷˊ˃ʰ˄ˋʹ ˍˇˎˌ ˂ˇʽˉˈ˄ ʺ ˎˉˈ ˉʾʶˋʹΣ ˃ʰ˂ʰˁ˗˄ˇˎ˄Σ ʰˉˇˁˍˇˏ˄ ʶ˂ʰˋˍʽˁˈˍʹˍʰ 

ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʶˏˁˇ˂ʹ ʹ ʶˉʶ˅ʶˊʴʰˋʾʰ ˍˇˎˌΦ ʆˇ ˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇ ʰˎˍˈ ʶʾ˄ʰʽ ʰ˄ˍʽˋˍˊʶˉˍˈ ˁʰʽ ʵʶ˄ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ 

˔ʹ˃ʽˁʷˌ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʷˌΦ ʆʰ ʻʶˊ˃ˇˉ˂ʰˋˍʽˁʱ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˍʺˁˇ˄ˍʰʽ ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʵʽʰ˂ˎˍʱ ʰˉˈ ʵʽʰ˂ˏˍʶˌΦ 

ɸʶˊ˃ˇˋˁ˂ʹˊˎ˄ˈ˃ʶ˄ʰΥ ʆʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʰˎˍʱ ˋʶ ʰˊ˔ʽˁˈ ˋˍʱʵʽˇ ʶʾ˄ʰʽ ˎʴˊʱ όˉˊˇˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺύ ˁʰʽ 

ʶˉʽʵʷ˔ˇ˄ˍʰʽ ʶˉʶ˅ʶˊʴʰˋʾʰΦ ɼʰˍʱ ˍʹ ʻʷˊ˃ʰ˄ˋʹ ˍˇˎˌΣ ˈ˃˖ˌ ˎ˒ʾˋˍʰ˄ˍʰʽ ˔ʹ˃ʽˁʺ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺΣ 

ʰˉˇˁˍ˗˄ˍʰˌ ˉˎˁ˄ʺ ʵʽˁˍˎ˖ˍʺ ʵˇ˃ʺ ˁʰʽ ˃ʶˍʰˍˊʷˉˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˋˁ˂ʹˊʱ ʱ˃ˇˊ˒ʰ ˋˍʶˊʶʱ ˁʰˍʱ ˍˊˈˉˇ 

˃ʹ ʰ˄ˍʽˋˍˊʶˉˍˈΦ ɳʾ˄ʰʽ ʰ˄ʻʶˁˍʽˁʱ ˋˍʹ˄ ʻʶˊ˃ˈˍʹˍʰΣ ʵʶ˄ ˍʺˁˇ˄ˍʰʽ ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʰʵʽʱ˂ˎˍʰ ʰˉˈ 

ʵʽʰ˂ˏˍʶˌ ˋˍʽˌ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊʶˌ ˉʶˊʽˉˍ˗ˋʶʽˌΦ 

ɳ˂ʰˋˍˇ˃ʶˊʺΥ ʆʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʰˎˍʱ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˍʹ˄ ʰ˄ˍʾʵˊʰˋʹ ˍˇˎ ʲˇˎ˂ˁʰ˄ʽˋ˃ˇˏΦ 

ʋʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˃ʶʴʱ˂ʹ ʶ˂ʰˋˍʽˁˈˍʹˍʰΦ ɼʰˍʱ ˍˇ˄ ʶ˒ʶ˂ˁˎˋ˃ˈ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇˎ˄ ˃ʶʴʱ˂ʹ 

ʶˉʽ˃ʺˁˎ˄ˋʹ ˃ʶ ˍʰ˔ʶʾʰ ˁʰʽ ˉ˂ʺˊʹ ʶˉʰ˄ʰ˒ˇˊʱΦ 

1.2.3.1. ɲˇ˃ʺ ˁʰʽ  ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄  

ʆˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˋˍˇ ˇˉˇʾˇ ʶˉʽˁʶ˄ˍˊ˗ʻʹˁʶ ʹ ˉʰˊˇˏˋʰ ʵʽˉ˂˖˃ʰˍʽˁʺ ʶˊʴʰˋʾʰΣ ʶʾ˄ʰʽ ˇ 

ˉˇ˂ˎό˃ʶʻʰˁˊˎ˂ʽˁˈˌ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʰˌύ όpoly(methyl methacrylate) - PMMAύΦ ɮ˄ʺˁʶʽ ˋˍʹ˄ 

ˁʰˍʹʴˇˊʾʰ ˍ˖˄ ʲʽ˄ˎ˂ʽˁ˗˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Φ ʁʽ ˋˁʶ˂ʶˍʽˁˇʾ ʵʶˋ˃ˇʾ ˍˇˎ ʶʾ˄ʰʽ ʰˉ˂ˇʾΣ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ 

ˉˊˈˁʶʽˍʰʽ ʴʽʰ ʷ˄ʰ ʶˏˁʰ˃ˉˍˇ ˁʰʽ ˃ʰ˂ʰˁˈ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌΦ ʆʰ ʶˏˁʰ˃ˉˍʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇˎ˄ 

ˁʰˍʱ ˍˇ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈ ʵʽʰˁˎ˃ʱ˄ˋʶʽˌ ˋˍʹ ˋˁʶ˂ʶˍʽˁʺ ʴ˖˄ʾʰ ˋˍˊʷ˕ʹˌ όʵʾʶʵˊʹ ʴ˖˄ʾʰ ˉˇˎ 

ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍʶˋˋʱˊ˖˄ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁ˗˄ ʰˍˈ˃˖˄ύ [28]Φ ɶ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺ ˍʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ ˋˍˊʷ˕ʹˌ 

ˇʵʹʴʶʾ ˋʶ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺ ˍʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌΦ 

 ɶ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˃ʶ ˍʹ ˔ʰ˃ʹ˂ˈˍʶˊʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ʹ ˉʽˇ ʶˉʽʻˎ˃ʹˍʺΦ ɶ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ trans 

ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˔ʰ˃ʹ˂ˈˍʶˊʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˇˏΦ ʁʽ ʱ˂˂ʶˌ ʵˏˇ ʵʶˎˍʶˊʶˏˇˎˋʶˌ 

ˉˊˇˍʽ˃ʹˍʷʶˌ ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ gauche +  ˁʰʽ ʹ gauche Σ ˋˍʽˌ ˇˉˇʾʶˌ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ 

ˍ˃ʺ˃ʰˍʰ ˍʹˌ ˃ˇˊʽʰˁʺˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌ ʰ˄ ʵʶ˄ ˁʰˍʰ˒ʷˊʶʽ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˄ʰ ˎˉʶˊˉʹʵʺˋʶʽ ˍʰ ˋ˔ʶˍʽˁʱ 

ʶ˄ʶˊʴʶʽʰˁʱ ˒ˊʱʴ˃ʰˍʰ[28]Φ ɶ cis ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ʰˋˍʰʻʺˌ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˋˍʰ ʴˊʰ˃˃ʽˁʱΣ 

ʶˏˁʰ˃ˉˍʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˃ʶ ˃ˇ˄ˇˏˌ ˔ʹ˃ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ C-C ˋˍˇ ˋˁʶ˂ʶˍʽˁˈ ˍˇˎˌ ˍ˃ʺ˃ʰΣ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ 
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ʵʶ˄ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ˋˍʶˊʶˇ˔ʹ˃ʽˁ˗˄ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄Φ ɼʰˍʱ ˍʹ˄ ˏˉʰˊ˅ʹ ʵʽˉ˂˗˄ ʵʶˋ˃˗˄ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʶʾˍʰʽ ˃ʽʰ ʶˉʽˉʶʵˈˍʹˍʰ ˋˍˇ ˃ˈˊʽˇ 

ˁʰʽ ˇʽ ˃ˈ˄ʶˌ ˉʽʻʰ˄ʷˌ ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ cis ˁʰʽ trans. H ʵʽʰ˒ˇˊʱ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ (ῳῴ)  ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍʹˌ 

trans ˁʰʽ gauche ˁʰˍʱˋˍʰˋʹˌΣ ˁʰʻˇˊʾʸʶʽ ˍʹ˄ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˃ʽʰˌ ʴ˖˄ʾʰˌ ˄ʰ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋʶ gauche 

ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˋʶ ʻʶˊ˃ʽˁʺ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰ[28]. 

1.2.3.2. ʆʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ 

ʆʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˇ ˍˊˈˉˇˌ ˃ʶ ˍˇ˄ ˇˉˇʾˇ ʵʽʰˍʱˋˋˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ όpendant 

groups) ˋʶ ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ˍʹ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱ όbackboneύ ˍ˖˄ ʲʽ˄ˎ˂ʽˁ˗˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Φ ʋʱˊʽ˄ ʰˉ˂ˈˍʹˍʰˌΣ 

ˇˊʾʸˇˎ˃ʶ ʵˏˇ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ ˋˍʽˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏ ̩ˈˉ˖ˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ɳʽˁˈ˄ʰ 

2Φ ʅˍʹ˄ ˉˊ˗ˍʹ ˇ˃ʱʵʰ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˍʰ ˋˁʶ˂ʶˍʽˁʱ ʰˍˇ˃ʽˁʱ ˍ˃ʺ˃ʰˍʰ ˍʹˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌ ˁʰʽ ˋˎ˃ʲˇ˂ʾʸˇ˄ˍʰʽ 

˃ʶ ɮ, ʁ ˄˗ ˋˍʹ ʵʶˏˍʶˊʹ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˍʰ ˍ˃ʺ˃ʰˍʰ ̱ ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ ˉˇˎ ˉˊˇʶˁʲʱ˂˂ˇˎ˄ h ˉˈ ˍʹ 

ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱ ˁʰʽ ˋˎ˃ʲˇ˂ʾʸˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ɰΦ ɶ ˍʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ ˇˊʾʸʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ 

ˉˊˈˋʹ˃ˇ ˍˇˎ ɰΦ ʁˊʾʸˇˎ˃ʶ ˃ʾʰ ˁʰˍʶˏʻˎ˄ˋʹ ˉˊˇˋˉʷ˂ʰˋʹˌ ʶˉʾ ˍʹˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌ ˁʰʽ ʴʽʰ ˁʱʻʶ 

ˋˎ˄ʵʶˍʽˁˈ ˋˁʶ˂ʶˍʽˁˈ ˍ˃ʺ˃ʰ ˍʰ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍʰ ˉˇˎ ˋˎ˄ʵʷˇˎ˄ ˍʰ ʵˏˇ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ ʱˍˇ˃ʰ ˁʰʻ˗ˌ ˁʰʽ 

ˍˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ ˉˇˎ ˋˎ˄ʵʷʶʽ ˍʹ˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁʺ ˇ˃ʱʵʰ ˃ʶ ˍʹ ̩ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱΦ̩ ɴˍˋʽΣ όᴆ1ˍˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ 

˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎ ˉˊ˗ˍˇˎ ˁʰʽ ʵʶˏˍʶˊˇˎ όˁʶ˄ˍˊʽˁˇˏύ ˋˁʶ˂ʶˍʽˁˇˏ ˍ˃ʺ˃ʰˍˇˌ ˋˍʹ˄ ʰ˂ˎˋʾʵʰΣ όᴆ2 ˍˇ 

ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎ ʵʶˏˍʶˊˇˎ ˁʰʽ ˍˇˎ ˍˊʾˍˇˎ ˍ˃ʺ˃ʰˍˇˌ ˋˍʹ˄ ʰ˂ˎˋʾʵʰ ˁʰʽ όᴆὴ ˍˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ 

˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎ ˁʶ˄ˍˊʽˁˇˏ ˍ˃ʺ˃ʰˍˇˌ ˁʰʽ ˍʹˌ ˉ˂ʶˎˊʽˁʺˌ ˇ˃ʱʵʰˌΦ ʆˇ ˉˊˈˋʹ˃ˇ ˍˇˎ ʰˊʽʻ˃ˇˏ ˉˇˎ 

ˉˊˇˁˏˉˍʶʽ ʰˉˈ ˍˇ ˃ʽˁˍˈ ʴʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇ (όᴆ1 όᴆ2) Ͻόᴆὴ, ʵʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˇ˃ʱʵʰ ɰ ˁʰʽ ˇˊʾʸʶʽ ˍʹ˄ 

ˍʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ [29].  

ɯ˂˂ˇˌ ˍˊˈˉˇˌ ˄ʰ ˇˊʾˋˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˍʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ ʶʾ˄ʰʽ ˄ʰ ʶ˅ʶˍʱˋˇˎ˃ʶ ʵˏˇ ʵʽʰʵˇ˔ʽˁʷˌ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ 

ˇ˃ʱʵʶˌ ˍʹˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌΦ ɮ˄ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˉˊˇˌ ˍʹ˄ ʾʵʽʰ ˉ˂ʶˎˊʱ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ ˍˈˍʶ ʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ 

ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ mesoΦ ʂˍʰ˄ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʶ˄ʰ˂˂ʱ˅ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ ˍˈˍʶ ʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ 

racem̌ [29] . To ˉˊˈˋʹ˃ˇ ˍˇˎ ɰ ˋˍʹ˄ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ meso ʶʾ˄ʰʽ ˉʱ˄ˍˇˍʶ ʻʶˍʽˁˈ ʶ˄˗ ˋˍʹ˄ 

ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ racem̌  ̱̌  ˉˊˈˋʹ˃ˇ ʶʾ˄ʰʽ ʰˊ˄ʹˍʽˁˈΦ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 2: ʆʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ ˃ʶ ˔ˊʺˋʹ ʵʽʰ˄ˎˋ˃ʱˍ˖˄[29] 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 3Υ ʆʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ ʰ˄ʱ ʵˎʱʵʶˌ  

 

 

ʇˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˍˊʾʰ ʶʾʵʹ ˍʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰˌ ˉˇˎ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇˎ˄ ˍʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺΦ  

× ɹˋˇˍʰˁˍʽˁˈ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˋˍˇ ˇˉˇʾˇ ˈ˂ʶˌ ˇʽ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ɰ ʷ˔ˇˎ˄ ˍˇ ʾʵʽˇ ˉˊˈˋʹ˃ˇ 

ˁʰʽ ʱˊʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ ʾʵʽʰ ˉ˂ʶˎˊʱ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ. ɳˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ˈ˂ʶˌ ˇʽ ʵʽʰʵˇ˔ʽˁʷˌ 

ʵˎʱʵʶˌ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˖ˌ meso.  

× ʅˎ˄ʵʽˇˍʰˁˍʽˁˈ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˋˍˇ ˇˉˇʾˇ ˇʽ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ ɰ ˁʰˍʷ˔ˇˎ˄ 

ʶ˄ʰ˂˂ʰˋˋˈ˃ʶ˄ˇ ˉˊˈˋʹ˃ˇ ˁʰʽ ʱˊʰ ʶ˄ʰ˂˂ʱ˅ ʻʷˋʶʽˌ ˋˍʹ˄ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱΦ ɳˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ˈ˂ʶˌ ˇʽ 

ʵʽʰʵˇ˔ʽˁʷˌ ʵˎʱʵʶˌ ̝ ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˖ˌ racemo. 

× ɮˍʰˁˍʽˁˈ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˋˍˇ ˇˉˇʾˇ ˇʽ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ ɰ ˉʰʾˊ˄ˇˎ˄ ˍˎ˔ʰʾˇ 

ˉˊˈˋʹ˃ˇ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʵʹ˂ʰʵʺ ˋʶ ʶ˄ˍʶ˂˗ˌ ˍˎ˔ʰʾʶˌ ʻʷˋʶʽˌΦ ɳˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˁʰʽ ʶ˄ʰ˂˂ʰʴʺ 

ˋˍˇ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʽˋ˃ˈ ˍ˖˄ ʵˎʱʵ˖˄ ʰˉˈ meso ˋʶ racemo [28, 29]. ɶ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ˍ˖˄ ʵˎʱʵ˖˄ 

˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ˍˏˉ˖˄ m ˁʰʽ r ʶʾ˄ʰʽ ˍˏˉˇˎ Bernoulli ˃ʶ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ʴˏˊ˖ ˋˍˇ лΦр ʴʽʰ ˁʱʻʶ 

ˍˏˉˇΦ 

ʁ ʲʰʻ˃ˈˌ ˍʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Σ ʶˉʹˊʶʱʸʶʽ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʷˌ ˍˇˎˌΦ ɴˍˋʽΣ ʰˁˈ˃ʰ ˁʰʽ ʾʵʽʰ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʷ˔ˇˎ˄ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌΦ 

1.2.3.3. ʅˍʶˊʶʱ ɼʰˍʱˋˍʰˋʹ 

ʁˊʽˋ˃ʷ˄ʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʱ ˃ˈˊʽʰ ʷ˔ˇˎ˄ ˍʹ˄ ʽˁʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ˁˊˎˋˍʰ˂˂˗˄ˇ˄ˍʰʽΦ ɶ ʽˁʰ˄ˈˍʹˍʰ 

ˁˊˎˋˍʱ˂˂˖ˋʹˌ ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˍˏˉˇ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˁʰʽ ˍʹ ˃ˇˊʽʰˁʺ ˍˇˎ ˃ʽˁˊˇʵˇ˃ʺΦ ʆʰ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˋˍʹ ˋˍʶˊʶʱ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄ˍʰʽ ˖ˌ ˉ˂ʺˊ˖ˌ ˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁʱΣ ʹ˃ʽ-

ˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁʱΣ ʺ ʱ˃ˇˊ˒ʰΦ ɼʰˍʱ ˍʹ˄ ʻʷˊ˃ʰ˄ˋʹ ˍ˖˄ ˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁ˗˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ʻʰ ʰˁˇ˂ˇˎʻʺˋʶʽ 

ʷ˄ʰˌ ˃ʶˍʰˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈˌ ˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ ʰˉˈ ˍʹ ˋˍʶˊʶʱ ˁʰʽ ˉ˂ʺˊ˖ˌ ˇˊʴʰ˄˖˃ʷ˄ʹ ʵʽʱˍʰ˅ʺ ˍˇˎ ˋˍˇ 

˔̠ ˊˇ ˋʶ ˃ʾʰ ˉʰ˔ˏˊʶˎˋˍʹ ˎʴˊʺ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˍˎ˔ʰʾʰˌ ʵˇ˃ʺˌΦ ʆˇ ˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇ ʰˎˍˈ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˍʺ˅ʹ 

ˁʰʽ ˂ʰ˃ʲʱ˄ʶʽ ˃ʷˊˇˌ ˈˍʰ˄ ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˂ʱʲʶʽ ˃ʾʰ ˇˊʽʰˁʺ ˍʽ˃ʺ ʹ ˇˉˇʾʰ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˍʺ˅ʹˌ (Ὕm ) [28]Φ ʅʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ˍʹˌ Ὕm  ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ˋʶ 

ˎʴˊʺ ˃ˇˊ˒ʺΣ ʶ˄˗ ˋʶ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ˍʹˌ Ὕm  ʶʾ˄ʰʽ ˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁˈΦ ɶ ˍʺ˅ʹ ˋˍʹ˄ ˉˊʰʴ˃ʰˍʽˁˈˍʹˍʰΣ 

ˉˊʰʴ˃ʰˍˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ˋʶ ʶˏˊˇˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʽ˗˄Φ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˈ˃˖ˌ ˍ˖˄ ʹ˃ʽˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁ˗˄ ˁʰʽ 

ʱ˃ˇˊ˒˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Σ ʹ ˃ʶʾ˖ˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ˋʶ ˍʺʴ˃ʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ʻʰ ˇʵʹʴʺˋʶʽ ˋˍʹ˄ 

ˎʰ˂˗ʵʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹΦ  

ʆˇ ˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸʶˍʰʽ ˖ˌ ˃ʶˍʱˉˍ˖ˋʹ ʵʽˈˍʽ ˋˎ˃ʲʰʾ˄ʶʽ ˋʶ ˃ʽʰ ˋˍʶ˄ʺ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʽʰˁʺ 

ˉʶˊʽˇ˔ʺ ʴˏˊ˖ ʰˉˈ ˃ʽʰ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ὝgΣ ˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ˇ˄ˇ˃ʱʸˇˎ˃ʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˎʰ˂˗ʵˇˎˌ 

˃ʶˍʱˉˍ˖ˋʹˌ[30]Φ ʅʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ʰ˄ʱ˃ʶˋʰ ˋˍʹ˄ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ Ὕg  ˁ ʰʽ Ὕm  ˍˇ ˎ˂ʽˁˈ ʷ˔ʶʽ ˉʽˇ 
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ʶ˂ʰˋˍʽˁʺ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˉˇˎ ˃ˇʽʱʸʶʽ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊˇ ˃ʶ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˎʴˊˇˏ ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ˎˉˈ˕ˎˁˍˇ 

ˎʴˊˈ [31]Φ ʅʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ˍʹˌ Ὕg  ̱ ˇ ˎ˂ʽˁˈ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˎʰ˂˗ʵʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹΦ ʆʰ 

˃ˈˊʽʰ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʶʴˁ˂˖ʲʽˋ˃ʷ˄ʰ[32] ˁʰʽ ˉʰˊʰˍʹˊˇˏ˄ˍʰʽ ˁʱˉˇʽʶˌ 

˃ʽˁˊʷˌ ˍ˃ʹ˃ʰˍʽˁʷˌ ˁʽ˄ʺˋʶʽˌ ˋˍʽˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Φ ɶ ˎʰ˂˗ʵʹˌ ˃ʶˍʱʲʰˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ 

ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ˁʰʽ ˁʽ˄ʹˍʽˁˈ ˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇΦ ɶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ Ὕg ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʻʶˊ˃ˇʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʽʵʽˈˍʹˍʰ ʵʾˇˍʽ 

ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˊˎʻ˃ˈ ˕ˏ˅ʹˌ[31]. ʅˍˇ ˋʹ˃ʶʾˇ ˎʰ˂˗ʵˇˎˌ ˃ʶˍʱˉˍ˖ˋʹˌ ˉʰˊʰˍʹˊˇˏ˄ˍʰʽ 

ʵˊʰ˃ʰˍʽˁʷˌ ʰ˂˂ʰʴʷˌ ˋˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΣ ʴʽΩ ʰˎˍˈ ˍˇ ˂ˈʴˇ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ˍˈˋˇ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʺ 

ʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˁˇ˄ˍʱ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ[27]. 

1.3 ʅʇɿɲʇɮʅɾʁɹ CNTs ME ɮɼʄʇɽɹɼɮ ʃʁɽʇɾɳʄɶ  

ʆʰ ʰˁˊˎ˂ʽˁʱ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ ˃ʾʰ ʰˉˈ ˍʽˌ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁˈˍʶˊʶˌ ˁʰˍʹʴˇˊʾʶˌ ʻʶˊ˃oˉ˂ʰˋˍʽˁ˗˄ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄Φ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˃ʰˌΣ ˉˊˇˋˁˇ˂˂˗˄ˍʰʽ ˃ʶ ˍˇˎˌ CNTs ˃ʷˋ˖ ˍʹˌ ˒ˎˋʽˁʺˌ ʵʽʶˊʴʰˋʾʰˌ 

ˍʹˌ ˉˊˇˋˊˈ˒ʹˋʹˌΦ ʁ ˋˎ˄ʵˎʰˋ˃ˈˌ ˍ˖˄ ʰˁˊˎ˂ʽˁ˗˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ˃ʶ CNTs ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʶˏˁˇ˂ˇˌΦ ʆʰ 

ʵˏˇ ʰˎˍʱ ˎ˂ʽˁʱ ʶʾ˄ʰʽ ʰˋˏ˃ʲʰˍʰ, ˃ʶ ʰˉˇˍʷ˂ʶˋ˃ʰ ˇʽ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˄ʰ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴˇˏ˄ 

ˋˎˋˋ˖˃ʰˍ˗˃ʰˍʰ ˋˍˇ ʶˋ˖ˍʶˊʽˁˈ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌΦ ʆʰ ʰˁˊˎ˂ʽˁʱ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˉʶˊʽʷ˔ˇˎ˄ ˉˇ˂ʽˁʷˌ 

ˇ˃ʱʵʶˌ, ʶ˄˗ ˇʽ CNTs ʶʾ˄ʰʽ ˃ʹ ˉˇ˂ʽˁʱ ˃ˈˊʽʰ ˁʰʽ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇˎ˄ ˎʵˊˈ˒ˇʲʶˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ. ɶ 

ˋˎˋˋ˖˃ʱˍ˖ˋʹ ʰˎˍʺΣ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʽˌ ʵʽʰ˒ˇˊʷˌ ˍʹˌ ʵˇ˃ʺˌ ˍˇˎˌΣ ˁʰʻ˗ˌ ˍʰ ʰˁˊˎ˂ʽˁʱ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ 

ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʱ˂ʰ ˃ˈˊʽʰ, ʶ˄˗ ˇʽ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ʷ˔ˇˎ˄ ˃ˇ˄ˇʵʽʱˋˍʰˍʹ ʵˇ˃ʺΣ ˁʰʽ ˋˍʽˌ 

ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ van der Waals ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ˉˇˎ ʵʶ˄ ˍˇˎˌ 

ʶˉʽˍˊʷˉˇˎ˄ ˍʹ ʵʽʰˋˉˇˊʱ ˍˇˎˌ ˃ʷˋʰ ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ [33]. ɮˎˍˈ ʷ˔ʶʽ ˖ˌ ʰˉˇˍʷ˂ʶˋ˃ʰ, ˈ˔ʽ ˃ˈ˄ˇ ˄ʰ ˃ʹ˄ 

ʲʶ˂ˍʽ˗˄ˇ˄ˍʰʽ ʰ˂˂ʱ ˁʰʽ ˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ˒ˇˊʷˌ ˄ʰ ˎˉˇʲʽʲʱʸˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ ˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ 

ˎ˂ʽˁ˗˄[34]. ʇˉɦˊ˔ˇˎ˄ ˉˇ˂˂ˇʾ ˍˊˈˉˇʽ ˄ʰ ˅ʶˉʶˊʰˋˍʶʾ ʰˎˍˈ ˍˇ ˉˊˈʲ˂ʹ˃ʰ ˍʹˌ ʵʽʰˋˉˇˊʱˌ ˍˇˎ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˃ʷˋʰ ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ ˁʰʽ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ ˁʰ˂ˏˍʶˊʹ ʹ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʵˏˇ ˎ˂ʽˁ˗˄Φ 

ɾʶˊʽˁˇʾ ʰˉˈ ʰˎˍˇˏˌ ʶʾ˄ʰʽ ̌ ʽ ʶ˅ʺˌ: [33],[8] 

¶ ɶ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʺ ˔ʹ˃ʽˁʺ ˍˊˇˉˇˉˇʾʹˋʹ ˍ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰΦ 

ɶ ˔ʹ˃ʽˁʺ ˍˊˇˉˇˉˇʾʹˋʹ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ ʶʾˍʶ ˃ʶ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʶʾˍʶ ˃ʶ ˃ʹ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ 

ʵʶˋ˃ˇˏˌΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ˃ʹ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁ˗˄ ʵʶˋ˃˗˄Σ ʹ ʲʶ˂ˍʾ˖ˋʹ ˍʹˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ 

˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʶˉʽˍʶˎ˔ʻʶʾ ˃ʶ ˍˏ˂ʽʴ˃ʰ (wrapping) ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ʴˏˊ˖ ʰˉˈ ˍˇ˄ CNT ˋʶ ʶ˂ʽˁˇʶʽʵʺ 

˃ˇˊ˒ʺΣ ˃ʶ ʴʷ˒ˎˊʶˌΣ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˉˇˎ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ʵˏˇ ʺ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ˎ˂ʽˁʱ ʶ˄ʾˋ˔ˎˋʹˌΣ ʺ ˃ʶ 

ʰˏ˅ʹˋʹ ˍʹˌ ʶʽʵʽˁʺˌ ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰˌ ʶˉʰ˒ʺˌΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ʶˏˁʰ˃ˉˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ˈˉ˖ˌ ˍˇ 

PMMAΣ ʵʶ˄ ʶˎ˄ˇʶʾˍʰʽ ˇ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈˌ ʶ˂ʽˁˇʶʽʵˇˏˌ ˃ˇˊ˒ʺˌ [35]Φ ʁʽ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇʾ ʵʶˋ˃ˇʾ ʶʾ˄ʰʽ 

ʽˋ˔ˎˊˈˍʶˊˇʽΣ ˃ˈ˄ʽ˃ˇʽ ˁʰʽ ˉʽˇ ʰˉˇˍʶ˂ʶˋ˃ʰˍʽˁˇʾΦ ɳˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʺ ˍˊˇˉˇˉˇʾʹˋʹ ˃ʶ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ 

ʵʶˋ˃ˇˏˌ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ ˃ʶ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˉˇˎ ˇʵʹʴʶʾ ˋˍʹ˄ ˉˊˇˋʻʺˁʹ 

ˁʰˊʲˇ˅ˎ˂ʾ˖˄ όςCOOɶύ ˁʰʽ ˎʵˊˇ˅ˎ˂ʾ˖˄ όςOHύΦ ʅʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʷ˔ˇˎ˃ʶ ˁʰ˂ˏˍʶˊʹ 

ʵʽʰˋˉˇˊʱ ˍ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄˖˄Φ ɼʰˍʱ ˍʹ˄ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹ ʰ˂˂ʱʸʶʽ ˇ ˎʲˊʽʵʽˋ˃ˈˌ ˍ˖˄ CNTs ʰˉˈ sp2 ˋʶ 

sp3Σ ʹ ˍˇˉʽˁʺ ˍˇˎˌ ʵˇ˃ʺΣ ʹ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˁʰʽ ˇʽ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁʷˌ ˍˇˎˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌΦ 

¶ ɶ ʰ˄ʱ˃ʶʽ˅ʹ ˃ʶ ˔ˊʺˋʹ ˁʱˉˇʽˇˎ ˁʰ˂ˇˏ ʵʽʰ˂ˏˍʹ  

ɮˉˇˍʶ˂ʶʾ ˍˇ˄ ˉʽˇ ˁˇʽ˄ˈ ˍˊˈˉˇ ʴʽʰ ˍʹ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʾʰ ˍˇˎ ˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ ˋʶ ˃ˇˊ˒ʺ ˒ʽ˂˃Φ ɾʶ 

ʽˋ˔ˎˊʺ ʰ˄ʱʵʶˎˋʹ ˍʹˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˁʰʽ ˍˇˎ CNT ˃ʷˋʰ ˋʶ ˁʰ˂ˈ ʵʽʰ˂ˏˍʹ ʶˉʽˍˎʴ˔ʱ˄ʶˍʰʽ ʹ 
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ʵʽʰˋˉˇˊʱ ˍˇˎ CNTΦ ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ, ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˔ˏˍʶˎˋʹ ˍˇˎ ˃ʾʴ˃ʰˍˇˌΦ ʆʷ˂ˇˌΣ ˇ ʵʽʰ˂ˏˍʹˌ 

ʰˉˇ˃ʰˁˊˏ˄ʶˍʰʽ ʶʾˍʶ ˃ʶ ʶ˅ʱˍ˃ʽˋʹ ʶʾˍʶ ˃ʶ ˅ʺˊʰ˄ˋʹΦ 

¶ ɶ ʰ˄ʱ˃ʶʽ˅ʹ ˍˇˎˌ ˃ʶ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʱ ˍʺʴ˃ʰˍʰ όmelt mixing). 

ɳʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˔ˊʺˋʽ˃ʹ ˃ʷʻˇʵˇˌ ʴʽʰ ˍʰ ʻʶˊ˃ˇˉ˂ʰˋˍʽˁʱΣ ʹ˃ʽ-ˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁʱ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ˍʰ ˇˉˇʾʰ 

ʶʾ˄ʰʽ ʰʵʽʱ˂ˎˍʰ ˋʶ ˁˇʽ˄ˇˏˌ ʵʽʰ˂ˏˍʶˌΦ I ʰ˄ʱ˃ʶʽ˅ʹ ˍ˖˄ ˍʹʴ˃ʱˍ˖˄ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˋʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ˈˉˇˎ 

ˍʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʰ˂ʰˁʱ ˁʰʽ ʵʽʰ˔ʶʽˊʾˋʽ˃ʰΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˋʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˈ 

ˍʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˍʺ˅ʹˌ ˃ʶ ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʺ ʷ˄ˍˇ˄˖˄ ʵʽʰˍ˃ʹˍʽˁ˗˄ ˍʱˋʶ˖˄ ˁʰˍʱ ˍʹ ˃ˇˊ˒ˇˉˇʾʹˋʹΦ H 

˃ˇˊ˒ˇˉˇʾʹˋʹ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰm ʴʾ˄ʶʽ ˃ʶ ʵʽʱ˒ˇˊʶˌ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌΣ ʰ˄ʰ˂ˈʴ˖ˌ ˍˇ ʶˉʽʻˎ˃ʹˍˈ ˋ˔ʺ˃ʰ ˍˇˎ 

ˍʶ˂ʽˁˇˏ ˉˊˇʿˈ˄ˍˇˌΦ ɱʽʰ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ʰˁˈ˃ʹ ˁʰ˂ˏˍʶˊˇ ˍˇ ʰˉˇˍʷ˂ʶˋ˃ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ ˉˊ˗ˍʰ ʱ˂ʶˋʹ 

ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ 

¶ In situ ̄ ˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˈˌ 

ɾʶ ˍʹ ˃ʷʻˇʵˇ ʰˎˍʺ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʰʽ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍʰ ˎ˂ʽˁʱ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˎ˕ʹ˂ˈˍʶˊʹˌ 

ˇ˃ˇʽˇʴʷ˄ʶʽʰˌ ˋʶ ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ˍʹ˄ ˍʶ˔˄ʽˁʺ ˍˇˎ ʵʽʰ˂ˏˍʹΦ ʅʶ ʰˎˍʺ ˍʹ ˃ʷʻˇʵˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˇˏ ʷ˔ˇˎ˃ʶ 

ˉˊ˗ˍʰ ʵʽʰˋˉˇˊʱ ˍ˖˄ CNTs ˃ ʷˋʰ ˋˍʰ ˃ˇ˄ˇ˃ʶˊʺ ˁʰʽ ˋˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ ʰˁˇ˂ˇˎʻʶʾ ˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˈˌΦ  

ʅˍʹ˄ ˉʰˊˇˏˋʰ ʵʽˉ˂˖˃ʰˍʽˁʺ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʺʻʹˁʰ˄ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʱ ˍˊˇˉˇˉˇʽʹ˃ʷ˄ˇʽ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ 

ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʰ˄ʰ˂ˇʴʾʶˌ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹˌΦ  

1.3.1. ɳ˒ʰˊ˃ˇʴʷˌ CNT ˄ ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ 
ɼʱˉˇʽʶˌ ʰˉˈ ˍʽˌ ˁˎˊʽˈˍʶˊʶˌ ɳ˒ʰˊ˃ˇʴʷˌ ˍ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ˃ʺˍˊʰˌ 

ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇ˄ˍʰʽ ˋˍˇ˄ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˉʾ˄ʰˁʰΦ ʅˍʹ˄ ˉˊ˗ˍʹ ˋˍʺ˂ʹ ʰ˄ʰ˒ʷˊʶˍʰʽ ˇ ˍˏˉˇˌ ˍˇˎ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΣ ʰ˄ ʵʹ˂ʰʵʺ ˉˊˈˁʶʽˍʰʽ ʴʽʰ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʰˉ˂ˇˏ ʹ ʵʽˉ˂ˇˏ ˍˇʽ˔˗˃ʰˍˇˌ ʶ˄˗ ˋˍʹ 

ʵʶˏˍʶˊʹ ˇ ˍˏˉˇˌ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ʅˍʹ˄ ˍˊʾˍʹ ˋˍʺ˂ʹ ʰ˄ʰ˒ʷˊˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˁˎˊʽˈˍʶˊʶˌ ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʷˌ ˍˇˎ 

ˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ ˁʰʽ ˋˍʹ˄ ˍʷˍʰˊˍʹ ˉ˖ˌ ʶˉʽʵˊʱ ʹ ˏˉʰˊ˅ʹ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˈˉ˖ˌ ʷ˔ʶʽ ʲˊʶʻʶʾ 

ʰˉˈ ˍʹ ʲʽʲ˂ʽˇʴˊʰ˒ʾʰΦ 

ɳʊɮʄɾʁɱɳʅ ɿɮɿʁʅʇɿɸɳʆʍɿ ʇɽɹɼʍɿ ɰɮʅɹʅɾɳɿɮ ʅɳ CNTs ɼɮɹ ʃʁɽʇɾɳʄɹɼɶ ɾɶʆʄɮ 

ʆˏˉˇˌ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ 

ʆˏˉˇˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ɳ˒ʰˊ˃ˇʴʷˌ ɳˉʾʵˊʰˋʹ ɮ˄ʰ˒ˇˊʷˌ 

MWCNTs ʁˊʴʰ˄ʽˁʱ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʁˊʴʰ˄ʽˁʱ LEDs ʋˊˈ˄ˇˌ ʸ˖ʺˌ [36, 37] 

SWCNTs, 

MWCNTs 
poly(3-hexylthiophene) ʊ̟ ˍˇʲˇ˂ˍʰʿˁ ɦ ɮˉˈʵˇˋʹ [36],[37] 

SWCNTs, 

MWCNTs 
Polyaniline ɾˉʰˍʰˊʾʶˌΣ 

ʰʽˋʻʹˍʺˊʶˌ ( 

ʰʽˋʻʹˍʺˊʶˌ ʰʶˊʾˇˎΣ 

ʲʽˇʰʽˋʻʹˍʺˊʶˌΣ ˔ʹ˃ʽˁˇʾ 

ʲʽˇʰʽˋʻʹˍʺˊʶˌύΣ 

˃ʽˁˊˇʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁʱ 

 [38],[37] 
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MWCNTs Silicone ʆʶ˔˄ˇ˂ˇʴʾʶˌ ʶˁˍˏˉ˖ˋʹˌ 

˃ʶ ˃ʶ˂ʱ˄ʽ 

 [8] 

SWCNTs, 

MWCNTs 
Polyaniline, polypyrrole, 

poly-(3,4-

ethylenedioxythiophene), 

poly(3-methyl-

thiophene) 

ʇˉʶˊˋˎˋˋ˖ˊʶˎˍʷˌ  [33] 

SWCNTs Poly(methyl 

methacrylate) 

ɰʽˇˁʰˍʰ˂ˎˍʽˁʱ ˒ʽ˂˃  [33],[39] 

ʃʾ˄ʰˁʰˌ 3Υ ɳ˒ʰˊ˃ˇʴʷˌ ʵʽʰ˒ˈˊ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄ ˃ʶ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ ˃ʺˍˊʶˌ ˁʰʽ CNTs 

2. ʅʆʁɹʋɳɹɮ ʇʃʁɽʁɱɹʅʆɹɼɶʅ ɳʃɹʅʆɶɾɶʅ ʆʍɿ ʇɽɹɼʍɿ 
ɱʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊʷˋʶʽ ʹ ˃ˇ˄ˍʶ˂ˇˉˇʾʹˋʹ ˁʱˉˇʽˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˄ʰ ˉˊˇˋʶʴʴʾˋʶʽ ˊʶʰ˂ʽˋˍʽˁʷˌ 

ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˁʰʽ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˋ˃ˇˏˌΣ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʴ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍˇˎˌ ˄ˈ˃ˇˎˌ ˍʹˌ ˒ˎˋʽˁʺˌ ˉˇˎ ˍˇ 

ˉʶˊʽʴˊʱ˒ˇˎ˄Φ ɱʽʰ ˉʰˊʱʵʶʽʴ˃ʰΣ ʴʽʰ ˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˋˍˇ ˃ˇˊʽʰˁˈ ʶˉʾˉʶʵˇ ʻʰ ʲʰˋʽˋˍˇˏ˃ʶ ˋˍʹ˄ 

ˁ˂ʰˋˋʽˁʺ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ˁʰʽ ˋˍʹ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁʺ ˒ˎˋʽˁʺΦ ɮ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΣ ʴʽʰ ˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˃ʽʰˌ ˃ʶʴʱ˂ʹˌ ʵˇ˃ʺˌ 

ʻʰ ʲʰˋʽˋˍˇˏ˃ʶ ˋˍʹ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ˋˎ˄ʶ˔ˇˏˌ ˃ʷˋˇˎΦ ɱʽʰ ˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˋˍˇ ʰˍˇ˃ʽˁˈ ʶˉʾˉʶʵˇΣ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ 

˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ʴ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˋˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰΦ ʀʶˁʽ˄˗˄ˍʰˌ ʰˉˈ ˍ ̌

ˎˉʶˊˋˏ˄ˇ˂ˇ ˍ˖˄ ˄ˈ˃˖˄ ˍʹˌ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺˌ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˁʰʽ ˁʱ˄ˇ˄ˍʰˌ 

ˁʱˉˇʽʶˌ ˉʰˊʰʵˇ˔ʷˌ, ˁʰˍʰ˂ʺʴˇˎ˃ʶ ˋˍˇ ˎˉˇˋˏ˄ˇ˂ˇΥ ˍʹ˄ ˁ˂ʰˋʽˁʺ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ˁʰʽ ˋˍʽˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ 

ˁʾ˄ʹˋʹˌ ˍˇˎ NewtonΦ ɸʶ˖ˊ˗˄ˍʰˌ ˂ˇʽˉˈ˄ ˈˍʽ ʴ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˃ʶ ʰˁˊʾʲʶʽʰ ˍʹ˄ ʰˊ˔ʽˁʺ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ 

ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΣ ʻʷˋʹ ˁʰʽ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰΣ ʶ˅ʱʴʶˍʰʽ ʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶ˅ʷ˂ʽ˅ ̋ˍˇˎΦ ʁʽ ˄ˈ˃ˇʽ ˍʹˌ ˁ˂ʰˋ̀ ʽˁʺˌ 

˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ̩ ʶʾ˄ʰʽ ˄ˍʶˍʶˊ˃ʽ˄ʽˋˍʽˁˇʾ ˉˇˎ ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ ˈˍʽ, ʷ˔ˇ˄ˍʰˌ ˉ˂ʺˊʹ ʴ˄˗ˋʹ ˍ˖˄ ʰˊ˔ʽˁ˗˄ 

ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄ ʁ ˄ˈˌ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΣ ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ˉˊˇʲ˂ʷ˕ˇˎ˃ʶ ˉ˂ʺˊ˖ˌ ˍʹ ˔ˊˇ˄ʽˁʺ ˍˇˎ ʶ˅ʷ˂ʽ˅ʹ.  

ʃʶˊ˄˗˄ˍʰˌ ˈ˃˖ˌ ˋˍʹ˄ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ, ʹ ʴ˄˗ˋʹ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ʰˊ˔ʽˁ˗˄ ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ 

ʶ˒ʽˁˍʺ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ ʰˊ˔ʺˌ ˍʹˌ ʰˉˊˇˋʵʽˇˊʽˋˍʾʰˌΦ ʅˏ˃˒˖˄ʰ ˃ʶ ʰˎˍʺ˄Σ ˋʶ ʷ˄ʰ ˁʲʰ˄ˍʽˁˈ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ 

˃ʶ ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ ˍʹˌ ˍʱ˅ʹˌ ˍˇˎ ) ʺ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌΣ ʵʶ˄ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˉˊˇˋʵʽˇˊʽˋˍʶʾ ˍʰˎˍˈ˔ˊˇ˄ʰ ˁʰʽ ˃ʶ 

ʰˁˊʾʲʶʽʰ ʹ ʻʷˋʹ ˍˇˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎ ˁʰʽ ʹ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˍˇˎΦ ɮˎˍˈ ˉˇˎ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˁʰʻˇˊʽˋˍʶʾΣ ʰ˄ ʴʽʰ 

ˉʰˊʱʵʶʽʴ˃ʰΣ ʶʾ˄ʰʽ ʴ˄˖ˋˍʺ ʹ ˇˊ˃ʺ ˍˇˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎΣ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˍˇ 

ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ ˋʶ ˃ʾʰ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʹ ʻʷˋʹ ˁʰʽ ˈ˔ʽ ʹ ʰˁˊʽʲʺˌ ʻʷˋʹΦ ʅˍʹ˄ ˁ˂ʰˋʽˁʺ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ, ˇ 

ˉˊˇˋʵʽˇˊʽˋ˃ˈˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ʰˉʰʽˍʶʾ ˍʹ ʴ˄˗ˋʹ ʵˏˇ ʰˊ˔ʽˁ˗˄ ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄ όʻʷˋʹ ˁʰʽ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰύ 

ʶ˄˗ ˋˍʹ˄ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ʰˊˁʶʾ ́  ʴ˄˗ˋʹ ˃ʾʰˌ ˃ˈ˄ˇ ʽʵʽˈˍʹˍʰˌ ʴʽʰ ˍˇ˄ ̄ ˂ʺˊʹ ˉˊˇˋʵʽˇˊʽˋ˃ˈ ̱ ˇˎ 

ˋˎˋˍ̋˃ ʰ̱ˇˌΦ ɮˎˍʺ ʶʾ˄ʰʽ  ́ˁˎ˃ʰˍˇˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ, ʹ ˇˉˇʾʰ ˉʶˊʽʷ˔ʶʽ ˍʹ˄ ʻʷˋʹ ˁʰʽ ˍʹ˄ ˇˊ˃ʺ ˍˇˎ 

ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎΣ ˁʰʻ˗ˌ ˁʰʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˉˇˎ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ˇˎ˄ ˉ˂ʺˊ˖ˌ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰΦ ɶ ˁˎ˃ʰˍˇˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ 

ʰˎˍʺ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶʽ ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍˇˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎΣ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ʶʾ˄ʰʽ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˍˇˎ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ ˍʹˌ 

ʻʷˋʹˌ ► ˍ̌ ˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎ ˁʰʽ ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎ tΣ ˁʰʽ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ  (►,ὸ) . ɮ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ ˂ˇʽˉˈ˄Σ ˃ʶ ˍʹ˄ 

ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˍˇˎ Newton ˋˍʹ˄ ˁ˂ʰˋʽˁʺ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ, ˋˍʹ˄ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ʹ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˍˇˎ 

{ŎƘǊǀŘƛƴƎŜr ́  ˇˉˇʾʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˉʶˊʽʴˊʱ˕ʶʽ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʶ˅ʺˌΥ 
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            Ὥü
‬ 

‬ὸ
= Ὄ              (2)  

ʂˉˇˎ Υ 

Ὥ: ́  ˒ ʰ˄ˍʰˋˍʽˁ ̋˃ ˇ˄ʱʵʰ 

ü=
Ὤ

2“
: ́  ˋˍʰʻʶˊʱ ˍˇˎ Planck ɻ ʽʰʽˊˇˏ˃ʶ˄ʹ ˃ʶ нˉ 

 : ́  ˁˎ˃ʰˍˇˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˉˇˎ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶʽ ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍˇˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎ 

Ὄ: ̌  ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ˍʹˌ ˔ʰ˃ʽ˂ˍˇ˄ʽʰ˄ʺˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ 

ɶ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ (2)  ̌ ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ̝ ˊˇ˄ʽˁʱ ʶ˅ʰˊˍ˗˃ʶ˄ʹ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ {ŎƘǊǀŘƛƴƎŜr. 

ʅˍʹ˄ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺΣ ˋʶ ˁʱʻʶ ˒ˎˋʽˁˈ ˃ʷʴʶʻˇˌ ʰ˄ˍʽˋˍˇʽ˔ʶʾ ʷ˄ʰˌ ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ[40]. 

ɳ˒ʰˊ˃ˈʸˇ˄ˍʰˌ ˁʱˉˇʽˇ˄ ˍʶ˂ʶˋˍʺ ˋˍʹ˄ ˁˎ˃ʰˍˇˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ   ˉʰʾˊ˄ˇˎ˃ʶ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ ˍʽ˃ʷˌ ʴʽʰ 

ˁʱˉˇʽˇ ˒ˎˋʽˁˈ ˃ʷʴʶʻˇˌΣ ʱ˂˂ʰ ˁʰʽ ˍˇ ˉˈˋˇ ˉʽʻʰ˄ʺ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˁʱʻʶ ˍʽ˃ʺΦ ʁ ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ 

ʶʾ˄h ʽ ʾˋˇˌ ˃ʶ ˍʹ˄ ʰˊʽʻ˃ʹˍʽˁʺ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ʶ˄˗ ˇ ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ˍʹˌ ˇˊ˃ʺˌ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋˇˌ ˃ʶ ὴǶ= Ὥüɳ , 

ˈˉˇˎ ɳ  o ɻ ʽʰ˄ˎˋ˃ʰˍʽˁˈˌ ̱ ʶ˂ʶˋˍʺˌ ̱ ʹˌ ˁ˂ʾˋʹˌ ̄ ˇˎ ʽˋˇˏˍʰʽ ˃ʶΥ ɳ =
Ћ

Ћx
,
Ћ

Ћώ
,
Ћ

Ћz
.  

ɴ˄ʰˌ ʰˉˈ ˍˇˎˌ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁˈˍʶˊˇˎˌ ˍʶ˂ʶˋˍʷˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ʶʾ˄ʰʽ ˇ 

ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ˍʹˌ ˔ʰ˃ʽ˂ˍˇ˄ʽʰ˄ʺˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˍʹˌ ˇ˂ʽˁʺˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΣ 

ˉˇˎ ˉˊˇˁˏˉˍʶʽ ʰˉˈ ̱ ˇ ʱʻˊˇʽˋ˃ʰ ˍʹˌ ˁʽ˄ʹˍʽˁʺˌ ˁʰʽ ˍʹˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ [40]. 

ῷ= Ὼ+ Ὗ                          (3) 

ʂˉˇˎΥ ὑ=
ὴ2

2ά
  

ɾʶ ˍʹ ˔ˊʺˋʹ ˍʶ˂ʶˋˍ˗˄ ʹ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˉʰʾˊ˄ʶʽ ˍʹ ˃ˇˊ˒ʺΥ 

ῷ= Ὼ+ Ὗ=
ὴǶ2

2ά
+ Ὗ     (4)  

ɳˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ˇ ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ˍʹˌ ˔ʰ˃ʽ˂ˍˇ˄ʽʰ˄ʺˌ ʶʾ˄ʰʽΥ 

ῷ=
ü2

2ά
ᶯ2 + Ὗ             (5) 

ʃʰʾˊ˄ˇ˄ˍʰˌ ˖ˌ ˉʰˊʰʵˇ˔ʺ ˈˍʽ ʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ Ὗ ʶʾ˄ʰʽ ʰ˄ʶ˅ʱˊˍʹˍʹ ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎΣ ˃ʽʰ 

ˉʰˊʰʵˇ˔ʺ ˉˇˎ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʻʶ˖ˊʹʻʶʾ ʰˊˁʶˍʱ ˂ˇʴʽˁʺ, ˍˈˍʶ ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ʰˉˇˍˎˉ˗ˋˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ 

ˁˎ˃ʰˍˇˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ   ˖ˌ ˍˇ ʴʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇ ʵˏˇ ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶ˖˄Σ ˃ʶ ˍʹ ˃ʾʰ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˃ˈ˄ˇ 

ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ˁʰʽ ˍʹ˄ ʱ˂˂ʹ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˃ˈ˄ˇ ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎΣ ʵʹ˂ʰʵʺΥ 

 ὶ,ὸ= ‪ὶϽὊὸ     (6) 

ɾʷˋ˖ ʰˎˍʺˌ ˍʹˌ ˉʰˊʰʵˇ˔ʺˌ ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ˇʵʹʴʹʻˇˏ˃ʶ ˋʶ ˃ʽʰ ˔ˊˇ˄ʽˁʱ ʰ˄ʶ˅ʱˊˍʹˍʹ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ 

ʰ˄ ʰ˄ˍʽˁʰˍʰˋˍʺˋˇˎ˃ʶ ˋˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ 2  ˍʹ˄ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˍˇˎ   ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ 6 . 

ʁʵʹʴˇˏ˃ʰˋˍʶ ˂ˇʽˉˈ˄ ˋˍʹ ˋ˔ʷˋʹ[40] : 
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ῷ‪= ῴ‪                          (7) 

ʂˉˇˎ ῴ ʁ ʾ˄ʰʽ ˃ʾʰ ˋˍʰʻʶˊʱΦ ɶ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˎˍʺ ˇˊʾʸʶˍʰʽ ˖ˌ ʹ ˔ˊˇ˄ʽˁʱ ʰ˄ʶ˅ʱˊˍʹˍʹ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ 

{ŎƘǊǀŘƛƴƎŜr ˁʰʽ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸʶˍʰʽ ˖ˌ ˃ʾʰ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ʽʵʽˇˍʽ˃˗˄Σ ˃ʷˋ˖ ˍʹˌ ˇˉˇʾʰ ˉˊˇˁˏˉˍˇˎ˄ 

ʽʵʽˇˍʽ˃ʷˌ ˍʹˌ ˔ʰ˃ʽ˂ˍˇ˄ʽʰ˄ʺˌΦ ɳˉʶʽʵʺ ˈ˃˖ˌΣ ʹ ˔ʰ˃ʽ˂ˍˇ˄ʽʰ˄ʺ ʽˋˇˏˍʰʽ ˃ʶ ˍʹ˄ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˍˇˎ 

ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ, ˇʽ ʽʵʽˇˍʽ˃ʷˌ ˍʹˌ ʻʰ ˍʰˎˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˍʽˌ ʶ˄ʶˊʴʶʽʰˁʷˌ ˋˍʱʻ˃ʶˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ ɮˎˍʺ 

ʹ ˃ˇˊ˒ʺ ˍʹˌ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹˌ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʺ ʴʽʰ ˍʽˌ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁʷˌ ˃ʶʻˈʵˇˎˌΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ 

ʰˎˍʺ ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊˇˏ˃ʶ ʷ˄ʰ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ ˃ʶ ˃ʽʰ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˍˇˎ ˔˗ˊˇˎ ˃ʶˍʰ˅ˏ ὠ ˁʰʽ ὠ+ dὠ 

ˉˊˇˁˏˉˍʶʽ ˈˍʽ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋʹ ˃ʶΥ 

ὖὶ= ȿ‪(ὶ)ȿ2Ὠὠ

ὠ+Ὠὠ

ὠ

ᵼὴὶὨὠ= ȿ‪(ὶ)ȿ2Ὠὠ          (8)  

ʆo ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁˈ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ˈˍʽ ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ʶʾ˄ʰʽ ʰ˄ʶ˅ʱˊˍʹˍʹ ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎΦ 

ʁʽ ˂ˏˋʶʽˌ ˍ˖˄ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶ˖˄ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍˇˏ˄ ʰˊʽʻ˃ʹˍʽˁʱ ˋʶ ˉʶˊʽˇˊʽˋ˃ʷ˄ˇ 

ʰˊʽʻ˃ˈ ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄Φ ʅʶ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊʶˌ ʰˉˈ ʵˏˇ ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ ʴʽʰ ˄ʰ ˂ˏˋˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˔ˊˇ˄ʽˁʱ 

ʶ˅ʰˊˍ˗˃ʶ˄ʹ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˍˇˎ {ŎƘǊǀŘƛƴƎŜr ʴʽʰ ɿ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Σ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ˂ˏˋˇˎ˃ʶ ˃ʽʰ 

˃ʶˊʽˁʺ ʵʽʰ˒ˇˊʽˁʺ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˍʹˌ ˇˉˇʾʰ ˇ ʲʰʻ˃ˈˌ ˉˇ˂ˎˉ˂ˇˁˈˍʹˍʰˌ ʶ˂ʱ˔ʽˋˍʶˌ ˒ˇˊʷˌ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ 

˃ʶʽ˖ʻʶʾ, ˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ˇˊʽʰˁ˗˄ ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄ ˁʰʽ ˍʹˌ ʴʶ˖˃ʶˍˊʾʰˌ, ˁʰʽ ˄ʰ ˇʵʹʴʹʻˇˏ˃ʶ ˋʶ ˃ʽʰ ˋˎ˄ʺʻʹˌ 

ʵʽʰ˒ˇˊʽˁʺ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹΦ ɽˈʴ˖ ˍ˖˄ ˉʶˊʽˇˊʽˋ˃˗˄ ˉˇˎ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˋˍʽˌ ʰˊʽʻ˃ʹˍʽˁʷˌ ʶˉʽ˂ˏˋʶʽˌΣ ʴʾ˄ʶˍʰʽ 

˔ˊʺˋʹ ˉˊˇˋʶʴʴʽˋˍʽˁ˗˄ ˃ʶʻˈʵ˖˄Φ  

ʅʶ ʰ˄ˍʾʻʶˋʹ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ˁʰʽ ˍʹ˄ ˁ˂ʰˋˋʽˁʺ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺΣ ˋˍʽˌ ˇˉˇʾʶˌ ʻʶ˖ˊˇˏ˃ʶ ˍʰ 

ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ˖ˌ ˉˎˁ˄ˈˍʹˍʶˌ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰˌ ˁʰʽ ˃ʶ˃ˇ˄˖˃ʷ˄ʶˌ ˋʹ˃ʶʽʰˁʷˌ ˃ˇ˄ʱʵʶˌΣ ʷˊ˔ʶˍʰʽ ʹ 

˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺ ˋˎ˄ʶ˔ˇˏˌ ˃ʷˋˇˎ ˋˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ʻʶ˖ˊʶʾˍʰʽ ˈˍʽ ˈ˂ʹ ʹ ˏ˂ʹ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˁʰˍʰ˄ʷ˃ʶˍʰʽ ˃ʶ 

ˋˎ˄ʶ˔ʺ ˁʰʽ ˇ˃ˇʴʶ˄ʺ ˍˊˈˉˇ ˋʶ ʷ˄ʰ˄ ˔˗ˊˇΣ ˇ ˇˉˇʾˇˌ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˈʴˁˇˌ ʶ˂ʷʴ˔ˇˎΦ ʁʽ 

˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʷˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˉˇˎ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ˇˎ˄ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶˊʽˁʷˌ ʵʽʰ˒ˇˊʽˁʷˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌΣ ʹ 

ʶˉʾ˂ˎˋʹ ˍ˖˄ ˇˉˇʾ˖˄ ˇʵʹʴʶʾ ˋˍʽˌ ˃ʷˋʶˌ ˍʽ˃ʷˌ ˍ˖˄ ˒ˎˋʽˁ˗˄ ˃ʶʴʶʻ˗˄ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˁʰʽ 

ʰˉʰʽˍʶʾ ˍʹ˄ ʴ˄˗ˋʹ ˍ˖˄ ˇˊʽʰˁ˗˄ ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ ʁ ʵʽʰ˔˖ˊʽˋ˃ˈˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ 

˃ʶ ˍˇ ˉʶˊʽʲʱ˂˂ˇ˄ ˍˇˎ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʷˋ˖ ˍ˖˄ ˇˊʾ˖˄ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ. ɱʽʰ ˍʰ ˊʶˎˋˍʱΣ ʹ 

˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˊˇʺˌ ʹ ˇˉˇʾʰ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶˍʰʽ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ Navier-

Stokes [40]. 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 4Υ ʆʰ˅ʽ˄ˈ˃ʹˋʹ ˍ˖˄ ʇˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁ˗˄ ɾʶʻˈʵ˖˄ 

ɴ˔ˇ˄ˍʰˌ ˁʱ˄ʶʽ ˍʹ˄ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʶʽˋʰʴ˖ʴʺ ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ʰ˄ʰ˂ˏˋˇˎ˃ʶ ˍʽˌ ʵʽʱ˒ˇˊʶˌ 

ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁʷˌ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ʴʽʰ ˍʽˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˋˍʹ˄ ʶˉʽˋˍʺ˃ʹ ˍ˖˄ 

ˎ˂ʽˁ˗˄Φ ʁʽ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˉʰˊʷ˔ˇˎ˄ ˃ʽʰ ʶʽˁˈ˄ʰ ʴʽʰ ˍʹ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄Σ ˍʹ ʵˇ˃ʺ ˍˇˎˌ 

ˁʰʽ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎˌΦ ɶ ˍʰ˅ʽ˄ˈ˃ʹˋʹ ˍ˖˄ ˍʶ˔˄ʽˁ˗˄ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ʲʱˋʶʽ ˍʹˌ ˁ˂ʽ˃ʱˁ˖ˋʹ ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎ ˁʰʽ 

ˍˇˎ ˃ʶʴʷʻˇˎˌ ˍ˖˄ ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄ όmultiscale modeling) ˁʰʽ ˋˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˋˍˇˎˌ ˒ˎˋʽˁˇˏˌ ˄ˈ˃ˇˎˌ 

ˉˇˎ ʵʽʷˉˇˎ˄ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˋˍʹ˄ ˁʱʻʶ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ [41]Φ ʆʰ ˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ʰ ˉˇˎ ˋˎ˃ʲʰʾ˄ˇˎ˄ ˋˎ˄ʺʻ˖ˌΣ 

ʵʶ˄ ˇ˒ʶʾ˂ˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˃ʾʰ ˃ʶ˃ˇ˄˖˃ʷ˄ʹ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰΣ ˈ˃˖ˌ ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ˍʽˌ ʵʽʰ˔˖ˊʾˋˇˎ˃ʶ ˃ʶ 

ˉˊˇˋʶʴʴʾˋʶʽˌ ˁʰʽ ˉʰˊʰʵˇ˔ʷˌΦ ɴˍˋʽ ʷ˔ˇˎ˃ʶ, ˍ́ ˄ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁʺΣ ˍʹ˄ ʰˍˇ˃ʽˋˍʽˁʺΣ ˍ ́˃ʽˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺΣ 

ˍʹ ˃ʶˋˇˋˁˇˉʽˁʺ ˁʰʽ ˍʹ ˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰΦ ʇˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˉˇ˂˂ʷˌ ˃ʷʻˇʵˇʽ, ˔˖ˊʾˌ ˈ˃˖ˌ ˄ʰ 

ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˁʱˉˇʽʰ ˃ʶ˃ˇ˄˖˃ʷ˄ʹ ˃ʷʻˇʵˇˌΣ ʹ ˇˉˇʾʰ ʻʶ˖ˊʶʾˍʰʽ ˁʰ˂ˏˍʶˊʹ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˉˊˈʲ˂ʶ˕ʹ ˍ˖˄ 

ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄Σ ʵʽˈˍʽ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ˇˎ˄ ˍʰ ˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ʰ ˉˇˎ ˋˎ˃ʲʰʾ˄ˇˎ˄ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ 

ˁ˂ʾ˃ʰˁʶˌΦ ɱʽʰ ˁʰ˂ˏˍʶˊʰ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ʰˉʰʽˍʶʾˍʰʽ ˇ ˋˎ˄ʵˎʰˋ˃ˈˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ˍʶ˔˄ʽˁ˗˄. ɶ 

ˍʰ˅ʽ˄ˈ˃ʹˋʹ ʴʽʰ ˍʰ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ ˃ʶʴʷʻʹ ˁʰʽ ˔ˊˈ˄ˇˎˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʶ˅ʺˌ[40, 42]: 

¶ ɶ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁʺκ ɮˍˇ˃ʽˋˍʽˁʺ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰΥ 

ɶ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁʺ ʵˇ˃ʺ ʶ˄ˈˌ ˎ˂ʽˁˇˏ ʵʾ˄ʶʽ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ˋ˔ʶˍʽˁʱ ˃ʶ ˍʹ ˃ˇˊʽʰˁʺ ʴʶ˖˃ʶˍˊʾʰΣ ˍʽˌ 

˃ʰʴ˄ʹˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ, ˍʽˌ ʵʽʶʴʶˊ˃ʷ˄ʶˌ ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ ˁʰʽ ˍʹ ˔ʹ˃ʶʾʰ ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄. ɱʽʰ ˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ 

ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ˇʽ ˄ˈ˃ˇʽ ˍʹˌ ˁʲʰ˄ˍˇ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺˌ (QM) ˁʰʽ 

ʶˉʽʵʽ˗ˁʶˍʰʽ ʹ ʶˉʾ˂ˎˋʹ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹˌ {ŎƘǊǀŘƛƴƎŜr ʴʽʰ ˉˇ˂˂ʱ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰΦ ɱʽʰ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁʱ 

ʶ˒ʽˁˍʷˌ ˇʽ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰΣ ˍˇ ˃ʷʴʶʻˇˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˅ʶˉʶˊ˄ʱ ˍʽˌ 
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˃ʶˊʽˁʷˌ ʶˁʰˍˇ˄ˍʱʵʶˌ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰΦ ʁʽ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ˔˖ˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʵˏˇ 

ˁʰˍʹʴˇˊʾʶˌΥ 

§ ʆʽˌ ab-initio ˃ʶʻˈʵˇˎˌΣ ˇʽ ˇˉˇʾʶˌ ʶˉʽ˂ˏˇˎ˄ ˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ {ŎƘǊǀŘƛƴƎŜr ˃ʶ 

ˉˊˇˋʶʴʴʽˋˍʽˁʷˌ ˃ʶʻˈʵˇˎˌΦ ɾʾʰ ˍʷˍˇʽʰ ˉˊˇˋʷʴʴʽˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˃ʷʻˇʵˇˌ HartreeςFock 

(HFύ ʹ ˇˉˇʾʰ ˂ʰ˃ʲʱ˄ʶʽ ˎˉˈ˕ʹ ˍʹ˄ ʰ˄ˍʽˋˎ˃˃ʶˍˊʽˁˈˍʹˍʰ ˍ˖˄ ˁˎ˃ʰ̱ˇˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶ˖˄ 

ˍ˖˄ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʾ˖˄, ʶ˄˗ ˃ʾʰ ʱ˂˂ʹ ˃ʷʻˇʵˇˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʹ Density 

Functional Theory (DFT), ʹ ˇˉˇʾʰ ʰ˄ˍʽˁʰʻʽˋˍʱ ˍʹ˄ ˁˎ˃ʰˍˇˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˃ʶ ˍʹ 

ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˉˎˁ˄ˈˍʹˍʰˌ ˍ˖˄ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʾ˖˄Σ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴ˗˄ˍʰˌ ʷˍˋʽ ʷ˄ʰ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˉˇˎ 

ʵʶ˄ ʰ˂˂ʹ˂ˇʶˉʽʵˊˇˏ˄ ˍʰ ʹ˂ʶˁˍˊˈ˄ʽʰ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌΦ 

§ ʆʽˌ ʹ˃ʽ-ʶ˃ˉʶʽˊʽˁʷˌ ˃ʶʻˈʵˇˎˌΣ ˇʽ ˇˉˇʾʶˌ ˉˊˇˍʽ˃˗˄ˍʰʽΣ ˈˍʰ˄ ˍʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ʶʾ˄ʰʽ 

˃ʶʴʱ˂ʰ ˁʰʽ ˋˏ˄ʻʶˍʰ ˁʰʽ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˃ʶʴʱ˂ʹ ˉˇ˂ˎˉ˂ˇˁˈˍʹˍʰ. 

¶ ɮˍˇ˃ʽˋˍʽˁʺκ ɾʽˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰΥ 

ʁʽ ˄ˈ˃ˇʽ ˉˇˎ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ˇˎ˄ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˋˍʹˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˁ˂ʰˋ̀ ʽˁ̋  ˒ˎˋʽˁʺΦ ʅʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ 

ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ʵʶ˄ ˂ʰ˃ʲʱ˄ˇ˄ˍʰʽ ˎˉˈ˕ʽ˄ ˇʽ ˁʽ˄ʺˋʶʽˌ ˍ˖˄ ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʾ˖˄Φ ʁʽ ʵˏˇ ʲʰˋʽˁʷˌ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌ ˋʶ 

ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ɾˇˊʽʰˁʺ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ˁʰʽ ́  ˃ ʷʻˇʵˇˌ ɾonte Carlo.  

Á ɾˇˊʽʰˁʺ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺ όMDύΥ ʶʾ˄ʰʽ ʷ˄ʰ ˔ˊʺˋʽ˃ˇ ʶˊʴʰ˂ʶʾˇ ˍˇ ˇˉˇʾˇ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ 

ʴʽʰ ˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˉˇ˂˂˗˄ ˒ʰʽ˄ˇ˃ʷ˄˖˄ ˋˍʹ ˄ʰ˄ˇˁ˂ʾ˃ʰˁʰΦ ɶ ʲʰˋʽˁʺ ˍʹˌ ʰˊ˔ʺ ʶʾ˄ʰʽ ʹ 

ʶˉʾ˂ˎˋʹ ˍ˖˄ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶ˖˄ ˁʾ˄ʹˋʹˌ ˍˇˎ Newton ʷ˔ˇ˄ˍʰˌ ˍʽˌ ʰˊ˔ʽˁʷˌ ʻʷˋʶʽˌ ˁʰʽ 

ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄Φ ɳʾ˄ʰʽ ˃ʾʰ ˄ˍʶˍʶˊ˃ʽ˄ʽˋˍʽˁʺ ˃ʷʻˇʵˇˌ ˁʰˍʱ˂˂ʹ˂ʹ ʴʽʰ ˍʹ 

˃ʶ˂ʷˍʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁ˗˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ O ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍ˖˄ ˒ˇˊˍʾ˖˄ ˋˍʰ 

ʱˍˇ˃ʰ όˈˉˇˎ ʰˎˍˈˌ ʶʾ˄ʰʽ ʰˉʰˊʰʾˍʹˍˇˌύ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˋˎ˄ʺʻ˖ˌ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽ˗˄ˍʰˌ ˍˇˎˌ 

˄ˈ˃ˇˎˌ ˍʹˌ QM. 

Á Monte CarloΥ ɳʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ˋˍˇ˔ʰˋˍʽˁʺ ˃ʷʻˇʵˇˌ ʹ ˇˉˇʾʰ ˃ʶ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁʺ ˉˊˇˋʷʴʴʽˋʹ 

ʶ˄ˈˌ ʵʶʾʴ˃ʰˍˇˌ ˁʰʻˇˊʾʸʶʽ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎΦ ʁ ʲʰˋʽˁˈˌ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ ˍʹˌ ˃ʶʻˈʵˇˎ 

Monte Carlo ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˍˎ˔ʰʾʰ ʶˉʽ˂ˇʴʺ ˁʱˉˇʽˇˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎ ˁʰʽ ˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍʹˌ 

ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ʰˎˍˇˏΦ ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ ˍˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ ˃ʶˍʰˍˇˉʾʸʶˍʰʽ ˋʶ ˍˎ˔ʰʾʰ ʻʷˋʹ ˁʰʽ 

ˎˉˇ˂ˇʴʾʸʶˍʰʽ ʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˍˇˎ ʶ˅ʰˊ˔ʺˌΦ ɶ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺ ˍʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾ ˍˇ 

ˁˊʽˍʺˊʽˇ ʴʽʰ ˍˇ ʶʱ˄ ˍʶ˂ʽˁʱ ʶʾ˄ʰʽ ʵʶˁˍʺ ʺ ʰˉˇˊˊʾˉˍʶˍʰʽ ʹ ˃ʶˍʰˍˈˉʽˋʹ ˍˇˎ 

ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎΦ ʁ ˉʽˇ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁˈˌ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ ˍʹˌ MC ʶʾ˄ʰʽ ˇ Metropolis MCΦ ɾʶ ˍʹ 

ɾC ˃ ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ ˇʽ ˋˍʰˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ 

¶ ɾʽˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺκɾʶˋˇˋˁˇˉʽˁʺ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰΥ 

ʆʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ˉʶˊʽʴˊʰ˒ʻˇˏ˄ ʶʾˍʶ ʰˉˈ ˍʽˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˍˇˎ 

Newton ʶʾˍʶ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ Brown. ɶ ˁʾ˄ʹˋʹ ʰˎˍʺ ʰ˒ˇˊʱ ˍʹ˄ ˍˎ˔ʰʾʰ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍ˖˄ ˃ʶʴʱ˂˖˄Σ 

ˋˍʶˊʶ˗˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˃ʷˋʰ ˋʶ ʷ˄ʰ ˊʶˎˋˍˈ ˁʰʽ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ LangevinΣ ʹ 

ˇˉˇʾʰ ʶʽˋʱʴʶʽ ˋˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˍˇˎ Newton ʵˏˇ ʶˉʽˉ˂ʷˇ˄ ˈˊˇˎˌ ʵˏ˄ʰ˃ʹˌΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰΣ ʹ 

ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˉˇˎ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶʽ ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ Brown ʁ ʾ˄ʰʽ [40]: 

ά
Ὠ2ὶ

Ὠὸ2
= ╕ ‎

Ὠὶ

Ὠὸ
+ ὶὥὲὨ ὸ               (9) 
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ɶ ὶὥὲὨ(ὸ) ʶʾ˄ʰʽ ˍˎ˔ʰʾʰ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ˍʹˌ ˋˏʴˁˊˇˎˋʹˌ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˃ʶ ˍˇ ˉʶˊʽʲʰ˂˂ˈ˃ʶ˄ˇ ˊʶˎˋˍˈ ˁʰʽ 

ʹ ╕ ̌  ˈˊˇˌ ˍʹˌ ʵˏ˄ʰ˃ʹˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˋˍʹ˄ ˁ˂ʰˋʽˁʺ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ˍˇˎ Newton.  

ʅˍʽˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ʰˎˍʺˌ ˍʹˌ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰˌΣ ˍʰ ˃ˈˊʽʰ ˉˇˎ ˃ʶ˂ʶˍ˗˄ˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ˁˎˊʾ˖ˌ ˃ˈˊʽʰ 

ʲʽˇ˂ˇʴʽˁ˗˄ ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄ ˁʰʽ ˃ʰˁˊˇ˃ˈˊʽʰ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ʷ˔ˇˎ˄ ˃ʶʴʱ˂ˇˎˌ ˔ˊˈ˄ˇˎˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˁʰʽ 

ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ ʶ˃ˉˈʵʽˇ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˍˇˎˌ ˃ʷˋ˖ ˍʹˌ ʰˍˇ˃ʽˋˍʽˁʺˌ ˃ʶʻˈʵˇˎ ˍʹˌ ɾˇˊʽʰˁʺˌ 

ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌΣ ˁʰʻ˗ˌ ˇʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ʴʽʰ ˍʷˍˇʽʰ ˃ʶʴʱ˂ʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ʴʽʰ ˁʱʻʶ ʱˍˇ˃ˇ ˅ʶ˔˖ˊʽˋˍʱ ʻʰ 

ʵˎˋ˔ʶˊʱ˄ʶʽ ˍˇˎˌ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇˏˌ ˁʰʽ ʻʰ ʰˎ˅ʺˋʶʽ ˁʰˍʱ ˉˇ˂ˏ ˍˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁˈ ˁˈˋˍˇˌΦ 

ʅˍʽˌ ˉʶˊʽˉˍ˗ˋʶʽˌ ʰˎˍʷˌΣ ˍˇ ˉˊˈʲ˂ʹ˃ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˂ˎʻʶʾ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽ˗˄ˍʰˌ ˃ʶʻˈʵˇˎˌ 

ʰʵˊˇˉˇʾʹˋʹˌ όcoarse-grained methods) ˈˉ˖ˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ Dissipative Particle Dynamics (DPDύ ʺ ʹ 

˃ʷʻˇʵˇˌ ʵʽʰˁˊʽˍ˗˄ ˋˍˇʽ˔ʶʾ˖˄ όDiscrete Element Method ς DEMύ ˇʽ ˇˉˇʾʶˌ ˃ʶʽ˗˄ˇˎ˄ ˍˇˎˌ 

ʲʰʻ˃ˇˏˌ ʶ˂ʶˎʻʶˊʾʰˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˁʰʽ ˃ʶ ʰˎˍˈ˄ ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇ ˁʰʽ ˃ʶ ʰˎˍˈ˄ ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇ ʴʾ˄ˇ˄ˍʰʽ 

ˉˊˇˋʽˍʷˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ˔˖ˊʽˁʷˌ όмл nm - м ˃mύ ˁʰʽ ˔ˊˇ˄ʽˁʷˌ ˁ˂ʾ˃ʰˁʶˌ ό˃s-ms). 

ɾʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʺ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ 

ʆʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ʴʽʰ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ʻʷ˂ˇˎ˃ʶ ˄ʰ ʶ˅ʱʴˇˎ˃ʶ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʱ˂ʰ ˁʰʽ 

ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍʶˊʱˋˍʽˇ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Φ ɳˉʽˉ˂ʷˇ˄Σ ˇʽ ˔ˊˈ˄ˇʽ ˃ʶ˂ʷˍʹˌ ʶʾ˄ʰʽ ˍʹˌ ˍʱ˅ʹˌ 

ʵʶˎˍʶˊˇ˂ʷˉˍ˖˄Φ ʅʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹΣ ʲʰˋʽʸˈ˃ʰˋˍʶ ˋˍʽˌ ʰˊ˔ʷˌ ˍʽˌ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁʺˌ ˋˎ˄ʶ˔ˇˏˌ 

˃ʷˋˇˎΦ ɳˉʽ˂ˏˇˎ˃ʶ ˍʽˌ ˃ʶˊʽˁʷˌ ʵʽʰ˒ˇˊʽˁʷˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˉˇˎ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʾʸˇˎ˄ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˁʰʽ 

ʶ˒ ʰˊ˃ˈʸˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˇˊʽʰˁʷˌ ˋˎ˄ʻʺˁʶˌ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰΦ H ʲʰˋʽˁʺ ˃ʷʻˇʵˇˌ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ʶʾ˄ʰʽ 

ʹ ˃ʷʻˇʵˇˌ ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄˖˄ ˋˍˇʽ˔ʶʾ˖˄ (Finite Element Method - FEM). ʋ˖ˊʾʸʶˍʰʽ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˋʶ 

ʵʽʰˁˊʽˍʱ ˋˍˇʽ˔ʶʾʰ ˃ʶ ˍˊʽʴ˖˄ʽˁˈ ʺ ˍʶˍˊʰˉ˂ʶˎˊʽˁˈ ˋ˔ʺ˃ʰΦ ɱ̔  hˍʹ˄ ʶˉʾ˂ˎˋʹ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʶʾˍʰʽ ʷ˄ʰ 

ˉ˂ʷʴ˃ʰ όmesh) ˍˇ ˇˉˇʾˇ ˋˎ˄ʵʷʶʽ ˈ˂ʰ ˍʰ ˋˍˇʽ˔ʶʾʰ ˁʰʽ ˇʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ʴʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ʴʽʰ ˁʱʻʶ 

ʵʽhˁ ˊʽˍˈ ˋˍˇʽ˔ʶʾˇ ˅ʶ˔˖ˊʽˋˍʱ ʷ˖ˌ ˈˍˇˎ ˋˎʴˁ˂ʾ˄ʶʽ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʴʽʰ ˈ˂ʰ ˍʰ ˋˍˇʽ˔ʶʾʰΦ 
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ɼɳʊɮɽɮɹʁ нΥ ʃʄʁʅʁɾʁɹʍʅɳɹʅ ɾʁʄɹɮɼɶʅ 
ɲʇɿɮɾɹɼɶʅ 
1. ʃʄʁʅʁɾʁɹʍʅɳɹʅ ʅʆɶɿ ɳʃɹʅʆɶɾɶ ʆʍɿ ʇɽɹɼʍɿ 
ɾʶ ˍˇ˄ ˈˊˇ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹΣ ʶ˄˄ˇˇˏ˃ʶ ˍʹ˄ ʰ˄ʰˉʰˊʱˋˍʰˋʹ ʶ˄ˈˌ ˊʶʰ˂ʽˋˍʽˁˇˏ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ 

˃ʷˋ˖ ˁʱˉˇʽˇˎ ˃ˇ˄ˍʷ˂ˇˎ ˁʰʽ ˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ʰˎˍˇˏ ˁʰʻ˗ˌ ʶ˅ʶ˂ʾˋˋʶˍʰʽ ˔ˊˇ˄ʽˁʱΦ ɶ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹ ˋʶ 

ʹ˂ʶˁˍˊˇ˄ʽˁˈ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʺ ʶʾ˄ʰʽ ˇˎˋʽʰˋˍʽˁʱ ʷ˄ʰ ˉˊˈʴˊʰ˃˃ʰΣ ˍˇ ˇˉˇʾˇ ˂ˏ˄ʶʽ ˉˊˇˋʶʴʴʽˋˍʽˁʱ ˁʰʽ 

˃ʶ ʵʽʰˁˊʽˍˈ ˍˊˈˉˇ ˍʹ ˃ʰʻʹ˃ʰˍʽˁʺ ˃ʷʻˇʵˇ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˃ʶ ʶˉʽ˂ʷ˅ʶʽΦ ʁʽ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ʷ˄ʰ 

ˉˇ˂ˏ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁˈ ˁʰʽ ʶˏ˔ˊʹˋˍˇ ʶˊʴʰ˂ʶʾˇ ˉˇˎ ˃ʰˌ ʶˉʽˍˊʷˉʶʽ ˄ʰ ˁʰˍʰ˄ˇʺˋˇˎ˃ʶ ˍˇ ʲʰʻ˃ˈ 

ˋˏ˄ʵʶˋʹˌ ˍˈˋˇ ˍʹˌ ʻʶ˖ˊʾʰˌ ˈˋˇ ˁʰʽ ˍ˖˄ ˉʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁ˗˄ ˃ʶʻˈʵ˖˄ ˃ʶ ˍʰ ˃ˇ˄ˍʷ˂ʰ [43]Φ ɶ ˔ˊʺˋʹ 

ˍˇˎˌ ʰˎ˅ʱ˄ʶˍʰʽ ˋˎ˄ʶ˔˗ˌ ˋʶ ˈ˂ˇ ˁʰʽ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊˇˎˌ ʶˉʽˋˍʹ˃ˇ˄ʽˁˇˏˌ ˍˇ˃ʶʾˌΣ ʶ˄˗ ʷ˔ʶʽ ʴʾ˄ʶʽ 

ʰˉʰˊʰʾˍʹˍʹ ˉ˂ʷˇ˄ ˋˍˇ˄ ˁ˂ʱʵˇ ˍʹˌ ɳˉʽˋˍʺ˃ʹˌ ˍ˖˄ ʇ˂ʽˁ˗˄ [40].Oʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁʷˌ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ʴʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˋˍʰ ˎ˂ʽˁʱ ˃ʶ ˋˁˇˉˈ ˄ʰ ˁʰˍʰ˄ˇʹʻˇˏ˄ ˇʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎˌΣ ʹ 

ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˍˇˎˌΣ ʹ ʵˇ˃ʺ ˍˇˎˌ ˁʰʽ ˇʽ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʵˇ˃ʽˁ˗˄ ˋˍˇʽ˔ʶʾ˖˄ ˉˇˎ ˍʰ 

ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄Φ ɲʶʵˇ˃ʷ˄ʹˌ ˍʹˌ ˉˇ˂ˎˉ˂ˇˁˈˍʹˍʰˌ ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄Σ ʶʾ˄ʰʽ ʵˏˋˁˇ˂ˇ ˄ʰ ʲʴʱ˂ˇˎ˃ʶ 

ˋˎ˃ˉʶˊʱˋ˃ʰˍʰ ʴʽʰ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˁʰʽ ˍʹ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˍˇˎˌ ˃ʷˋʰ ʰˉˈ ˍʽˌ ʻʶ˖ˊʾʶˌΦ ʆʰ 

ˋˎ˃ˉʶˊʱˋ˃ʰˍʰ ʰˎˍʱ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʲʴˇˎ˄ ˁˎˊʾ˖ˌ ˉʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʱ ˁʰʽ ˁʱˉˇʽʶˌ ˒ˇˊʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ʵˏˋˁˇ˂ˇ 

ʰˁˈ˃ʹ ˁʰʽ ʰˎˍˈΦ ɾʷˋ˖ ˍ˖˄ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄Σ ˈ˃˖ˌ ˃ʶ ˍʹ ˔ˊʺˋʹ ˃ˇ˄ˍʷ˂˖˄ ʶ˅ʱʴˇ˄ˍʰʽ 

ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ ˒ˏˋʹ ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄Φ ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰΣ ʶ˂ʷʴ˔ʶˍʰʽ ʹ ˋˎ˃ʲʰˍˈˍʹˍʱ ˍˇˎˌ ˃ʶ ˍʰ 

ˉʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʱ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰΣ ʶ˅ʰˋ˒ʰ˂ʾʸˇ˄ˍʰˌ ʶˉʽˉ˂ʷˇ˄ ˍʹ˄ ʶʴˁˎˊˈˍʹˍʰ ˍˇˎ ˃ˇ˄ˍʷ˂ˇˎ ˍʹˌ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʺʻʹˁʶ[43]Φ ɾʶ ʰˎˍˈ ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇΣ ʻʰ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ʶ˄ ˍʷ˂ʶʽ ˄ʰ 

˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʹʻˇˏ˄ ʴʽʰ ˉˊˈʲ˂ʶ˕ʹ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˋʶ ˄ʷʰ ˉˊˇˋ˔ʶʵʽʰʸˈ˃ʶ˄ʰ ˎ˂ʽˁʱΦ 

ʁʽ ʵˏˇ ˁˎˊʽˈˍʶˊʶˌ ˍʶ˔˄ʽˁʷˌ ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄ ˋˍʹ ˄ʰ˄ˇˁ˂ʾ˃ʰˁʰ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ɾˇˊʽʰˁʺˌ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ όMolecular Dynamics, MDύ ˁʰʽ ˇʽ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ Monte 

Carlo (MC)[44]Φ ʁʽ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ɾˇˊʽʰˁʺˌ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ ʷ˔ˇˎ˄ ˍˇ ˉ˂ʶˇ˄ʷˁˍʹ˃ʰΣ ʷ˄ʰ˄ˍʽ ˍʹˌ 

˃ʶʻˈʵˇˎ Monte CarloΣ ˈˍʽ ʵʾ˄ˇˎ˄ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʶˁˍˈˌ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰ[45] ˁʰʽ ʴʽʰ ˍʽˌ 

ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ό˔ˊˇ˄ʽˁʱ ʶ˅ʶ˂ʽˋˋˈ˃ʶ˄ʶˌύ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ [46]Φ ɮ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΣ ʹ Monte Carlo 

ˉ˂ʶˇ˄ʶˁˍʶʾ ˋˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˍ˖˄ ˋˍʰˍʽˁ˗˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂˖˄ ʵˇ˃˗˄ ό˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌύ 

[47]. 

2. ɶ ɳɿɿʁɹɮ ʆɶʅ ɾʁʄɹɮɼɶʅ ɲʇɿɮɾɹɼɶʅ 
H ɾˇˊʽʰˁʺ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ˃ʷʻˇʵˇˌ ʹ ˇˉˇʾʰ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ˉˇ˂˂ʱ ˔ˊˈ˄ʽʰΦ ɶ ʶˎˊʶʾʰ 

ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʺ ˍʹˌ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ʰˉ˂ˈˍʹˍʰ ˍˇˎ ʰ˂ʴˇˊʾʻ˃ˇˎ ˍʹˌ[45] ʹ ˇˉˇʾʰΣ ˋʶ ˋˎ˄ʵˎʰˋ˃ˈ ˃ʶ 

ˍʹ˄ ʰ˄ʱˉˍˎ˅ʹ ˍ˖˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁ˗˄ ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄Σ ʷ˔ʶʽ ˃ʶˍʰˍˊʷ˕ʶʽ ˋʶ ˊˇˎˍʾ˄ʰ ˍʽˌ ˃ʷ˔ˊʽ ˉˊˈˍʽ˄ˇˌ 

˔ˊˇ˄ˇʲˈˊʶˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˃ʶ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ Ϥ рлΦллл ς мллΦллл ʶ˄˗ ˉ˂ʷˇ˄Σ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ 

ʴʾ˄ˇˎ˄ ˃ʶ ʱ˄ʶˋʹ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˁʰʽ ˃ʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ Ϥ рллΦллл [48]. ɳʾ˄ʰʽ 

ˉˇ˂ˏ ˔ˊʺˋʽ˃ʹ ʴʽʰ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˋʶ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˃ʶ ʲʽˇ˂ˇʴʽˁʺ ˋʹ˃ʰˋʾʰΣ ˈˉ˖ˌ ˍʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ 

ˇ˂ˈˁ˂ʹˊ˖˄ ˉˊ˖ˍʶʿ˄˗˄Σ ˃ʶʴʱ˂ʰ ˃ʰˁˊˇ˃ˈˊʽʰΣ ˂ʽˉʾʵʽʰ [48] ʰ˂˂ʱ ˁʰʽ ˎ˂ʽˁʱ ˈˉ˖ˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ 
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˃ʶ˃ʲˊʱ˄ʶˌ [47]Σ ˄ʰ˄ˇˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ˁʰʽ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍʰ ˎ˂ʽˁʱΦ ʃʰˊʰˁʱˍ˖ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶˍʰʽ ˋˎ˄ˇˉˍʽˁʱ 

ˇ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ ɾˇˊʽʰˁʺˌ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ ˇ ˇˉˇʾˇˌΣ ʻʰ ʰ˄ʰ˂ˎʻʶʾ ˉʰˊʰˁʱˍ˖Φ 

 

   ɳʽˁˈ˄ʰ 6: A˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ ɾˇˊʽʰˁʺˌ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ 

ɳʃɹɽʇʅɶ ʆʍɿ ɳʀɹʅʍʅɳʍɿ ɼɹɿɶʅɶʅ ʆʁʇ ɿEWTON  

2.1. 2ˇˌ  ɿʁɾʁʅ ʆʁʇ NEWTON  
ɱʽʰ ˄ʰ ˉʶˊʽʴˊʱ˕ˇˎ˃ʶ ʷ˄ʰ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˃ʶ˄ˇ ʰˉˈ ɿ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ 

ʴ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍˇˎˌ ʲʰʻ˃ˇˏˌ ʶ˂ʶˎʻʶˊʾʰˌ ˍˇˎΦ ʁʽ ʲʰʻ˃ˇʾ ʶ˂ʶˎʻʶˊʾʰˌ ˋˍʰ ˁ˂ʰˋˋʽˁʱ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ 

ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʻʷˋʶʽˌ ˁʰʽ ˇʽ ˇˊ˃ʷˌ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Φ ɼʱʻʶ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ ʷ˔ʶʽ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ ̱́ ʶʽˌ 

ˋˎ˄ˍʶˍʰʴ˃ʷ˄ʶˌ ʻʷˋʹˌ ˁʰʽ ˇˊ˃ʺ̩ Φ ɳˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ʴʽʰ ɿ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˇʽ ʲʰʻ˃ˇʾ ʶ˂ʶˎʻʶˊʾʰˌ 

ʶʾ˄ʰʽ сɿΦ ʁ сɿςɻ ʽɦ̀ ˍʰˍˇˌ ʰˎˍˈˌ ˔˗ˊˇˌ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˔˗ˊˇˌ ˍ˖˄ ˒ʱˋʶ˖˄Φ ʅˍˇ ˉʷˊʰˋ˃ʰ ˍˇˎ 

˔ˊˈ˄ˇˎ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʰˁˇ˂ˇˎʻʶʾ ˃ʽʰ ˍˊˇ˔ʽʱ ʹ ˇˉˇʾʰ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʽˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˁʾ˄ʹˋʹˌ 

[45]. ɽˈʴ˖ ˍˇˎ ˃ʶʴʱ˂ˇˎ ʰˊʽʻ˃ˇˏ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Σ ʹ ʰ˄ʰ˂ˎˍʽˁʺ ʶˉʾ˂ˎˋʹ ˍ˖˄ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶ˖˄ ʰˎˍ˗˄ 

ʶʾ˄ʰʽ ʰʵˏ˄ʰˍʹΦ ɱʽʰ ˍˇ˄ ˂ˈʴˇ ʰˎˍˈΣ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˃ʶ ʰˊʽʻ˃ʹˍʽˁʷˌ ˃ʶʻˈʵˇˎˌ ʶˉʾ˂ˎˋʹˌΦ ɶ 

ɾˇˊʽʰˁʺ ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ˍʶ˔˄ʽˁʺ ʰˊʽʻ˃ʹˍʽˁʺˌ ʶˉʾ˂ˎˋʹˌ ˍ˖˄ ˁ˂ʰˋʽˁ˗˄ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶ˖˄ ˁʾ˄ʹˋʹˌ 

ˍˇˎ Newton ˋʶ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˃ʶ˄ʰ ʰˉˈ ʵʶʵˇ˃ʷ˄ˇ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ [43]. ɮˉˈ ˍˇ нˇ 

ɿˈ˃ˇ ˍˇˎ Newton ɹ ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˈˍʽΥ                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                

╕i = άi Ͻ►i   (10) 

ʂˉˇˎ ►iΥ ʹ ʵʶˏˍʶˊʹ ˉʰˊʱʴ˖ʴˇˌ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ̱ ˇˎ ˁʷ˄ˍˊˇˎ ˍˇˎ ʰˍˈ˃ˇˎ ̟ ˌ ˉˊˇˌ ˍˇ ˔ˊˈ˄ˇΣ ʵʹ˂ʰʵʺ 

 ́ʁ ˉʽˍʱ˔ˎ˄ˋʹ 
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        ╕iΥ ʹ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ˉˇˎ ʰˋˁʶʾˍʰʽ ˋˍˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ i.  

ɶ ʶˉʾ˂ˎˋʹ ˍʹˌ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹˌ όмύ ʻʰ ʵ˗ˋʶʽ ˃ʽʰ ˍˊˇ˔ʽʱ ˍ˖˄ ʻʷˋʶ˖˄ ˁʰʽ ˍ˖˄ ˍʰ˔ˎˍʺˍ˖˄ ˍ˖˄ 

ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽ ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎ[45]Φ ɱʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʶˉʽ˂ˎʻʶʾ ˈ˃˖ˌΣ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ˄ʰ 

ʴ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍʹ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ╕i  ˉˇˎ ʰˋˁʶʾˍʰʽ ˋʶ ˁʱʻʶ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ. 

2.2 ʇʃʁɽʁɱɹʅɾʁʅ ɲʇɿɮɾɶʅ ɮʃʁ ɲʇɿɮɾɹɼɶ ɳɿɳʄɱɳɹɮ 
ɶ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ╕i  ̌ ˊʾʸʶˍʰʽ ˖ˌ ʹ ʰˊ˄ʹˍʽˁʺ ˁ˂ʾˋʹ ̱ ʹˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ˖ˌ ˉˊˇˌ ˍʹ ʻʷˋʹ[45]: 

╕i = Ð►i
Ὗ   (11) 

ʁ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍʹˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ʶʾ˄ʰʽ ʶ˒ʽˁˍˈˌΣ ʰ˄ ʴ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍʹ ˃ˇˊ˒ʺ ˍʹˌ 

ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹˌ ˁʰʽ ˍʽˌ ˉʰˊʰ˃ʷˍˊˇˎˌ ˍʹˌΦ ɮˎˍʺ ʰˁˊʽʲ˗ˌΣ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ʹ ʷ˄˄ˇʽʰ ˍˇˎ ˉʶʵʾˇˎ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄ 

(Force Field). ɳˉʽ˂ʷʴˇ˄ˍʰˌ ˂ˇʽˉˈ˄ ʷ˄ʰ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ˇ ˉʶʵʾˇ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄Σ ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ 

ˎˉˇ˂ˇʴʾˋˇˎ˃ʶ ˍʹ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁʺ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰΣ ˋˎ˄ʶˉ˗ˌΣ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ όнύΣ ˍʽˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ 

ˉˇˎ ʰˋˁˇˏ˄ˍʰʽΦ ʆʰ ̄ʁ ʵʾʰ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄Σ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʶˁ˒ˊʰˋˍˇˏ˄ ʶʾˍʶ ʰˉˈ ˋ˔ʷˋʶʽˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁ˗˄ ˉˇˎ 

ˉʶˊʽʷ˔ˇˎ˄ ˂ʶˉˍˇ˃ʷˊʶʽʶˌ ʴʽʰ ˈ˂ʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ όall-atom) ʺ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˃ʽʰ ʶ˄˖˃ʷ˄ʹ ˇ˃ʱʵʰ 

ʰˍˈ˃˖˄ όunited-atoms).  

ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ ʶˉʽ˂ʷʴˇˎ˃ʶ ˃ʽʰ ˃ʷʻˇʵˇ ˇ˂ˇˁ˂ʺˊ˖ˋʹˌ ˍ˖˄ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶ˖˄ ˍʹˌ ˁʾ˄ʹˋʹˌΦ ɶ 

ʰˊʽʻ˃ʹˍʽˁʺ ˇ˂ˇˁ˂ʺˊ˖ˋʹ ʰˎˍ˗˄ ʰˉʰʽˍʶʾ ʷ˄ʰ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰΦ ʆˇ ʲʺ˃ʰ ʰˎˍˈ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʶˉʽ˂ʶ˔ˍʶʾ 

ˉˇ˂ˏ ˉˊˇˋʶ˔ˍʽˁʱΣ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˇʵˇ ʵˈ˄ʹˋʹˌ ˍ˖˄ ʵʶˋ˃˗˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ 

ʰˍˈ˃˖˄ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ʴʽʰ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ʰ˄ʽ˔˄ʶˏˋʽ˃ʶˌ ˇʽ ˁʽ˄ʺˋʶʽˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄[49] ˁʰʽ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇ ʰˉˈ 

ˍˇ ˔ˊˈ˄ˇ ˉˇˎ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ˃ˈˊʽˇ ʴʽʰ ˄ʰ ʵʽʰ˄ˏˋʶʽ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʾˋʹ ˃ʶ ˍˇ ˃ʺˁˇˌ ˍˇˎ [43]Φ ɲʶ˄ 

ˉˊʷˉʶʽ ˈ˃˖ˌ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉʱˊʰ ˉˇ˂ˏ ˃ʽˁˊˈ ʵʽˈˍʽ ʹ ˍˊˇ˔ʽʱ ˉˇˎ ʻʰ ˁʰ˂ˎ˒ˍʶʾ ˋˍˇ ˔˗ˊˇ ˍ˖˄ ˒ʱˋʶ˖˄ 

ʻʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˉʶˊʽˇˊʽˋ˃ʷ˄ʹ ˁʰʽ ˍʰ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ʻʰ ʶʾ˄ʰʽ ʶ˂˂ʽˉʺ [46]. 

3. ɸɳʍʄɹɮ ɳʄɱʁɲɹɼʁʆɶʆɮʅ[50]  
ɾʶ ˍʹ ʲˇʺʻʶʽʰ ˍʹˌ ʅˍʰˍʽˋˍʽˁʺˌ ɾʹ˔ʰ˄ʽˁʺˌΣ ʴʽʰ ˄ʰ ʲˊˇˏ˃ʶ ˍʽˌ ˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ʶ˄ˈˌ 

ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˃ʷˋ˖ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄Σ ʵʶ˄ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ˄ʰ ʴ˄˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ˍˇˎΦ ʆˇ 

ˉˊˈʲ˂ʹ˃ʰ ʰˎˍˈ ˂ˏ˄ʶˍʰʽΣ ʰ˄ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʽˋ˔ˏʶʽ ʹ ʻʶ˖ˊʾʰ ˍʹˌ ʶˊʴˇʵʽˁˈˍʹˍʰˌΦ ɾʶ ʲʱˋʹ ʰˎˍʺ˄Σ 

ʹ ˃ʷˋʹ ˍʽ˃ʺ ʶ˄ˈˌ ˒ˎˋʽˁˇˏ ˃ʶʴʷʻˇˎˌ AΣ ʶ˄ˈˌ ʰˉˇ˃ˇ˄˖˃ʷ˄ˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋʶ 

ʽˋˇˊˊˇˉʾʰΣ ˖ˌ ˉˊˇˌ ˍˇ ˔ˊˈ˄ˇ, AΣ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋʹ ˃ʶ ˍˇ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁˈ ˃ʷˋˇ ˍʹˌ ộɚỚɫ ɻ ʹ˂ʰʵʺΣ ˍʹ ˃ʷˋʹ ˍʽ˃ʺ 

ˍˇˎ ɮΣ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ˋʹ˃ʶʾ˖˄ ˋˍˇ ˔˗ˊˇ ˍ˖˄ ˒ʱˋʶ˖˄ [40, 41] 

A = lim
T ЊO

1

T
A dt

T

0

= ộɚỚɫ           (12) 

H ʻʶ˖ˊʾʰ ʲʰˋʾʸʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˎˉˈʻʶˋʹ ˈˍʽ ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˃ʽʰ ˍˊˇ˔ʽʱ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˄ʰ ˉʶˊʱˋʶʽ 

ʰˉˈ ˃ʾʰ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ʶʾ˄ʰʽ ʾʵʽʰ ʴʽʰ ˈ˂ʶˌ ˍʽˌ ˉʶˊʽˇ˔ʷˌΦ ɴ˔ˇ˄ˍʰˌ ˋˍʹ˄ ʰˊ˔ʺ ˃ʽʰ ˁʰʻˇˊʽˋ˃ʷ˄ʹ 

ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰ ˁʰʽ ˍʽˌ ʻʷˋʶʽˌ ʶ˄ˈˌ ʰˊʽʻ˃ˇˏ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʰˎˍʺ ˁʰʽ ˁʽ˄ˇˏ˄ˍʰʽ ˃ʶ 

ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʹ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˍˈˍʶ, ˈˋˇ ˉʶˊ˄ʱʶʽ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌΣ ˇˉˇʽʰʵʺˉˇˍʶ ˍˊˇ˔ʽʱ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ʻʰ 

ˉʶˊʱˋʶʽ ʰˉˈ ˈ˂ʶˌ ˍʽˌ ˉʽʻʰ˄ʷˌ ˉʶˊʽˇ˔ʷˌ ˍʹˌ ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰˌΣ ʷˍˋʽ ˗ˋˍʶ ˈˍʰ˄ ˍʶ˂ʽˁʱ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ 

˒ˍʱˋʶʽ ˋˍʹ˄ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰΣ ʹ ˍˊˇ˔ʽʱ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˄ʰ ʷ˔ʶʽ ˁʰ˂ˏ˕ʶʽ ˈ˂ʹ ˍʹ˄ ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰ.[50] ʅˍʽˌ 
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ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ʲˊʾˋˁˇˎ˃ʶ ˍʹ ˃ʷˋʹ ˍʽ˃ʺ ˃ʽʰˌ ʽʵʽˈˍʹˍʰˌ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˍʹˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ 

ˋʶ ˁʱˉˇʽˇ ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄ˇ ˔ˊˈ˄ˇ [45].  

4. ʃɳʄɹʁɲɹɼɳʅ ʅʇɿʁʄɹɮɼɳʅ ʅʇɿɸɶɼɳʅΥ ɮɽɽɶɽɳʃɹɲʄɮʅɳɹʅ ɼɮɹ 

 ʃɳʄɹʁɲɹɼɳʅ ɾɳʆɮʆʁʃɹʅɳɹʅ ʅʍɾɮʆɹɲɹʍɿ 

ɱʽʰ ˄ʰ ʶˁˍʶ˂ʷˋˇˎ˃ʶ ˃ʾʰ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ˇˊʾˋˇˎ˃ʶ ʷ˄ʰ˄ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ˇ ˔˗ˊˇ ˉˇˎ 

ˁʰˍʰ˂ʰ˃ʲʱ˄ˇˎ˄ ˍʰ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏΣ ˇ ˇˉˇʾˇˌ ʶˁˍʶʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍˇ˄ ˍˊʽˋʵʽʱˋˍʰˍˇ ˔˗ˊˇ ˁʰʽ ˍˇ ˄

ˇ˄ˇ˃ʱʸˇˎ˃ʶ ˁʶ˂ʾ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹ̩. ʆʰ ʱˍˇ˃ʰ ʰ˄ʱ˂ˇʴʰ ˃ʶ ˍʹ ˒ʱˋʹ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽΣ 

ˁʰˍʰ˂ʰ˃ʲʱ˄ˇˎ˄ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʶˌ ʻʷˋʶʽˌ ˃ʷˋʰ ˋˍˇ ˁʶ˂ʾ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ʲʱˋʶʽ ˁʱˉˇʽˇˎ ˉ˂ʷʴ˃ʰˍˇˌ 

όˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁʱ ˎ˂ʽˁʱύ, ̋  ˍˎ˔ʰʾʶˌ ʻʷˋʶʽˌ όʱ˃ˇˊ˒ʰ ˎ˂ʽˁʱύΦ 

ɱʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊʷˋˇˎ˄ ˇʽ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˄ʰ ʲʴʱ˂ˇˎ˄ ˉʰˊˈ˃ˇʽʰ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ˃ʶ ˍʰ ˉʶʽˊʱ˃ʰˍʰ 

ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʽˋ˔ˏˇˎ˄ ˇʽ ʾʵʽʶˌ ˋˎ˄ʻʺˁʶˌ [44]Φ ʁ ʰˊʽʻ˃ˈˌ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˋˍʰ ˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁʱ 

ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˍ˖˄ ˉʶʽˊʰ˃ʱˍ˖˄ ʁ ʾ˄ʰʽ ˍʹˌ ˍʱ˅ʹˌ ˍˇˎ ʰˊʽʻ˃ˇˏ Avogadro ~ 1023. ʅˍʽˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌΣ 

ʴʽʰ ˄ʰ ˍˇ ʰ˄ʰˉʰˊʰˋˍʺˋˇˎ˃ʶ ʰˎˍˈ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʺˋˇˎ˃ʶ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂ˇ ʰˊʽʻ˃ˈ 

ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ όɿύ ˁʰʽ ˁʶ˂ʾ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ Φ ɮˎˍˈ ˈ˃˖ˌΣ ʷ˔ʶʽ ˃ʶʴʱ˂ˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁˈ ˁˈˋˍˇˌ ˁʰʽ ʵʶ˄ 

˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎ˂ˇˉˇʽʹʻʶʾΦ ɱʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ʹ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉˊʰʴ˃ʰˍˇˉˇʽʺˋʽ˃ʹ ˉˊʷˉʶʽ ˇ 

ʰˊʽʻ˃ˈˌ ˍ˖˄ ʶ˄ʶˊʴ˗˄ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˋˍˇ ˁʶ˄ˍˊʽˁˈ ˁʶ˂ʾ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ мл-1.000.000 

[51]. ɾʶʽ˗˄ˇ˄ˍʰˌ ˂ˇʽˉˈ˄ ˍˇ˄ ʰˊʽʻ˃ˈ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˁʰʽ ˍˇ ˃ʷʴʶʻˇˌ ˍˇˎ ˁʶ˂ʽˇˏ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ, 

ˇʵʹʴˇˏ˃ʰˋˍʶ ˋʶ ʶˋ˒ʰ˂˃ʷ˄ʰ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁ˗˄ ˒ʰʽ˄ˇ˃ʷ˄˖˄ 

ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄ˇˎ ˃ʺˁˇˎˌ ˉˇˎ ʻʰ ˉˊˇˁ˂ʹʻˇˏ˄ ʰˉˈ ˍˇ ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄ˇ ˁʶ˂ʾ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ [43].  

ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ˋʶ ʷ˄ʰ ʶˊʴʰˋˍʹˊʽʰˁˈ ˉʶʾˊʰ˃ʰΣ ˍˇ ˉˇˋˇˋˍˈ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˄ 

ˉʰˊʰ˂˂ʰʴ˃ʷ˄ʶˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁ˗˄ ˒ʰʽ˄ˇ˃ʷ˄˖˄ ʻʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʽˁˊˈ 

˂ˈʴ˖ ˍˇˎ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂ˇˎ ʰˊʽʻ˃ˇˏ ˃ˇˊʾ˖˄ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋˍˇ ʵʶʾʴ˃ʰΦ ɮ˄ˍʾʻʶˍʰ ˋˍʹ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹΣ ʶ˅ʰʽˍʾʰˌ ˍˇˎ ˉˇ˂ˏ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇˎ ʰˊʽʻ˃ˇˏ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ, ˍˇ 

ˉˇˋˇˋˍˈ ʰˎˍˈ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ˁʰʽ ˇʵʹʴʶʾ ˋʶ ʶˋ˒ʰ˂˃ʷ˄ʶˌ ˍʽ˃ʷˌ ˍ˖˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ [43]. 

ɮˎˍˈ ˍˇ ˉˊˈʲ˂ʹ˃ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˅ʶˉʶˊʰˋˍʶʾ ʶ˒ʰˊ˃ˈʸˇ˄ˍʰˌ ˋˍʹ˄ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹ ˉʶˊʽˇʵʽˁʷˌ 

ˋˎ˄ˇˊʽʰˁʷˌ ˋˎ˄ʻʺˁʶˌ [43]Φ ɲʹ˃ʽˇˎˊʴˇˏ˃ʶ ʰ˄ˍʾʴˊʰ˒ʰ ˍˇˎ ˁʶ˂ʽˇˏ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ˉˇˎ 

ʶˁˍʶʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˋˍˇ ʱˉʶʽˊˇ ˉˊˇˌ ˈ˂ʶˌ ˍʽˌ ˁʰˍʶˎʻˏ˄ˋʶʽˌΦ ʆˇ ʰˊ˔ʽˁˈ ˁʶ˂ʾ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˉˊ˖ˍʶˏˇ˄ ˁʶ˂ʾ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ [51]Φ ɼʱʻʶ ˁʶ˂ʾ ʷ˔ʶʽ ʶʾˁˇˋʽ ʷ˅ʽ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ ˁʶ˂ʽʱ ˋʶ ʱ˃ʶˋʹ ʶˉʰ˒ʺ ˋˍʽˌ ˍˊʶʽˌ 

ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ [46]. ʂˍʰ˄ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ ˁʽ˄ʶʾˍʰʽΣ ˁʽ˄ˇˏ˄ˍʰʽ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ ˉˊˇˌ ˍʹ˄ ʾʵʽʰ ˁʰˍʶˏʻˎ˄ˋʹ ˍʰ 

ʰ˄ˍʾʴˊʰ˒ʰ ˍˇˎ ʰˍˈ˃ˇˎ ʰˎˍˇˏ ˋˍʰ ˎˉˈ˂ˇʽˉʰ ʰ˄ˍʾʴˊʰ˒ʰ ˍˇˎ ˁʶ˂ʽˇˏ[43]Φ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˉˇˎ 

ˁʱˉˇʽˇ ʱˍˇ˃ˇ ˅ʶ˒ˏʴʶʽ ʰˉˈ ˍˇ ˁʶ˄ˍˊʽˁˈ ˁʶ˂ʾΣ ˍˈˍʶ ʹ ʶʽˁˈ˄ʰ ˍˇˎ ʻʰ ʶʽˋʷ˂ʻʶʽ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʰ˄ˍʾʻʶˍʹ 

ʷʵˊʰ ˍˇˎ ˁʶ˂ʽˇˏ [43]. 

ʆʰ ˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ʰ ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄ˇˎ ˃ʺˁˇˎˌ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ʰˁˈ˃ʹ ˁʰʽ ˃ʶˍʱ ˍʹ˄ ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʺ ˍ˖˄ 

ˉʶˊʽˇʵʽˁ˗˄ ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄ [47]Φ ɱʽʰ ˄ʰ ʲʶʲʰʽ˖ʻˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˁʰˍʰˋˍˇ˂ʺ ˍ˖˄ ˒ʰʽ˄ˇ˃ʷ˄˖˄ 

ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄ˇˎ ˃ʺˁˇˎˌ, ˍˇ ˃ʷʴʶʻˇˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˍˈˋˇ ˃ʶʴʱ˂ˇΣ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ˃ʹ˄ 

ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ˋˎˋ˔ʶˍʾˋʶʽˌ[49]. H ʶ˅ʱ˂ʶʽ˕ʹ ˍ˖˄ ˒ʰʽ˄ˇ˃ʷ˄˖˄ ʰˎˍ˗˄ ˇʵʹʴʶʾ ˋˍʽˌ 

ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˉˇˎ ʻʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶʽ ˍˇ ˃ʰˁˊˇˋˁˇˉʽˁˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰ, ˉˇˎ ʰ˄ʰ˒ʷˊʶˍʰʽ ˋˎ˄ʺʻ˖ˌ ˖ˌ bulk 

ˋˏˋˍʹ˃Φh ʅˍˇ bulk ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʵʶ˄ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˈˊʽʰ ˁʰʽ ˃ˇˊʽʰˁʱ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʱ ˋˍˊ˗˃ʰˍʰ ˃ʶ 

ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ [43]. ɳʾ˄ʰʽ ˁʰˍʰ˄ˇʹˍˈ ˈˍʽΣ ˇ ˁ ʰʻˇˊʽˋ˃ˈˌ ˍ˖˄ ʻʷˋʶ˖˄ ˁʰʽ ˍʰ˔ˎˍʺˍ˖˄ ʵʶ˄ 
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ʶʾ˄ʰʽ ʰ˄ʰʴˁʰʾˇˌ ʴʽʰ ˈ˂ʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰΣ ˉʰˊʱ ˃ˈ˄ˇ ʴʽʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ ˁʶ˄ˍˊʽˁˇˏ ˁʶ˂ʽˇˏΦ ɾʶ ʰˎˍˈ˄ 

ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇ ʻʰ ˁʰʻˇˊʽˋˍˇˏ˄ ʰˎˍˈ˃ʰˍʰ ˇʽ ʻʷˋʶʽˌ ˁʰʽ ˇʽ ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ ʶʽˁˈ˄˖˄ ˍˇˎ ˁʱʻʶ ʰˍˈ˃ˇˎ 

ˋˍʰ ˎˉˈ˂ˇʽˉʰ ˁ ʶ˂̔ɦ  [43]. 

5. ɮɽɽɶɽɳʃɹɲʄɮʅɳɹʅ ɾɳ ʆɶ ʋʄɶʅɶ ɳɾʃɳɹʄɹɼʍɿ ɳɼʊʄɮʅɳʍɿ 

ɲʇɿɮɾɹɼɶʅ ɳɿɳʄɱɳɹɮʅ-ɲɹɮʋʍʄɹʅɾʁʅ ʅɳ ɲɳʅɾɹɼɳʅ ɼɮɹ ɾɶ-ɲɳʅɾɹɼɳʅ 

ɮɽɽɶɽɳʃɹɲʄɮʅɳɹʅ 

5.1  ɾʁʄɹɮɼɮ ʅʇʅʆɶɾɮʆɮ 
ʅˍʰ ˃ˇˊʽʰˁʱ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ʻʶ˖ˊˇˏ˄ˍʰʽ ˖ˌ ˋʹ˃ʶʾʰ ˁʰʽ ʹ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʺ ˍˇˎˌ 

ˉˇˋˇˍʽˁˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ˃ʷˋ˖ ˍ˖˄ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ [47]Φ ʆʰ ˃ˇˊʽʰˁʱ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˃ˉˇˊˇˏ˄ 

˄ʰ ʰ˄ʰˉʰˊʰˋˍʰʻˇˏ˄ ˃ʶ ʵˏˇ ˍˊˈˉˇˎˌΦ ʁ ˉˊ˗ˍˇˌ ʶʾ˄ʰʽ ˄ʰ ʻʶ˖ˊʺˋˇˎ˃ʶ ˈˍʽ ˍʰ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ˍˇˎ 

ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˈˌ ˃ʰˌ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ʷˊˇ˄ˍʰʽ ˖ˌ ˁ˂ʰˋˋʽˁʱ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ʶˏˁʰ˃ˉˍʶˌ 

ʰ˄ʰˉʰˊʰˋˍʱˋʶʽˌ ˃ʶ ˏˉʰˊ˅ʹ ʶ˂ʰˍʹˊʾ˖˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʵʶˋ˃˗˄ ˁʰʽ ˍ˖˄ ʴ˖˄ʽ˗˄Φ  

ʁ ʵʶˏˍʶˊˇˌ ʶʾ˄ʰʽ ˄ʰ ʻʶ˖ˊʺˋˇˎ˃ʶ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ʱˁʰ˃ˉˍʰ ˋ˗˃ʰˍʰ ˃ʶ ˉʶˊʽˇˊʽˋ˃ˇˏˌ ˍʹˌ 

˃ʶˍʰ˒ˇˊʽˁʺˌ ˁʾ˄ʹˋʹˌ ˃ˈ˄ˇ ˍˇˎ ˁʷ˄ˍˊˇˎ ˃ʱʸʰˌ ˁʰʽ ˍʹˌ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʽˁʺˌ ʴˏˊ˖ ʰˉˈ ˍˇ ˋʹ˃ʶʾˇ 

ʰˎˍˈ. ʁʽ ˉʶˊʽˇˊʽˋ˃ˇʾ ʰˎˍˇʾ ˉˊˇˋʻʷˍˇˎ˄ ʶˉʽˉ˂ʷˇ˄ ˈˊˇˎˌ ˋˍʽˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˁʾ˄ʹˋʹˌΦ ɶ ˒ˎˋʽˁʺ 

ˋʹ˃ʰˋʾʰ ˍ˖˄ ˈˊ˖˄ ʰˎˍ˗˄ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʶˋ˖ˍʶˊʽˁʷˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄[47]. ʅˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʱ  

˃ʰˌ ʽˋ˔ˏʶʽ ʹ ˉˊ˗ˍʹ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹΦ ɾʾʰ ʲʰˋʽˁʺ ˉʰˊʰʵˇ˔ʺ ˉˇˎ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ 

ʶˏˁʰ˃ˉˍ˖˄ ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄ ʶʾ˄ʰʽ ʰˎˍʺ ˍˇˎ ʰˊ˃ˇ˄ʽˁˇˏ ˍʰ˂ʰ˄ˍ˖ˍʺ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʵʶˋ˃˗˄ 

ˁʰʽ ˍ˖˄ ʴ˖˄ʽ˗˄Σ ʹ ˇˉˇʾʰ ʰˉ˂ˇˉˇʽʶʾ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ [45]. ʁʽ ʵʶˋ˃ˇʾ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ 

ˍʰ˂ʰ˄ˍ˗˄ˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ˋˎ˔˄ˈˍʹˍʶˌ ʰ˂˂ʱ ˉˇ˂ˏ ˃ʽˁˊˈ ˉ˂ʱˍˇˌ ˍʰ˂ʱ˄ˍ˖ˋʹˌ. [43] 

5.2  ɲʇɿɮɾɹɼɶ ɳɿɳʄɱɳɹɮ 
ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ˃ʹ˔ʰ˄ʽˁ˗˄ ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄Σ ʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ˃ˈ˄ˇ ʰˉˈ ˍʹ˄ 

ˋ˔ʶˍʽˁʺ ʻʷˋʹ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ʶ˄˗ ʹ ˁʽ˄ʹˍʽˁʺ ˃ˈ˄ˇ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ [43]Φ ɶ 

ˋˎ˄ˇ˂ʽˁʺ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˋʶ ʷ˄ʰ ˃ˇˊʽʰˁˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˉʁ ˊʽ˂ʰ˃ʲʱ˄ʶʽ ˍʹ˄ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˉˇˎ 

ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʽˌ ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ʶ˄ˈˌ ˃ˇˊʾˇˎ ˁʰʽ ˋˍʽˌ ˃ʹ-ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˉˇˎ ʵʶ˄ ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ʵʶˋ˃ˈ [45]Φ ɴˍˋʽ Υ 

     Ὗ= ὟB + ὟnB    (13) 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 7Υ ɳʾʵʹ ʵʶˋ˃ʽˁ˗˄ ˁʰʽ ˃ʹ ʵʶˋ˃ʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄[46] 

 

5.2.1. ɲʶˋ˃ʽˁʷˌ ɮ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ [46, 49] 
ʁʽ ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ʲˇʹʻˇˏ˄ ˋˍˇ˄ ˇˊʽˋ˃ˈ ˍʹˌ ˍˇˉʽˁʺˌ ʵˇ˃ʺˌ ˍˇˎ ˃ˇˊʾˇˎΦ ɶ 

ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˍ˖˄ ʵʶˋ˃ʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ɿ ̱ˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ 

ʽˋˇˏˍʰʽ ˃ʶ ˍˇ ʱʻˊˇʽˋ˃ʰ ˍ˖˄ ˈˊ˖˄ ˍʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˉˇˎ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍˇˎˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌΣ ˋˍʽˌ ʴ˖˄ʾʶˌ ˁʰʽ 

ˋˍʽˌ ʵʾʶʵˊʶˌ ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʶ˅ʺˌΥ 

Ὗbonded (ὶὔ) = ὟS

bonds

+ ὟB

angles

+ ὟT

dihedrals

+ ὟI

impropers

(14) 

ʁ ˈˊˇˌ ὟS ̌ ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ʵˈ˄ʹˋʹˌ ˁʰʽ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋʶ ʵˏˇ ʵʽʰʵˇ˔ʽˁʱ ʱˍƻ˃ʰ ˉˇˎ 

ʶ˄˗˄ˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ʵʶˋ˃ˈΦ ʆʰ ʱˍˇ˃ʰ ʰˎˍʱ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋʶ ʸʶˏʴʹ ʰˍˈ˃˖˄ ˉˇˎ ˁʰ˂ˇˏ˄ˍʰʽ ζм-нη ʸʶˏʴʹΦ ɶ 

ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ʰˎˍʺ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʶʾ ˃ʶ ˍʹ˄ ˉʰˊʰʵˇ˔ʺ ˈˍʽ ʽˋ˔ˏʶʽ o ˄ ˈ˃ˇ̩ ̱ ˇˎ HookeΣ ʵʹ˂ʰʵʺ: 

ὟS =
1

2
Ὧ0 ὶ ὶ0

2                 (15)       

ˈ̄ ˇˎ ὶ0 ʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌ ˍˇˎ ʵʶˋ˃ˇˏ ˁʰʽ Ὧ0 ʹ ˋˍʰʻʶˊʱ ˍˇˎ ʶ˂ʰˍʹˊʾˇˎ. ʁʽ ʵˏˇ 

ˋˍʰʻʶˊʷˌ ʁ ˅ʰˊˍ˗˄ˍʰʽ h ˉˈ ˍˇ ʶʾʵˇˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˉˇˎ ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ .  

ʁ ˈˊˇˌ ὟB  ̌ ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˁʱ˃˕ʹˌ ˁʰʽ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ ʴ˖˄ʾʰ ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ 

ˍ˖˄ ʵʶˋ˃ˇˏ ˍˊʽ˗˄ ʵʽʰʵˇ˔ʽˁ˗˄ ʰˍˈ˃˖˄Σ ʵʹ˂ʰʵʺ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʸʶˎʴ˗˄ ζм-нη ˁʰʽ ζн-оηΦ ʁ ˈˊˇˌ 

ʰˎˍˈˌ ʵʶʾ˔˄ʶʽ ˍˇ˄ ˍˊˈˉˇ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺˌ ˍʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ˁʱ˃˕ʹˌ ˈˍʰ˄ ʹ ʴ˖˄ʾʰ ˉʱˊʶʽ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ 

ˍʽ˃ʷˌ ʰˉˈ ˍʹ ʴ˖˄ʾʰ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌΦ ʂˉ˖ˌ ˁʰʽ ʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ʵˈ˄ʹˋʹˌΣ ʷˍˋʽ ˁʰʽ ʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˁʱ˃˕ʹˌ 

˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʶʾ ˃ʶ ʲʱˋʹ ˍˇ ˄ˈ˃ˇ ˍˇˎ ɶˇˇke . 
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ὟB =
1

2
Ὧʃ(— —0)2              (16)  

ɶ ˉʰˊʱ˃ʶˍˊˇˌ —0 ʶˁ˒ˊʱʸʶʽ ˍʹ ʴ˖˄ʾʰ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌ ʶ˄˗ ʹ Ὧ—Σ ʶˁ˒ˊʱʸʶʽ ˍʹ ʵˎˋˁʰ˃˕ʾʰ ˍˇˎ 

ʵʶˋ˃ˇˏΦ 

ɮ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΣ ˇ ˈˊˇˌ UT ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˋˍˊʷ˕ʹˌ ˍˇˎ ʵʶˋ˃ˇˏ ˁʰʽ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍˇ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈ 

ˍ˖˄ ʵʾʶʵˊ˖˄ ʴ˖˄ʽ˗˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍʶˋˋʱˊ˖˄ ʵʽʰʵˇ˔ʽˁ˗˄ ʰˍˈ˃˖˄ ζм-пη. ɳˁ˒ˊʱʸʶʽ ˍʹ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺ ˍʹˌ 

ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ˁʰˍʱ ˍʹ˄ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʺ ʶ˄ˈˌ ʵʶˋ˃ˇˏΦ ɾʾʰ ̀ ˔ʷˋʹ ˉˇˎ ˃ ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʹʻʶʾ ʴʽʰ ˄ʰ 

ʶˁ˒ˊʱˋʁ ʽ ˍʹ˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˍ˖˄ ʵʾʶʵˊ˖˄ ɹ ˖˄ʽ˗˄ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʶ˅ʺˌΥ 

ὟὝ=
1

2
Ὧd(1 cos n • •0 )              (17) 

ʂˉˇˎΣ • ʁ ʾ˄ʰʽ ʹ ʵʾʶʵˊʹ ʴ˖˄ʾʰ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʶˉʽˉʷʵ˖˄ ˁʰʽ •0  ́  ʵʾʶʵˊʹ ʴ˖˄ʾʰ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌΦ 

ɳˁˍˈˌ ʰˉˈ ˍʽˌ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁʷˌ ʵʾʶʵˊʶˌ, ˈˉˇˎ ˍʰ ˃ˈˊʽʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ ʶˉʾˉʶʵʰ, 

ʷ˔ˇˎ˃ʶ ˁʰʽ ˍʽˌ ˃ʹ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁʷˌΣ όimproperύ ʵʾʶʵˊʶˌ ˋˍʽˌ ˇˉˇʾʶˌ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʱ˃ʶˋʰ 

ˋˎ˄ʵʶʵʶ˃ʷ˄ʰ  ˁʰʽ ˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍˇˎ ̩˖ˌ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁ˗ ˄ʵʾʶʵˊ˖ ˄ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʰˉˇˍʶ˂ʶˋ˃ʰˍʽˁˈˌΦ ʅˍʽˌ 

˃ʹ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁʷˌ ʵʾʶʵˊʶˌ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ʶˉʽˉʶʵˈˍʹˍʰ ʺ ˃ʹ ʶˉʽˉʶʵˈˍʹˍʰ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄Φ 

ɾʾʰ ˋ˔ʷˋʹ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʹʻʶʾ ʴʽʰ ˍʽˌ ˃ʹ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁʷˌ ʵʾʶʵˊʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʶ˅ʺˌΥ 

ὟI = Ὧi 1 cosʖ             (15) 

ʁʽ ˉʰˊʱ˃ʶˍˊˇʽ Ὧ, ὶ0, Ὧʃ,  —0,Ὧd ,•0,ὯI  ˁ ʰʻˇˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ ˉʶʵʾˇ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄ ˉˇˎ ʻʰ 

ʶˉʽ˂ʷ˅ˇˎ˃ʶΦ 

5.2.2 ɾ ς́ɲʶˋ˃ʽˁʷˌ ɮ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ 
ɶ ɻˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˍ˖˄ ˃ʹ ʵʶˋ˃ʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˉʶˊʽ˂ʰ˃ʲʱ˄ʶʽ ˍˇ ʱʻˊˇʽˋ˃ʰ ˍ˖˄ 

ʹ˂ʶˁˍˊˇˋˍʰˍʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ˃ʶˊʽˁ˗˄ ˒ˇˊˍʾ˖˄ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˁʰʽ ˍ˖˄ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ van der Waals. ʆˎˉʽˁʱ ˇʽ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ van der Waals ʶʾ˄ʰʽ ˈ˂ʶˌ ˇʽ ʶ˂ˁˍʽˁʷˌ 

ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˉˇˎ ˒ʷˊˇˎ˄ ʺ ʵʶ˄ ˒ʷˊˇˎ˄ ˒ˇˊˍʾˇ ˁʰʽ ʶ˅ʰˊˍ˗˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ 

ʰ˄ˍʾˋˍˊˇ˒ˇ ˍʹˌ ʷˁˍʹˌ ʵˏ˄ʰ˃ʹˌ ˍʹˌ ʰˉˈˋˍʰˋʹˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˉˇˎ ʰ˂˂ʹ˂ˇʶˉʽʵˊˇˏ˄ 

1

ὶὭὮ

6

.  

ʆʷˍˇʽʶˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ʵʽˉˈ˂ˇˎ-ʵʽˉˈ˂ˇˎΣ ˇʽ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ʵʽʰˋˉˇˊʱˌΣ London, 

˃ʶˍʰ˅ˏ ʶˉʰʴˈ˃ʶ˄˖˄ ʵʽˉˈ˂˖˄ ˁʰʽ ˇʽ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ʵʽˉˈ˂ˇˎ-ʶˉʰʴˈ˃ʶ˄ˇˎ ʵʽˉˈ˂ˇˎΦ ʁ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ 

ˍˇˎ ʹ˂ʶˁˍˊˇˋˍʰˍʽˁˇˏ ˉʶʵʾˇˎ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˁʰˍʱ ʸʶˏʴʹΣ ʲʱˋʶʽ ˍˇˎ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˇ ˏCoulomb. H ˍʽ˃ʺ ˍˇˎ 

ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ ˒ˇˊˍʾˇ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˉˇˎ ʰ˂˂ʹ˂ˇʶˉʽʵˊˇˏ˄Σ (ήὭ ,ήj ) ˁʰʽ ˍʹ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ 

ʰˉˈˋˍʰˋʹ (ὶij )Φ ɶ ˉˇˋˇˍʽˁˇˉˇʾʹˋʹ ˍ˖˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ van der Waals ʴʾ˄ʶˍʰʽ ʲʱˋʶʽ ˍˇˎ 

ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˇˏ LennardςJones ˃ʶˍʰ˅ˏ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄Φ ɽˈʴ˖ ˍʹˌ ʰˉʰʴˇˊʶˎˍʽˁʺˌ ʰˊ˔ʺˌ ˍˇˎ Pauli 

ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹΣ ˍʷˍˇʽʰ ˗ˋˍʶ ˍˇ ʷ˄ʰ ˄ʰ ˃ʹ˄ ʶˉʽˁʰ˂ˏˉˍʶʽ ˍˇ 

ʱ˂˂ˇ[43]Φ ʁ ˉʶˊʽˇˊʽˋ˃ˈˌ ʰˎˍˈˌ ʶˁ˒ˊʱʸʶˍʰʽ ˃ʶ ˍˇ˄ ʰˉ˖ˋˍʽˁˈ ˈˊˇ 
1

ὶὭὮ

12

. ɴˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ 
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                                          Ὗὲὄ= Ὗὒὐ
ὭὮ

+ Ὗὅ
ὭὮ

                       (16)  

ʂˉˇˎ      Ὗὅ=
1

4 “ ‭0 

ήὭήj

ὶij
                                 (17)  

ˁʰʽ      ὠὒὐ= 4 ‭
„

ὶὭὮ

12
„

ὶὭὮ

6

                 (18) 

 

H ˉʰˊʱ˃ʶˍˊˇˌ ‭0 ˋˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ Coulomb ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʵʽʹ˂ʶˁˍˊʽˁʺ ˋˍʰʻʶˊʱ ˍˇˎ ˁʶ˄ˇˏΦ ʁʽ 

ˉʰˊʱ˃ʶˍˊˇʽ ˋ ˁʰʽ ‭ ˋˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ Lennard-Jones ʶ˅ʰˊˍ˗˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˍˏˉˇ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄Φ ʆˇ ‭ 

ʶʾ˄ʰʽ ˍˇ ʲʱʻˇˌ ˍˇˎ ˉʹʴʰʵʽˇˏ ʶ˄˗ ˋΣ ʹ ˍʽ˃ʺ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʹʵʷ˄Φ ɱʽʰ ˍʹ˄ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ʵˏˇ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˋʶ ˉˇ˂ˎʰˍˇ˃ʽˁʱ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰΣ ʹ ʶˏˊʶˋʹ ˍ˖˄ 

ˉʰˊʰ˃ʷˍˊ˖˄ ˋ ˁʰʽ ‭ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʺ ˍ˖˄ ˁʰ˄ˈ˄˖˄ ʰ˄ʱ˃ʶʽ˅ʹˌ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽ˗˄ˍʰˌ ˍʽˌ ˍʽ˃ʷˌ ˋ 

ˁʰʽ ‭ ˍ˖˄ ˁʰʻʰˊ˗˄ ʰˍˈ˃˖˄ [46]Φ ʁʽ ˄ʷʶˌ ˍʽ˃ʷˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʺʻʹˁʰ˄ ʺˍʰ˄ ˇʽ ʴʶ˖˃ʶˍˊʽˁˇʾ 

˃ʷˋˇʽ ˈˊˇʽ ˍ˖˄ ˉʰˊʰ˃ʷˍˊ˖˄ ˍ˖˄ ʵˏˇ ʰˍˈ˃˖˄ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ [49]. 

„ij = „i Ͻ„j                     (19) 

‭ij = ‭i Ͻ‭j                     (20) 

O ˉˊ˗ˍˇˌ ˈˊˇˌ ˋˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ Lennard-Jones ʶˁ˒ˊʱʸʶʽ ˍʹ˄ ʰˉ˖ˋˍʽˁʺ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˍ˖˄ 

ʰˍˈ˃˖˄ ˈˍʰ˄ ʰˎˍʱ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˃ʽˁˊʺ ʰˉˈˋˍʰˋʹΣ ʶ˄˗ ˇ ʵʶˏˍʶˊˇˌ ˈˊˇˌ ʶˁ˒ˊʱʸʶʽ ˍʹ˄ ʶ˂ˁˍʽˁʺ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʱˍ˖˄ ˈˍʰ˄ ʰˎˍʱ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΦ ʅʶ ˉʱˊʰ ˉˇ˂ˏ 

˃ʽˁˊʷˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ LennardςJones ˍʶʾ˄ʶʽ ˋˍˇ ʱˉʶʽˊˇΣ ʴʶʴˇ˄ˈˌ ˉˇˎ ʵʶʾ˔˄ʶʽ ˈˍʽ ʶʾ˄ʰʽ 

ʰˉʰʴˇˊʶˎˍʽˁˈ ʴʽʰ ˍʰ ˃ˈˊʽʰ ˄ʰ ʷˊʻˇˎ˄ ˉˇ˂ˏ ˁˇ˄ˍʱ ˍˇ ʷ˄ʰ ˃ʶ ˍˇ ʱ˂˂ˇΦ ɶ ʽʵʰ˄ʽˁʺ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʴʽʰ 

ˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ʰ˄ˍʽˋˍˇʽ˔ʶʾ ʹ ʶ˂ʱ˔ʽˋˍʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ὙάὭὲ. ɶ ˃ˇˊ˒ʺ ˍˇˎ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˇˏ 

Lennard ς Jones ˒ ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍˇ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰΥ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 8Υ ɲʽʱʴˊʰ˃˃ʰ Lennard ς Jones 

5.2.2.1. ɳ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ˁʰʽ ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ˃ʹ-ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ 

ʁʽ ˃ʹ ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʰ˄ʰˉˍˏˋˋˇ˄ˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˍˇˎ ʾʵʽˇˎ 

˃ˇˊʾˇˎ όʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌύ ʺ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ˃ˇˊʾ˖˄ 
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όʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌύΦ ɳˉʶʽʵʺ ˇʽ ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ 

ʰˉˈ ˍʽˌ ˃ʹ-ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌΣ ˎˉˇ˂ˇʴʾʸˇˎ˃ʶ ˍʽˌ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ˈ˄ˇ 

ʴʽʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˇˎ ʵʶ˄ ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ʵʶˋ˃ˈ ʺ ʴ˖˄ʾʰ ʵʹ˂ʰʵʺ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ 

˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˈ ˍʷˋˋʶˊʰ ʵʽʰʵˇ˔ʽˁʱ ʸʶˏʴʹ ʰˍˈ˃˖˄ ζм-пη ʶ˄˗ ˍʽˌ ʻʶ˖ˊˇˏ˃ʶ ˃ʹʵʷ˄ ʴʽʰ ˍʽˌ 

ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ζм-нη ˁʰʽ ζм-оηΦ ɱʽʰ ˍʹ˄ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ζм-пηΣ ʹ ˋˎ˄ʶʽˋ˒ˇˊʱ ˍ˖˄ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ van der Waals ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶˉʽ˂ˇʴʺ ˍˇˎ ˉʶʵʾˇˎ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄ ˃ʷˋ˖ ʶ˄ˈˌ 

ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ˋˍʱʻ˃ʽˋʹˌ Ὢij , ʹ ˍʽ˃ʺ ˍˇˎ ˇˉˇʾˇˎ ˁʰʻˇˊʾʸʶʽ ˍʹ ˋˎ˄ʶʽˋ˒ˇˊʱ ˍˇˎˌ ˋˍˇ˄ ˈˊˇ ˍʹˌ ˃ʹ 

ʵʶˋ˃ʽˁʺˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ [49]Φʆˇ ˉʶʵʾˇ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄ DREIDING[52] ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʺʻʹˁʶ ˋˍʹ˄ 

ˉʰˊˇˏˋʰ ʵʽˉ˂˖˃ʰˍʽˁʺ ʻʶ˖ˊʶʾ ˍˇ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ˋˍʱʻ˃ʽˋʹˌ Ὢij  ʾˋˇ ˃ʶ ˍʹ ˃ˇ˄ʱʵʰ ʴʽʰ ˍʽˌ 

ʶ˄ʵ̌˃ ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ van der Waals ˋʶ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ζм-4η . ɳˉʽˉ˂ʷˇ˄Σ ʰ˄ʺˁʶʽ ˋˍʹ˄ 

ˁʰˍʹʴˇˊʾʰ ˍ˖˄ all-atom ̄ ʶʵʾ˖˄ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄Φ 

ɾʶ ˍʹ ˔ˊʺˋʹ ˍˇˎ ˉʶˊʽˇʵʽˁˇˏ ˁʶ˂ʽˇˏ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ˂ʰ˃ʲʱ˄ˇˎ˃ʶ ˎˉˈ˕ʽ˄ ˍ́ ˋˎ˄ʻʺˁʹ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁˇ˄ˍʽ˄ˈˍʶˊʹ ʶʽˁˈ˄ʰΦ ʋˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ˃ʾʰ ʰˁˍʾ˄ʰ ʰˉˇˁˇˉʺˌ ˁʰʽ 

ˎˉˇ˂ˇʴʾʸˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˃ʶ ˍʽˌ ˁˇ˄ˍʽ˄ˈˍʶˊʶˌ ʶʽˁˈ˄ʶˌ ˍˇˎˌ [46]. 

ʃˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʶʾ˃ʰˋˍʶ ˉˇ˂ˏ ˉˊˇˋʶˁˍʽˁˇʾ ˃ʶ ˍʹ˄ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ʰˁˍʾ˄ʰˌ ʰˎˍʺˌ ʵʽˈˍʽ ʻʰ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ˍʹˊʶʾˍʰʽ 

ʹ ˋˎ˄ʻʺˁʹ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁˇ˄ˍʽ˄ˈˍʶˊʹ ʶʽˁˈ˄ʰ όminimum image convention) [44]. 

ɼʱʻʶ ˒ˇˊʱ ʵʹ˂ʰʵʺΣ ˂ʰ˃ʲʱ˄ʶˍʰʽ ˎˉˈ˕ʽ˄ ˃ˈ˄ˇ ˃ʽʰ ʶʽˁˈ˄ʰ ˁʱʻʶ ʰˍˈ˃ˇˎ ˁʰʽ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ʹ 

ˁˇ˄ˍʽ˄ˈˍʶˊʹΣ ʹ ˇˉˇʾʰ ˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ˉʶˊʽˇʵʽˁ˗˄ ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˄ ʶ˒ʰˊ˃ˇˋˍʶʾ 

ʶˉʰ˄ʰ˂ʰ˃ʲʱ˄ʶˍʰʽ ʱˉʶʽˊʶˌ ˒ˇˊʷˌ[43]Φ ɱʽʰ ˍˇ˄ ˂ˈʴˇ ʰˎˍˈ ʹ ʰˁˍʾ˄ʰ ʰˉˇˁˇˉʺˌ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ 

˃ʽˁˊˈˍʶˊʹ ˍˇˎ ˃ʽˋˇˏ ˍʹˌ ʵʽʱˋˍʰˋʹˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌΦ ɶ ˔ˊʺˋʹ ˍʹˌ ˃ʶʽ˗˄ʶʽ ʵˊʰ˃ʰˍʽˁʱ ˍˇ 

ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁˈ ˁˈˋˍˇˌΦ  

 

5.2.2.2. ɾʹ ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ʽˁˊʺˌ ˁʰʽ ˃ʶʴʱ˂ʹˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌΥ ɶ 

ʷ˄˄ˇʽʰ ˍʹˌ ʰˁˍʾ˄ʰˌ ʰˉˇˁˇˉʺˌ ˁʰʽ ˍˇˎ tail correction 

ʁʽ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ van der Waals ˋʶ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ˉˊʰˁˍʽˁʱ ˃ʹʵʷ˄Φ ɳˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ˇ 

ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍˇˎˌ ˁˊʾ˄ʶˍʰʽ ʰˉʰˊʰʾˍʹˍˇˌ ʴʽʰ ˁʱˉˇʽʰ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʹ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ʴˏˊ˖ ʰˉˈ ˍˇ 

ʱˍˇ˃ˇΦ ɱʽʰ ˍˇ˄ ˂ˈʴˇ ʰˎˍˈ ˔˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍʽˌ ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˋʶ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ʽˁˊʺˌ 

ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ όShort Rangeύ ˁʰʽ ˋʶ h˂ ˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ʰˁˊʱˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ όLong Range). ɮˉˈ ˍʹ 

˃ˇˊ˒ʺ ˍˇˎ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍˇˌ Lennard ς Jones ˋˍʹ˄ ɳʽˁˈ˄ʰ 8 ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˈˍʽ ʰˉˈ ˃ʽʰ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ʰˁˍʾ˄ʰˌ 

ˁʰʽ ˃ʶˍʱ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ʰˊ˔ʾʸʶʽ ˁʰʽ ˃ʶʽ˗˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ˉˇ˂ˏ ʴˊʺʴˇˊˇˎˌ ˊˎʻ˃ˇˏˌ ˁʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ 

ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ˋ˔ʶʵˈ˄ ˃ʹʵʰ˃ʽ˄ˈΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰΣ ˈˍʰ˄ ˍˇ r ˉʰʾˊ˄ʶʽ ˍʽ˃ʺ ʾˋʹ ˃ʶ нΦр ˋ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ 

ˈˍʽ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ʷ˔ʶʽ ˍʽ˃ʺ ʾˋʹ ˃ʶ ˍˇ м҈ ˍʹˌ ˍʽ˃ʺˌ ˍˇˎ ὙάὭὲ, ̍ ˍʰ˄ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍˇˎ r ʺˍʰ˄ ʾˋʹ ˃ʶ ˋ [46]. 

ʊʰʾ˄ʶˍʰʽ ˂ˇʽˉˈ˄ ˈˍʽ ˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ʰˉˈ ˁʱˉˇʽˇ ˋʹ˃ʶʾˇ ˁʰʽ ˃ʶˍʱ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʰˉʰˊʰʾˍʹˍˇˌΦ ʁ ˉʽˇ 

ʶˏˁˇ˂ˇˌ ˍˊˈˉˇˌ ʴʽʰ ˄ʰ ʰ˄ˍʽ˃ʶˍ˖ˉʽˋˍʶʾ ʰˎˍˈ ʶʾ˄ʰʽ ˄ʰ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʺˋˇˎ˃ʶ ˃ʽʰ ʰˁˍʾ˄ʰ ʰˉˇˁˇˉʺˌ 

(rcut-offύ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ˇˉˇʾʰ ̩ˁʰʽ ˃ʶˍʱ ʵʶ˄ ʻʰ ˂ʰ˃ʲʱ˄ˇˎ˃ʶ ˎˉˈ˕ʽ˄ ˍʽˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ van 

der Waals .  

5.2.2.2.1. Tail Corrections[53] 
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H ˔ˊʺˋʹ ˍʹˌ ʰˁˍʾ˄ʰˌ ʰˉˇˁˇˉʺˌ ˁʰʽ ˃ʶˍʰˍˈˉʽˋʹ ˍ˖˄ ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁ˗˄ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ 

ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʺˋʶʽ ˁʱˉˇʽʰ ˋˎˋˍʹ˃ʰˍʽˁʱ ˋ˒ʱ˂˃ʰˍʰ ˋˍʹ˄ ˉˊʰʴ˃ʰˍʽˁʺ ˍʽ˃ʺ ˍˇˎ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˇˏ ʰ˄ ʴʽʰ r җ 

rc ʹ ˍʽ˃ʺ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʰˎˋˍʹˊʱ лΦ ɮˎˍˈ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˋˎ˃ʲʶʾ ʵʽˈˍʽ ʹ ˇˎˊʱ ˍˇˎ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˇˏ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ ˁˈʲʶˍʰʽ ʰˉˈˍˇ˃ʰ [51, 53]Φ ɮˎˍˈ ˍˇ ˋ˒ʱ˂˃ʰ  ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʵʽˇˊʻ˖ʻʶʾ 

ˉˊˇˋʻʷˍˇ˄ˍʰˌ ʷ˄ʰ˄ ˁʰʽ˄ˇˏˊʽˇ ˈˊˇ ʵʽˈˊʻ˖ˋʹˌ όtail correctionύ ˋˍˇ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁˈ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈΥ  

Ὗὸέὸὶ= όὧ(►ὭὮ)

Ὥ<Ὦ

+
ὔ”

2
Ὠὶ όὶ4“ὶ2
Њ

►c

(21)  

ɮˉˈ ˍˇ˄ ˈˊˇ ˍˇˎ tail correction ˋˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ όнмύ ʶʾ˄ʰʽ ˉˊˇ˒ʰ˄ʷˌ ˈˍʽ ˍʶʾ˄ʶʽ ˋʶ 

ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄ʹ ˍʽ˃ʺ ʰ˄ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ˒ʻʾ˄ʶʽ ʴˊʹʴˇˊˈˍʶˊʰΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ʷ˔ʶʽ ˈˊˇˎˌ ˃ʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˎˌ 

ˁʰˍʱ ʰˉˈ˂ˎˍʹ ˍʽ˃ʺ ʶˁʻʷˍʶˌ  ˍˇˎ  ὶ3, ̄ ˇˎ ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ ˈˍʽ ˁˎˊʽʰˊ˔ˇˏ˄ ˇʽ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ʵʽʰˋˉˇˊʱˌ ˋˍʽˌ 

˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΦ 

ɾʶ ˍʹ ˔ˊʺˋʹ ˍˇˎ tail correctionΣ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʶʾ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ʴʽʰ ˍʽˌ van der Waals 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌΦ ʁʽ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ Coulomb ʰˉˈ ˍʹ˄ ʱ˂˂ʹΣ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˉʽˇ ʽˋ˔ˎˊʷˌ ˁʰʽ 

˂ˈʴ˖ ˍˇˎ ˈˊˇˎ 
1

ὶ
 ˋʶ ʰ˄ˍʾʻʶˋʹ ˃ʶ ˍˇ˄ ˈˊˇ 

1

ὶ6  ̱ ˖˄ Van der Waals ˋˎʴˁ˂ʾ˄ˇˎ˄ ˉˇ˂ˏ ˉʽˇ ʰˊʴʱ ˋˍˇ 

˃ʹʵʷ˄ ʰˉˈ ˈˍʽ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ Lennard ς JonesΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ Coulomb ˈ˂ʰ ˍʰ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ʰ˂˂ʹ˂ˇʶˉʽʵˊˇˏ˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ ˁʰʽ ʵʶ˄ 

ˉʶˊʽˇˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˃ˈ˄ˇ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁˇ˄ˍʽ˄ˈˍʶˊʹ ʶʽˁˈ˄ʰΦ ɸʶ˖ˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ 

ʰ˂˂ʹ˂ˇʶˉʽʵˊˇˏ˄ ˁʰʽ ˍʰ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ˃ʶ ˍʹ˄ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʹ ʶʽˁˈ˄ʰ ˍˇˎˌ ˋˍʰ ˎˉˈ˂ˇʽˉʰ ʰ˄ˍʾʴˊʰ˒ʰ 

ˁʶ˂ʽʱΦ ɶ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁʺΣ ˂ˇʽˉˈ˄Σ ʷˁ˒ˊʰˋʹ ʴʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍˇˎ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˇˏ Coulomb ˋˎʴˁ˂ʾ˄ʶʽ 

ˉˇ˂ˏ ʰˊʴʱ [44]. ɮˁˈ˃ʹ ˁʰʽ ʰ˄ ʶ˒ʰˊ˃ˈˋˇˎ˃ʶ ˁʱˉˇʽʰ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ʰˁˍʾ˄ʰ ʰˉˇˁˇˉʺˌΣ ˇʽ 

ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ʻʰ ʶʾ˄ʰʽ ʶˋ˒ʰ˂˃ʷ˄ˇʽΣ ˂ˈʴ˖ ˍˇˎ ˈˍʽ ˍˇ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁˈ ˒ˇˊˍʾˇ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˋˍˇ ˁʶ˂ʾ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ʵʶ˄ ʻʰ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋˇ ˃ʶ ˃ʹʵʷ˄ [44]Φ ɸʰ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʶ˒ʰˊ˃ˈˋˇˎ˃ʶ ˁʱˉˇʽʰ ˍʶ˔˄ʽˁʺ 

ʱʻˊˇʽˋʹˌ ˇʽ ˇˉˇʾʰ ˄ʰ ʶˉʽˍˊʷˉʶʽ ˍˇˎˌ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇˏˌ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ˃ʹ ʵʶˋ˃ʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄.  

5.2.2.2.2. ɾʷʻˇʵˇˌ Ewald ɹ ʽʰ ˍʽˌ ʹ˂ʶˁˍˊˇˋˍʰˍʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ [49],[44],[46] 

ɶ ˃ʷʻˇʵˇˌ Ewald ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ˃ʷʻˇʵˇˌ ʱʻˊˇʽˋʹˌ ˍ˖˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ˒ˇˊˍʾ˖˄ ˁʰʽ 

ˍ˖˄ ˉʶˊʽˇʵʽˁ˗˄ ˍˇˎˌ ʶʽˁˈ˄˖˄Φ ɱʽh ˍʹ˄ ʶˉʾ˂ˎˋʹς̀ ˏʴˁ˂ʽˋʹΣ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾ ˃ʶˍʰˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˇˏˌ 

FourierΦ ʁʽ ʹ˂ʶˁˍˊˇˋˍʰˍʽˁʷˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌΣ ˎˉˇ˂ˇʴʾʸˇ˄ˍʰʽ ˉˇ˂ˏ ʴˊʺʴˇˊʰ ˋʶ ˃ʽˁˊʷˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˁʰʽ 

ˉˇ˂ˏ ʰˊʴʱ ˋʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌΦ ɼʱ˄ˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˉʰˊʰʵˇ˔ʺ ˈˍʽ ʹ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁʺ ʹ˂ʶˁˍˊˇˋˍʰˍʽˁʺ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ˉˇˎ 

ʰˋˁʶʾˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ˍˇ ʱʻˊˇʽˋ˃ʰ ˍ˖˄ ʹ˂ʶˁˍˊˇˋˍʰˍʽˁ˗˄ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄ ˃ʽˁˊʺˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ όshort range) 

˃ʷ˔ˊʽ ˃ʾʰ ʰˁˍʾ˄ʰ ʰˉˇˁˇˉʺˌ ˁʰʽ ˃ʶʴʱ˂ʹˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ όlong rangeύ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΦ ɴˍˋʽΥ 

╕ὅέόὰ= ╕ὛὙ+ ╕ὒὙ            (22) 

1

►
=
Ὢὶ

►
+

1 Ὢὶ

►
        (23) 

ɱʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍ˖˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˃ʶʴʱ˂ʹ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ ʵˎˋˁˇ˂ʾʰˌ 

ˋˏʴˁ˂ʽˋʹˌ ʶ˒ʰˊ˃ˈʸˇˎ˃ʶ ˃ʶˍʰˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˇˏˌ FourierΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ˍˇˎˌ ʶ˒ʰˊ˃ˈʸˇˎ˃ʶ ˋˍʹ 

Gaussian ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˒ˇˊˍʾˇˎ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ˃ʶˍʰ˒ʶˊʻˇˏ˃ʶ ˋˍˇ˄ ʰ˄ˍʾˋˍˊˇ˒ˇ ˔˗ˊˇ ˈˉˇˎ 

ʻʰ ʴʾ˄ʶʽ ʹ ʱʻˊˇʽˋʹ ˍ˖˄ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌΦ ɶ ˋˏʴˁ˂ʽˋʹ ˋˍˇ˄ ʰ˄ˍʾˋˍˊˇ˒ˇ ˔˗ˊˇ ʶʾ˄ʰʽ 
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ˉʽˇ ʴˊʺʴˇˊʹΦ ɳˉʶʽʵʺ ʹ ʱʻˊˇʽˋʹ ˁʰˍʱ Ewald ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁʱ ʰˁˊʽʲʺ ˃ʷʻˇʵˇˌΣ ˎˉʱˊ˔ʶʽ 

ˉ˂ʺʻˇˌ ʰ˂ʴˇˊʾʻ˃˖˄ ˉˇˎ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʾˋʶʽ ʰˉˇˍʶ˂ʶˋ˃ʰˍʽˁˈˍʶˊʰ ˍʽˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ 

˃ʶʴʱ˂ʹˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌΦ ɶ ˃ʷʻˇʵˇˌ ˉˇˎ ˉˊˇˍʽ˃ʱˍʰʽ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʷʻˇʵˇˌ Particle - 

Particle, Particle -Mesh (PPPMύ ʹ ˇˉˇʾʰ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾ ˃ʽʰ ˁʰ˂ʺ ˉˊˇˋʷʴʴʽˋʹ ˍʹˌ ˃ʶʻˈʵˇˎ Ewald. 

ɲʽʰ˒ʷˊʶʽ ʰˉˈ ˍʹ˄ Ewald ˋˍʹ ˔ˊʺˋʹ ʴˊʺʴˇˊ˖˄ ˃ʶˍʰˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃˗˄ Fourier (Fast Fourier 

Transform - FFT).  

ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰΣ ʶ˒ ʰˊ˃ˈʸˇˎ˃ʶ ˍʹ ˃ʷʻˇʵˇ Particle-Particle ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˃ʽˁˊʺˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ ˁʰʽ ˍʹ ˃ʷʻˇʵˇ Particle-Mesh ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˃ʶʴʱ˂ʹˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌΦ ɶ ˃ʷʻˇʵˇˌ Particle-Particle ˎˉˇ˂ˇʴʾʸʶʽ ˍʽˌ 

ʹ˂ʶˁˍˊˇˋˍʰˍʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˅ʶ˔˖ˊʽˋˍ˗˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Σ ˋˍˇ˄ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁˈ ˔˗ˊˇ ˁʰʽ 

ʶ˒ʰˊ˃ˈʸʶˍʰʽ ˋˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˁˇ˄ˍʽ˄ʷˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ό˃ʽˁˊˈˍʶˊʹˌ ˍʹˌ ʰˁˍʾ˄ʰˌ 

ʰˉˇˁˇˉʺˌύΣ ʶ˄˗ ʹ Particle-Mesh ˎˉˇ˂ˇʴʾʸʶʽ ˍˇ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁˈ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ʶ˄ˈˌ 

ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎ ˁʰʽ ʶ˄ˈˌ ˉ˂ʷʴ˃ʰˍˇˌ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Σ ʺ ˃ʽʰˌ ʴʶʽˍˇ˄ʽʱˌ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ όф ˋˎ˄ˇ˂ʽˁʱ 

ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰύ ˈˍʰ˄ ʰˎˍʱ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʱ˂ʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˃ʶ ˔ˊʺˋʹ ʴˊʺʴˇˊ˖˄ ˃ʶˍʰˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃˗˄ 

Fourier (FFT). 

ɱʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍ˖˄ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˉˊʷˉʶʽΣ ˈˉ˖ˌ ˉˊˇʰ˄ʰ˒ʷˊʻʹˁʶ 

˄ʰ ˇ˂ˇˁ˂ʹˊ˖ʻˇˏ˄ ˇʽ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˁʽ˄ʺˋʶʽˌ ˍˇˎ Newton. ɳˉʶʽʵʺ ʹ ʵʽʰ˒ˇˊʽˁʺ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ʶʾ˄ʰʽ 

ʵʶˏˍʶˊʹˌ ˍʱ˅ʹˌ, ʻʰ ˔ˊʶʽʰˋˍˇˏ˄ ʵˏˇ ʰˊ˔ʽˁʷˌ ˋˎ˄ʻʺˁʶˌ ►0  ‖‌― ►0 = ◊(0)Σ ʂ˂ˇʽ ˇʽ 

ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇʽ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ʴʽʰ ˍʹ˄ ʶˉʾ˂ˎˋʹ ˍ˖˄ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶ˖˄ ʻʶ˖ˊˇˏ˄ ˈˍʽ ˇʽ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ 

ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ʵʹ˂ʰʵʺΣ ʹ ʻʷˋʹΣ ʹ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˁʰʽ ʹ ʶˉʽˍʱ˔ˎ˄ˋʹ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ˉˊˇˋʶʴʴʽˋˍˇˏ˄ ʰˉˈ ˃ʾʰ 

ˋʶʽˊʱ TaylorΦ ʁʽ ˁˎˊʽˈˍʶˊʶˌ ˃ʷʻˇʵˇʽ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʹ Euler ˁʰʽ ʹ Verlet. ʁ ˉʽˇ 

ʰˉ˂ˈˌ ˁʰʽ ˍʰˎˍˈ˔ˊˇ˄ʰ ˇ ˉʽˇ ʰ˅ʽˈˉʽˋˍˇˌ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ ʶʾ˄ʰʽ ˇ VerletΦ ɳˁˍˈˌ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˁ˂ʰˋʽˁˈ 

Verlet, ˎ ˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˁʰʽ ʱ˂˂ʶˌ ʵˏˇ ˉʰˊʰ˂˂ʰʴʷˌ ˍˇˎ ˉˇˎ ʻʰ ʰ˄ʰ˂ˎʻˇˏ˄Φ H ˃ ʷʻˇʵˇˌ 9ǳƭŜǊ ʁ ʾ˄ʰʽ ˉʽˇ 

ʰˉ˂ʺ ˈ˃˖ˌ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ˍˈˋˇ ˋˍʰʻʶˊʺ ˈˋˇ ʹ Verlet ʴʽΩ ʰˎˍˈ ˍˇ ˂ˈʴˇ ˁʰʽ ʵʶ˄ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ. 

ɾʶˍʱ ʰˉˈ ˁʱʻʶ ˇ˂ˇˁ˂ʺˊ˖ˋʹ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʶ˂ʷʴ˔ˇˎ˃ʶ ʰ˄ ˍˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˃ʷˋʰ ˋˍˇ ˁˇˎˍʾ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ʺ ʰ˄ ʷ˔ʶʽ ˅ʶ˒ˏʴʶʽ ʰˉˈ ˍʰ ˈˊʽʰ ˍˇˎ ˁˇˎˍʽˇˏΦ 

Euler 

ɶ 9ǳƭŜǊ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ˃ʷʻˇʵˇˌ ˉˊˇˋʷʴʴʽˋʹˌ ˉˊ˗ˍʹˌ ˍʱ˅ʹˌΦ ʁʽ ˋ˔ʷˋʶʽˌ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾ ʴʽʰ ˍʹ 

˂ˏˋʹ ˍ˖˄ ʵʽʰ˒ˇˊʽˁ˗˄ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶ˖˄ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʶ˅ʺˌ[54]: 

►ὲ+ 1 = ►ὲ+ ►ὲῳὸ         (24) 

►ὲ+ 1 = ►ὲ+ ►ὲῳὸ         (25) 

ʆˇ ˋ˒ʱ˂˃ʰ ˉˇˎ ʵʾ˄ʶʽ ˇ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ ˋʶ ˁʱʻʶ ʲʺ˃ʰ ʶʾ˄ʰʽ ɨ(ɝt2)Φ ʃˊˈˁʶʽˍʰʽ ʴʽʰ ˃ʽʰ ʰˋˍʰʻʺ 

˃ʷʻˇʵˇ ˃ʶ ˋ˔ʶˍʽˁʱ ˃ʶʴʱ˂ˇ ˋ˒ʱ˂˃ʰ ʴΨ̔ ʰˎˍˈ ˍˇ ˂ˈʴˇ ʵʶ˄ ʻʶ˖ˊʶʾˍʰʽ ˉˇ˂ˏ ˔ˊʺˋʽ˃ʹ ʴʽʰ ˍˇ˄ 

ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈΦ 

ɼ˂ʰˋʽˁˈˌ ɮ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ Verlet [43] 

ʁ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ Verlet ˂ˏ˄ʶʽ ˃ʽʰ ʰ˄ʰʵˊˇ˃ʽˁʺ ˋ˔ʷˋʹ ʹ ˇˉˇʾʰ ˉˊˇˁˏˉˍʶʽ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʱʻˊˇʽˋʹ ˍ˖˄ 

ˋ˔ʷˋʶ˖˄[43] : 



37 
 

►ὸ+ ῳὸ= ►ὸ+ ►ὸῳὸ+
1

2

╕(ὸ)

ά
ῳὸ2 +

ῳὸ3

3
ὶ(ὸ) + ῳὸ4ײַ          (26)  

►ὸ ῳὸ= ►ὸ ►ὸῳὸ+
1

2

╕ὸ

ά
ῳὸ2

ῳὸ3

3
ὶὸ+ ῳὸ4ײַ          (27)  

ˁʰʽ ˉˊˇˁˏˉˍʶʽ ʹ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˋ˔ʷˋʹ ʹ ˇˉˇʾʰ ˈˉ˖ˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ˉʽˇ ʰˁˊʽʲʺˌ ˁʰˍʱ ˃ʾʰ ˍʱ˅ʹ 

˃ʶʴʷʻˇˎˌ Φ 

►ὸ+ ῳὸ= 2►ὸ ►(ὸ ῳὸ) +
╕(ὸ)

ά
ῳὸ2 + ῳὸ4ײַ                         (28) 

ɾʷˋ˖ ˍˇˎ r(tύ ˎˉˇ˂ˇʴʾʸˇˎ˃ʶ ˍʹ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ╕(ὸ)  ʴʽʰ ˍʹ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʹ ˔ˊˇ˄ʽˁʺ ˋˍʽʴ˃ʺ ʶ˄˗ 

˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˃ʶ ˍʽˌ ˍʽ˃ʷˌ ►(ὸ), ►(ὸ ῳὸ)  ˁʰʽ ╕(ὸ) ɹ ʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ˋˍʹ˄ ʶˉˈ˃ʶ˄ʹ 

˔ˊˇ˄ʽˁʺ ˋˍʽʴ˃ʺ ὶ(ὸ+ ῳὸ)Φ ʅˍˇ˄ ˁ˂ʰˋʽˁˈ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇ Verlet ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʰˉʰˊʰʾˍʹˍˇˌ ˇ 

ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍʹˌ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰˌ ʴʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍ˖˄ ˄ʷ˖˄ ʻʷˋʶ˖˄ [43]. 

ɼʰˍʱ ˍʹ ʵʽʱˊˁʶʽʰ ˍʹˌ ˇ˂ˇˁ˂ʺˊ˖ˋʹˌ ˇʽ ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌ ˎˉˇ˂ˇʴʾʸˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ʶ˅ʺˌ ˍˏˉˇ [43]: 

►(ὸ) = ○ὸ=
►ὸ+ ῳὸ ►ὸ ῳὸ

2ῳὸ
+ ῳὸ2ײַ                                        (29)  

Leap ς Frog Form [43] 

ɾʽʰ ˍˊˇˉˇˉˇʽʹ˃ʷ˄ʹ ˃ˇˊ˒ʺ ˍˇˎ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˎ Verlet ʶʾ˄ʰʽ ʹ leap ς frog ʹ ˇˉˇʾʰ, ʷ˔ʶʽ 

˃ʽˁˊˈˍʶˊʹˌ ˍʱ˅ʹˌ ˋ˒ʱ˂˃ʰˍʰ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˉˊ˖ˍˈˍˎˉʹ ˃ˇˊ˒ʺΦ ʁ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍʹˌ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰˌ 

ʰˉʰˊʰʾˍʹˍˇˌ ʴʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ˋˍʹ˄ ʶˉˈ˃ʶ˄ʹ ˔ˊˇ˄ʽˁ̋  ˋˍʽʴ˃ʺΣ ʵʶ˄ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ 

ʾʵʽʰ ˔ˊˇ˄ʽˁʺ ˋˍʽʴ˃ʺ ˃ʶ ˍʹ ʻʷˋʹ ʰ˂˂ʱ ˋˍˇ ˃ʽˋˈ ˍˇˎ ˔ˊˇ˄ʽˁˇˏ ʲʺ˃ʰˍˇˌΦ 

○ὸ+
ῳὸ

2
= ○ὸ

ῳὸ

2
+
╕ὸ

ά
ῳὸ           (30)     

►ὸ+ ῳὸ= ►ὸ+ ○ὸ+
ῳὸ

2
ῳὸ          (31) 

Velocity Form [43] 

ɾʽʰ ʱ˂˂ʹ ˉʰˊʰ˂˂ʰʴʺ ʶʾ˄ʰʽ ˇ Velocity VerletΦ ɮˎˍʺ ʹ ˃ˇˊ˒ʺ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˉʽˇ ˋˍʰʻʶˊʺ ˁʰʽ ˉʽˇ 

ʰˉˇˍʶ˂ʶˋ˃ʰˍʽˁʺ ʴʽΩ ʰˎˍˈ ˁʰʽ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ̀ ˍʽˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌΦ 

ɮˉˈ ˍʹ ˋ˔ʷˋʹ (19) ˎˉˇ˂ˇʴʾʸˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ʴʽʰ ˍʹ ˔ˊˇ˄ʽˁʺ ˋˍʽʴ˃ʺ t ˁʰʽ ˉʰˊʱ˂˂ʹ˂ʰ ˍʹ ʻʷˋʹ 

ˁʰʽ ˍʹ˄ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ʴʽʰ ˍʹ ˔ˊˇ˄ʽˁʺ ˋˍʽʴ˃ʺ ὸ+ ῳὸ. ɱʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍ˖˄ ˄ʷ˖˄ ʻʷˋʶ˖˄ 

ʰˉʰʽˍʶʾˍʰʽ ˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍʹˌ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰˌ ˁʰʽ ˍʹˌ ʵˏ˄ʰ˃ʹˌ ˋʶ ˉˊˇʹʴˇˏ˃ʶ˄ʶˌ ˔ˊˇ˄ʽˁʷˌ ˋˍʽʴ˃ʷˌΦ 

►ὸ+ ῳὸ= ►ὸ+ ►ὸῳὸ+
1

2

╕(ὸ)

ά
ῳὸ2          (32)  

►ὸ+ ῳὸ= ὺὸ+
1

2

╕ὸ+ ῳὸ+ ╕(ὸ)

ά
          (33) 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 9Υ ɮ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇˌ Verlet ˁ ʰʽ ˉʰˊʰ˂˂ʰʴʷˌ ˍˇˎ [43]  

6.1. ɮʄʋɹɼɶ ɼɮʆɮʅʆɮʅɶ ʅʇʅʆɶɾɮʆʁʅ 
ʂˉ˖ˌ ˉˊˇʰ˄ʰ˒ʷˊʻʹˁʶ ˇ ˁʰʻˇˊʽˋ˃ˈˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ʰˉʰʽˍʶʾ ˍʽˌ ʰˊ˔ʽˁʷˌ ʻʷˋʶʽˌ ˁʰʽ 

ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄Φ H ʶˉʽ˂ˇʴʺ ˍ˖˄ ʰˊ˔ʽˁ˗˄ ʻʷˋʶ˖˄ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˋˍʹ˄ 

ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ˎʴˊ˗˄Σ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ˍʹ˄ ˍˇˉˇʻʷˍʹˋʹ ˍˇˎˌ ˋˍˇ ˔˗ˊˇ ʲʱˋʶʽ ˁʱˉˇʽˇˎ ˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁˇˏ 

ˉ˂ʷʴ˃ʰˍˇˌ ʶ˒ʰˊ˃ˈʸˇ˄ˍʰˌ ˈ˃˖ˌ ˁʱˉˇʽʰ ˍˎ˔ʰʽˈˍʹˍʰ ʷˍˋʽ ˗ˋˍʶ ˇʽ ʻʷˋʶʽˌ ˄ʰ ˃ʹ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʰˎˋˍʹˊʱ 

ˁʰʻˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ˈˉ˖ˌ ˋˎ˃ʲʰʾ˄ʶʽ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ˋˍʶˊʶ˗˄[47]Φ ʁʽ ʰˊ˔ʽˁʷˌ ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌ ʰˉˈ 

ˍʹ˄ ʱ˂˂ʹ ˉ˂ʶˎˊʱ ʵʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ ʻʶ˗ˊʹ˃ʰ ʽˋˇˁˇˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˍʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ  ˍˇ ˇˉˇʾˇ 

ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶˍʰʽ ˉʰˊʰˁʱˍ˖Φ 

6.2. ɸɳʄɾʁɼʄɮʅɹɮ ɾɳʅʍ ʆʁʇ ɸɳʍʄɶɾɮʆʁʅ ɹʅʁɼɮʆɮɿʁɾɶʅ ɳɿɳʄɱɳɹɮʅ 
ɮ˄ ʷ˔ˇˎ˃ʶ ʶ˂ʶˏʻʶˊʹ ˃ʶˍʰ˒ˇˊʽˁʺ ˁʾ˄ʹˋʹ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˍˈˍʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʶˌ ʻʰ 

ʰ˄ˍʽˋˍˇʽ˔ˇˏ˄ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌΦ ɾʶ ʲʱˋʹ ˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ BoltzmannΣ ʹ ˇˉˇʾʰ ʵʶʾ˔˄ʶʽ ˍʹ 

ˋ˔ʷˋʹ ˍˇˎ ʰˊʽʻ˃ˇˏ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʶ˄ʶˊʴʶʽʰˁʷˌ 

ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌΣ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˉˊˇʲ˂ʶ˒ʻʶʾ ˍˇ ˁ˂ʱˋ˃ʰ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˃ʶ ʵʶʵˇ˃ʷ˄ʹ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˋʶ 

ˁʱʻʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰΦ ɶ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʰˎˍʺ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ Maxwell ς BoltzmannΦ ɴ˔ʶʽ ʷ˄ʰ 

˃ʷʴʽˋˍˇ ˉˇˎ ʰ˄ˍʽˋˍˇʽ˔ʶʾ ˋˍʹ˄ ˉʽˇ ˉʽʻʰ˄ʺ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˍʹ˄ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˉˇˎ ˋˎʴˁʶ˄ˍˊ˗˄ʶʽ ˍʽˌ 

ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊʶˌ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʶˌ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ʰ˄ ʶˉʽ˂ʷ˅ˇˎ˃ʶ ˍˎ˔ʰʾʰ ˁʱˉˇʽˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇΦ ɼʱʻʶ ˒ˇˊʱ ˉˇˎ 

ʰˎ˅ʱ˄ʶˍʰʽ ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ, ʹ ˉʽˇ ˉʽʻʰ˄ʺ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˃ʶˍʰˍˇˉʾʸʶˍh ʽ ˋʶ ˎ˕ʹ˂ˈˍʶˊʶˌ ˍʽ˃ʷˌΣ ʶ˄˗ ʹ 

ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˉʽˇ ʶˎˊʶʾʰ ˁʰʽ ʶˁˍʶʾ˄ʶˋʰʽ ˋʶ ˎ˕ʹ˂ˈˍʶˊʶˌ ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌΦ ɴ˄ʰ ˋˎ˃ˉʷˊʰˋ˃ʰ ˍʹˌ 

ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ Maxwell ς Boltzmann h ˒ˇˊʱ ˋˍʹ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁʺ ˁʽ˄ʹˍʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Φ [55] 

1

2
mἽ2

N

i= 1

=
3

2
nRT           (34) 

ɸɳʄɾʁʅʆɮʆɳʅ [53] ,[46]  
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ʂˍʰ˄ ʵˇˎ˂ʶˏˇˎ˃ʶ ˉʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʱ ʹ ˃ʶˍʰʲ˂ʹˍʺ ˉˇˎ ˃ˉˇˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ˁˊʰˍʺˋˇˎ˃ʶ ˉʽˇ ʶˏˁˇ˂ʰ 

ˋˍʰʻʶˊʺ ˁʰʽ ˄ʰ ʶ˂ʷʴ˅ˇˎ˃ʶ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʰ˄ˍʾ ˍʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌΦ ɱʽΩ ʰˎˍˈ ˍˇ ˂ˈʴˇ ˍʽˌ 

ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊʶˌ ˒ˇˊʷˌ ʵˇˎ˂ʶˏˇˎ˃ʶ ˋˍˇ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁˈ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁˈ ˋˏ˄ˇ˂ ̌ (NVT) ʰ˄ˍʾ ʴʽʰ ˍˇ 

˃ʽˁˊˇˁʰ˄ˇ˄ʽˁˈ (NVE)Φ ʅˍʹ˄ ˉˊˇˁʶʽ˃ʷ˄ʹ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹΣ ʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˃ʶˍʰʲʱ˂˂ʶˍʰʽ ʶ˄˗ ʹ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʵʽʰˍʹˊʶʾˍʰʽ ˋˍʰʻʶˊʺΦ ɾʶ ˍˇ˄ ˈˊˇ ˋˍʰʻʶˊʺ ʵʶ˄ ʶ˄˄ˇˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ˉʰʾˊ˄ʶʽ 

ʰˎˋˍʹˊʱ ˃ʽʰ ʰˉˈ˂ˎˍʹ ˍʽ˃ʺ, ʰ˂˂ʱ ˈˍʽ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˃ʽˁˊʺ ʵʽʰˁˏ˃ʰ˄ˋʹ ʴˏˊ˖ ʰˉˈ ˃ʽʰ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʹ 

ˍʽ˃ʺΦ ɱʽʰ ˄ʰ ʶˉʽʲ˂ʹʻʶʾ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˋˍʰʻʶˊʺ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋʶ ʵʽʰˊˁʺ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˃ʶ ʷ˄ʰ ʶ˅˖ˍʶˊʽˁˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰΣ ˉΦ˔Φ ˂ˇˎˍˊˈ ˃ʶ ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˈ 

ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰΣ ˍˇ ˇˉˇʾˇ ʰ˄ˍʰ˂˂ʱˋˋʶʽ ʻʶˊ˃ˈˍʹˍʰ ˃ʶ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˁʰʽ ʶˉʽʲʱ˂ʶʽ ˍʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ 

ˍˇˎ [50]Φ ʆˇ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰ όʅˏˋˍʹ˃ʰ ˁʰʽ ɽˇˎˍˊˈύ ʶʾ˄ʰʽ ˃ˇ˄˖˃ʷ˄ˇ ˁʰʽ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋˍˇ 

˃ʽˁˊˇˁʰ˄ˇ˄ʽˁˈ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁˈ ˋˏ˄ˇ˂ˇ, ʵʹ˂ʰʵʺ ʷ˔ʶʽ ˋˍʰʻʶˊˈ ˈʴˁˇΣ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˁʰʽ 

ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ. ɮ˂˂ʱʸˇ˄ˍʰˌ ˍˇ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁˈ ˋˏ˄ˇ˂ˇ ˉˇˎ ʵˇˎ˂ʶˏˇˎ˃ʶ ʰ˂˂ʱʸˇˎ˄ ˁʰʽ ˇʽ ˁ˂ʰˋˋʽˁʷˌ 

ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌΦ ʇˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˋˍˇ˔ʰˋˍʽˁˇʾ ˁʰʽ ˄ˍʶˍʶˊ˃ʽ˄ʽˋˍʽˁˇʾ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʶˌ ˇʽ ˇˉˇʾˇʽ ʰ˄ʰ˂ˏˇ˄ˍʰʽ 

ˉʰˊʰˁʱˍ˖. 

6.2.1. ʅˍˇ˔ʰˋˍʽˁˇʾ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʶˌ                                                                             
ɸʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹˌ Andersen  

ʅˍˇ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹ ˉˇˎ ˉˊˈˍʶʽ˄ʶ ˇ Andersen ʶˉʽ˂ʷʴʶˍʰʽ ʷ˄ʰˌ ˍˎ˔ʰʾˇˌ ʰˊʽʻ˃ˈˌ ˋˎʴˁˊˇˏˋʶ˖˄ 

˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˁʰʽ ˍˇˎ ˂ˇˎˍˊˇˏ ˋʶ ˁʱˉˇʽˇ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʵʽʱˋˍʹ˃ʰ ɲtΦ ʅʶ ʰˎˍʱ ˍʰ 

ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ʻʰ ʶˉʽʲ˂ʹʻˇˏ˄ ʶ˅˖ˍʶˊʽˁʷˌ ˋˍˇ˔ʰˋˍʽˁʷˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ˃ʶ ˋˁˇˉˈ ˄ʰ ʰ˂˂ʱ˅ʶʽ ʹ ˁʽ˄ʹˍʽˁʺ 

ˍˇˎˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰΦ ɲʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ʰˊ˔ʽˁʷˌ ʻʷˋʶʽˌ ˁʰʽ ˍʰ˔ˏˍʹˍʶˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˁʰʽ ˇ˂ˇˁ˂ʹˊ˗˄ˇ˄ˍʰʽ ˇʽ 

ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˁʾ˄ʹˋʹˌ ʴʽʰ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʵʽʱˋˍʹ˃ʰ ɲtΦ ɼʰˍʱ ˍʹ ˋˏʴˁˊˇˎˋʹ ˍˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ ʻʰ ʰˉˇˁˍʺˋʶʽ 

˄ʷʰ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰΣ ʹ ˇˉˇʾʰ ʻʰ ʶˉʽ˂ʶ˔ˍʶʾ ˍˎ˔ʰʾʰ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ MaxwellςBoltzmann ˋˏ˃˒˖˄ʰ 

˃ʶ ˍʹ ˋˎ˄ʻʺˁʹ ˍʹˌ ˋˍʰʻʶˊʺˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌΦ ɸʶ˖ˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ˈ˂ʰ ˍʰ ˎˉˈ˂ˇʽˉʰ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ʶʾ˄ʰʽ 

ʰ˄ʶˉʹˊʷʰˋˍʰ ʰˉˈ ʰˎˍʺ ˍʹ ˋˏʴˁˊˇˎˋʹΦ ʁʽ ˋˍˇ˔ʰˋˍʽˁʷˌ ˋˎʴˁˊˇˏˋʶʽˌ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ˊʶʰ˂ʽˋˍʽˁʷˌ ˁʰʽ 

ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˇʵʹʴʹʻʶʾ ˋʶ ʰˉˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹ ˍ˖˄ ˍʰ˔ˎˍʺˍ˖˄ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ 

ʵʽʰʵˇ˔ʽˁ˗˄ ˔ˊˇ˄ʽˁ˗˄ ˋˍʽʴ˃˗˄Φ ɲʶ˄ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾ ˁʰ˂ʺ ˃ʷʻˇʵˇ ˈˍʰ˄ ʻʷ˂ˇˎ˃ʶ ˄ʰ ˃ʶ˂ʶˍʺˋˇˎ˃ʶ 

ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˈˉ˖ˌ ʶʾ˄ʰʽ ˍˇ ʴʽʰ ˉʰˊʱʵʶʽʴ˃ʰ ʹ ˃ʷˋʹ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺ ʰˉˇ˃ʱˁˊˎ˄ˋʹ όmean 

squared displacement)Σ ʶ˄˗ ˃ʷ˄ˇˎ˄ ʰ˄ʶˉʹˊʷʰˋˍʶˌ ˇʽ ˋˍʰˍʽˁʷˌ ʽɻ ʽˈˍʹˍʶˌΦ ɾʶ ˃ʶʾ˖ˋʹ ˍʹˌ 

ˋˍˇ˔ʰˋˍʽˁˈˍʹˍʰˌ ˍ˖˄ ˋˎʴˁˊˇˏˋʶ˖˄ ˇʵʹʴˇˏ˃ʰˋˍʶ ˋʶ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʰ ˋ˒ʱ˂˃ʰˍʰΦ 

ɸʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹˌ Langevin 

ʅˍˇ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹ Langevin ˋʶ ˈ˂ʰ ˍʰ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽʰ ʶˉʽʲʱ˂˂ʶˍʰʽ ˃ʾʰ ˍˎ˔ʰʾʰ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ˋʶ ˁʱʻʶ 

˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰ ˁʰʽ ʹ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˍˇˎˌ ˃ʶʽ˗˄ʶˍʰʽ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽ˗˄ˍʰˌ ˃ʽʰ ˋˍʰʻʶˊʺ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ˍˊʽʲʺˌΦ 

ʃˊˇ˒ʰ˄˗ˌΣ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˃ʶ ˍˇ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹΣ ˇʽ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˍˇˎ 

Newton ̱ ˊˇˉˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ Υ 

ὶὭ=
ὴὭ
άὭ

                               (35)  

ὴὭ= ὊὭ ‎ὭὴὭ ὪὭ            (36) 

ʂˉˇˎΣ ὶὭ: ́  ˉˊ˗ˍʹ ˉʰˊʱʴ˖ʴˇˌ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ˍˇˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎ i 
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 ὴὭ: ́  ˇˊ˃ʺ ˍˇˎ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾˇˎ i 

 ὊὭ: ́  ʶ˅˖ˍʶˊʽˁʺ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ˉˇˎ ʰˋˁʶʾˍʰʽ ˋˍˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ i 

 ‎Ὥ: o ̀ ˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ˍˊʽʲʺˌ ˉˇˎ ʰˋˁʶʾˍʰʽ ˋˍˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ i 

 ὪὭ: ́  ˍˎ˔ʰʾʰ ʵˏ˄ʰ˃ʹ ˉˇˎ ʰˋˁʶʾˍʰʽ ˋˍˇ ˋ˖˃ʰˍʾʵʽˇ i ˃ ʶ ʵʽʰˋˉˇˊʱ „Ὥ ˁ ʰʽ ˋ˔ʶˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶ ˍˇ˄   

 ʅˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ˍˊʽʲʺˌ ‎Ὥ ˃ ʷˋ˖ ˍʹˌ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˋ˔ʷˋʹˌΥ 

„Ὥ
2 = 2άὭ‎ὭὯὄ

Ὕ

ῳὸ
              (37)  

ʂˉˇˎΣ  Ὧὄ: ́  ˋˍʰʻʶˊʱ Boltzman 

 ῳὸ: ̱ ˇ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰ ˇ˂ˇˁ˂ʺˊ˖ˋʹˌ 

ʁʽ ʵˏˇ ˍʶ˂ʶˎˍʰʾˇʽ ˈˊˇʽ ˋˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ (30) ˃ʶˍʰʲʱ˂˂ˇ˄ˍʰʽ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʵ˗ˋˇˎ˄ ˋˍʰʻʶˊʺ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰΦ 

6.2.2. ɿˍʶˍʶˊ˃ʽ˄ʽˋˍʽˁˇʾ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʶˌ 

ɸʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹˌ NosŞ 
ςHoover 

ɶ ˉˊˇˋʷʴʴʽˋʹ ˍˇˎ NosŞ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʱ˂˂ʹ ˉ˂ʶˎˊʱ ʶʾ˄ʰʽ ˄ˍʶˍʶˊ˃ʽ˄ʽˋˍʽˁʺ ˁʰʽ ʵʶ˄ ʶ˅ʰˊˍʱˍʰʽ ʰˉˈ 

ˍˇ˄ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʰ Ϧˍˏ˔ʹϦ ʴʽϥ ʰˎˍˈ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ʶˎˊʷ˖ˌΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʰˎˍʺΣ ˇʽ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ 

ˁʾ˄ʹˋʹˌ ˉˇˎ ˉʶˊʽʴˊʱ˕ʰ˃ʶ ʵʽʰ˒ˇˊˇˉˇʽˇˏ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ʰˎˍʷˌ ˉˇˎ ˉʰˊˇˎˋʽʱˋʰ˃ʶ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʵʽˈˍʽΣ 

ˉˊˇˋˍʾʻʶˍʰʽ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʷ˄ʰˌ ʰˁˈ˃ʹ ʲʰʻ˃ˈˌ ʶ˂ʶˎʻʶˊʾʰˌΣ ˇ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹˌΦ ɱʽʰ ʰˎˍˈ ˉˊˇˋʻʷˍʶʽ 

ˋˍʽˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ʷ˄ʰ˄ ʶˉʽˉ˂ʷˇ˄ ˈˊˇΦ ɮˎˍˈ ʵʽˈˍʽ ʹ ʋʰ˃ʽ˂ˍˇ˄ʽʰ˄ʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˋˍʹ˄ 

ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁˇˏ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁˇˏ ˋˎ˄ˈ˂ˇˎΣ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ˉˊˇˁˏˉˍˇˎ˄ ˇʽ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ 

ʰˎˍʷˌΣ ʵʶ˄ ˉʰˊʰ˃ʷ˄ʶʽ ˋˍʰʻʶˊʺΦ ʆˇ ˃ʶʽˇ˄ʷˁˍʹ˃ʰ ʰˎˍˇˏ ˍˇˎ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹ ʶʾ˄ʰʽ ˈˍʽ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ 

ˉʰˊˇˎˋʽʱˋʶʽ ˃ʹ ʶˊʴˇʵʽˁʺ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱΦ 

Velocity Rescaling 

ʅˍˇ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹ ʰˎˍˈΣ ʹ ʵʽʰˍʺˊʹˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ʰ˄ʰˁ˂ʽ˃ʱˁ˖ˋʹ ˍ˖˄ 

ˍʰ˔ˎˍʺˍ˖˄ ˍ˖˄ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄ ˋʶ ˁʱʻʶ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰΦ ʆˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰΣ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹΣ ʶʾ˄ʰʽ 

ʽˋ˔ˎˊʱ ˋˎʸʶˎʴ˃ʷ˄ˇ ˃ʶ ˍˇ ˂ˇˎˍˊˈΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˃ʶʴʱ˂ˇˌ ʰˊʽʻ˃ˈˌ ˋˎʴˁˊˇˏˋʶ˖˄Φ ʁ 

ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ˂Σ ˉˇˎ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ʴʽʰ ˍˇ˄ ˍʹ˄ ʰ˄ʰˁ˂ʽ˃ʱˁ˖ˋʹ ˍ˖˄ ˍʰ˔ˎˍʺˍ˖˄ ʶʾ˄ʰʽΥ 

ʇ=
ɬ

ɬ
           (38) 

ˈˉˇˎ ɬΥ ʹ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ʷ˄ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʰˉˈ ˍʹ ˋˎ˄ˇ˂ʽˁʺ ˁʽ˄ʹˍʽˁʺ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ 

 ɬ: ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˋˍˈ˔ˇˎ 
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ɸʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹˌ Berendsen 

ɳʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ʶˉʷˁˍʰˋʹ ˍʹˌ ˃ʶʻˈʵˇˎ velocity rescalingΣ ˁʰʻ˗ˌ ˉˊˈˁʶʽˍʰʽ ʴʽʰ ˃ʾʰ ˃ʷʻˇʵˇ 

ʰ˄ʰˁ˂ʽ˃ʱˁ˖ˋʹˌ ˍ˖˄ ˍʰ˔ˎˍʺˍ˖˄Φ ʅʶ ˁʱʻʶ ʲʺ˃ʰ ʻʶ˖ˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ʹ ˍʰ˔ˏˍʹˍʰ ˉˇˎ ʶˉʽʲʱ˂˂ʶˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ 

ˍʷˍˇʽʰ ˗ˋˍʶ ˇ ˊˎʻ˃ˈˌ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺˌ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ʰ˄ʱ˂ˇʴˇˌ ˍʹˌ ʵʽʰ˒ˇˊʱˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎ ˂ˇˎˍˊˇˏ ˁʰʽ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ ɲʹ˂ʰʵʺΣ 

dT(t)

dt
=

1

ʐ
 ɬbath T t         (39) 

ɶ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˋ˔ʷˋʹ ˉˊˇˁˏˉˍʶʽ ʰˉˈ ˇ˂ˇˁ˂ʺˊ˖ˋʹ ʴʽʰ ʷ˄ʰ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰΥ 

ɝT =
ɝt

ʐ
 ɬbath T t           (40)  

H ˍʽ˃ʺ ʐ ʵʹ˂˗˄ʶʽ ˉˈˋˇ ʽˋ˔ˎˊʱ ʶʾ˄ʰʽ ˋˎʸʶˎʴ˃ʷ˄ˇ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʶ ˍˇ ˂ˇˎˍˊˈΦ ʂˋˇ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ 

ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍˇˎ ˍ ˍˈˋˇ ˉʽˇ ʰ˄ʾˋ˔ˎˊʹ ʹ ˋˏʸʶˎ˅ʹΦ ʁ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ʰ˄ʰˁ˂ʽ˃ʱˁ˖ˋʹˌ ˂Σ 

ˎˉˇ˂ˇʴʾʸʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʹ ˋ˔ʷˋʹ: 

ʇ2 = 1 +
ɝt

ʐ

ɬbath

T t
1          (41) 

6.3. ʅʆɮɸɳʄɶ ʃɹɳʅɶ ʅʆɹʅ ʃʄʁʅʁɾʁɹʍʅɳɹʅ  
ʇˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˉˇ˂˂ˇʾ ˍˊˈˉˇʽ ˄ʰ ˃ʶˍˊʺˋˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˉʾʶˋʹ ˋʶ ʷ˄ʰ ˁ˂ʰˋʽˁˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˃ʶ˄ˇ 

ʰˉˈ ɿ ʰˊʽʻ˃ˈ ˋ˖˃ʰˍʽʵʾ˖˄Φ ʁ ˉʽˇ ˁˇʽ˄ˈˌ ˍˊˈˉˇˌ ʶʾ˄ʰʽ ʰˉˈ ˍˇ ʻʶ˗ˊʹ˃ʰ Virial ˍˇˎ Clausius. To 

ʻʶ˗ˊʹ˃ʰ Virial ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˔ˊʺˋʽ˃ˇ ʴʽʰ ˍʽˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˋˍʹ˄ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˃ˇˊ˒ʺ ˋˍʽˌ ˍˊʶʽˌ 

ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ.[51] 

ὖὠ = ὔὯ`Ὕ+
1

3
ộ (►Ὥ ►Ὦ) Ͻ╕ὭὮ

ὔ

Ὦ=Ὥ+ 1

ὔ

Ὥ= 1

Ớ            (42)  

ʃˇ˂˂ʷˌ ˒ˇˊʷˌΣ ʴʽʰ ˄ʰ ʲʴʱ˂ˇˎ˃ʶ ˁʱˉˇʽʰ ˋˎ˃ˉʶˊʱˋ˃ʰˍʰΣ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ˄ʰ ˁʱ˄ˇˎ˃ʶ ˍʽˌ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˎˉˈ ˋˍʰʻʶˊʺ ˉʾʶˋʹ ˉΦ˔Φ ˈˍʰ˄ ʲˊʽˋˁˈ˃ʰˋˍʶ ˋʶ ʰˍ˃ˇˋ˒ʰʽˊʽˁʷˌ ˋˎ˄ʻʺˁʶˌΦ ʅʶ 

ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˇ ˈʴˁˇˌ ʶʾ˄ʰʽ ʰˎˍˈˌ ˉˇˎ ʵʶ˄ ʵʽʰˍʹˊʶʾˍʰʽ ˋˍʰʻʶˊˈˌΣ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ 

˃ʶˍʰʲʱ˂˂ˇ˄ˍʰʽ ˁʰʽ ˇʽ ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ ˍˇˎ ˁʶ˂ʽˇˏ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ. ɱʽʰ ˄ʰ ˃ˉˇˊʷˋˇˎ˃ʶ ˄ʰ 

ʵʽʰˍʹˊʺˋˇˎ˃ʶ ˋˍʰʻʶˊʺ ˍʹ˄ ˉʾʶˋʹ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˃ʶ ʲʰˊˇˋˍʱˍʶˌΦ ʅʶ ʰ˄ˍʾʻʶˋʹ ˃ʶ ˍˇˎˌ 

ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʶˌΣ ʵʶ˄ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˋˍˇ˔ʰˋˍʽˁˇʾ ʲʰˊˇˋˍʱˍʶˌΦ ɱʶ˄ʽˁʱΣ ʹ ˉʾʶˋʹ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶʽ ˉˇ˂ˏ 

˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʵʽʰˁˎ˃ʱ˄ˋʶʽˌ ˋˍʹ˄ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ʰˉˈ ˈˍʽ ʱ˂˂ˇʽ ˉʰˊʱ˃ʶˍˊˇʽ ˈˉ˖ˌ ʹ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰΦ 

ɰʰˊˇˋˍʱˍʹˌ Berendsen [46] 

ɮ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ ˃ʶ ˍˇ ˂ˇˎˍˊˈ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌΣ ˈˍʰ˄ ʻʷ˂ˇˎ˃ʶ ˄ʰ ʵʽʰˍʹˊʺˋˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˉʾʶˋʹ ˋˍʰʻʶˊʺ 

ˍˇˉˇʻʶˍˇˏ˃ʶ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˋʶ ʷ˄ʰ ζ˂ˇˎˍˊˈ ˉʾʶˋʹˌηΦ ɶ ˉʾʶˋʹ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʵʽʰˍʹˊʹʻʶʾ ˋˍʰʻʶˊʺ 

ˁʱ˄ˇ˄ˍʰˌ ʰ˄ʰˁ˂ʽ˃ʱˁ˖ˋʹ ˍˇˎ ˈʴˁˇˎΦ ʅʶ ˁʱʻʶ ʲʺ˃ʰ ˇ ˉˊˇʹʴˇˏ˃ʶ˄ˇˌ ˈʴˁˇˌ ˉˇ˂˂ʰˉ˂ʰˋʽʱʸʶˍʰʽ 

˃ʶ ʷ˄ʰ˄ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ˂Υ 

‗= 1 ‖
ῳὸ

†ὖ
ὖ ὖὦὥὸὬ               (43) 
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ʂˉˇˎ ʆ: ́  ̔ ˋˈʻʶˊ˃ʹ ̀ ˎ˃ˉʽʶˋˍˈˍʹˍ h

ʂ̄ ˖ˌ ˁʰʽ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ̒ ʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹ ʷˍˋʽ ˁʰʽ ʶʵ˗Σ ʻʶ˖ˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ˋʶ ˁʱʻʶ ʲʺ˃ʰ ˇ ˈʴˁˇˌ 

ʰ˄ʰˁ˂ʽ˃ʰˁ˗˄ʶˍʰʽ ʷˍˋʽ ˗ˋˍʶΣ ˇ ˊˎʻ˃ˈˌ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺˌ ˍʹˌ ˉʾʶˋʹˌ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ʰ˄ʱ˂ˇʴˇˌ ˍʹˌ ʵʽʰ˒ˇˊʱˌ 

ˉʾʶˋʹˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎ ζ˂ˇˎˍˊˇˏ ˉʾʶˋʹˌη ˁʰʽ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ ɲʹ˂ʰʵʺΣ 

dP(t)

dt
=

1

ʐP
 Pbath P t         (44) 

ɾʶˍʰʲʱ˂˂ˇ˄ˍʰˌ ˍˇ˄ ˈʴˁˇ ˍˇˎ ˁˇˎˍʽˇˏ ˃ʶˍʰʲʱ˂˂ˇ˄ˍʰʽ ˁʰʽ ˇʽ ʻʷˋʶʽˌ ˇʽ ˇˉˇʾʶˌ ˎˉˇ˂ˇʴʾʸˇ˄ˍʰʽ 

ʲʱˋʹ ˍˇ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ˂ ˖ˌ ʶ˅ʺˌΥ 

r i new
= ʇ1/ 3r i                                      (45) 

ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʰˎˍʺΣ ʰ˂˂ʱʸʶʽ ˍˇ ˃ʷʴʶʻˇˌ ˍˇˎ ˁ ˇˎˍʽˇˏ ʶ˄˗Σ ˍˇ ˋ˔ʺ˃ʰ ˍˇˎ ˉʰˊʰ˃ʷ˄ʶʽ ˋˍʰʻʶˊˈΦ  

ɰʰˊˇˋˍʱˍʹˌ Parrinello ς Rahman [46] 

ʁ ʲʰˊˇˋˍʱˍʹˌ ʰˎˍˈˌ ʶʾ˄ʰʽ ʶˉʷˁˍʰˋʹ ˍˇˎ ʲʰˊˇˋˍʱˍʹ AndersenΣ ˇ ˇˉˇʾ̌ ˌ ʶˉʽˍˊʷˉʶʽ ˋˍˇ ˁʶ˂ʾ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ʶˁˍˈˌ ʰˉˈ ʵʽʰˋˍʱˋʶʽˌ ˄ʰ ʰ˂˂ʱ˅ʶʽ ˁʰʽ ˍˇ ˋ˔ʺ˃ʰ ˍˇˎΦ ʁ ʲʰˊˇˋˍʱˍʹˌ ʰˎˍˈˌ ʵʶ˄ 

ʶ˄ʵʶʾˁ˄ˎˍʰʽ ʴʽʰ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˎʴˊ˗˄Φ 

6.4. ɮɽɱʁʄɹɸɾʁɹ ɮɹʋɾɶʅ ɱɹɮ ʆɶɿ ʁɽʁɼɽɶʄʍʅɶ ʆʍɿ ɳʀɹʅʍʅɳʍɿ ʆɶʅ ɼɹɿɶʅɶʅΥ 

ɳʀɹʅʍʅɳɹʅ MARTYNA ς TOBIAS ς KLEIN [43] 
ʂˉ˖ˌ ˉˊˇʰ˄ʰ˒ʷˊʻʹˁʶ, ˇʽ ˁ˂ʰˋˋ̔ ˁʷˌ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˁʾ˄ʹˋʹˌ ʰ˄ʰ˒ʷˊˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ 

ˋˍʰʻʶˊʺ ̩ʶ˄ʷˊʴʶʽʰΦ̩ ʅˍʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˋˍʰ ˇˉˇʾʰ ʵʽʰˍʹˊʶʾˍʰʽ ˋˍʰʻʶˊʺ ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˁʰʽ ʹ 

ˉʾʶˋʹ ʰ˄ˍʾ ˍʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ ˁʰʽ ˍˇˎ ˈʴˁˇˎ ˇʽ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˉˊʷˉʶʽ ˄ʰ ˍˊˇˉˇˉˇʽʹʻˇˏ˄Σ ʵʽˈˍʽ 

ʶʽˋʱʴˇ˄ˍʰʽ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʵˏˇ ˄ʷˇʽ ʲʰʻ˃ˇʾ ʶ˂ʶˎʻʶˊʾʰˌΦ ʁʽ ʶ˅ʽˋ˗ˋʶʽˌ ˉˇˎ ˉˊˇˍʱʻʹˁʰ˄Σ ʷ˔ˇˎ˄ 

ʵˏˇ ˁʰʽ˄ˇˏˊʽˇˎˌ ˈˊˇˎˌ ˉˇˎ ʰ˒ˇˊˇˏ˄ ˍˇ˄ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹ ˁʰʽ ˍˇ˄ ʲʰˊˇˋˍʱˍʹΦ ʁʽ ˋ˔ʷˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ 

ʶ˅ʺˌΥ 

ὶὭ=
ὴὭ
άὭ

+
ὴ‭
ὡ
ὶὭ                                                (46) 

ὴὭ= ὊὭ 1 +
Ὠ

Ὠὔ

ὴ‭
ὡ
ὴὭ

ὴ‚1

ὗ
ὴὭ              (47) 

ʂˉˇˎ ˇ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹˌ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʰ ˃ʶʴʷʻʹ ὴ‚1,‚1 ‖‌― ὗ ˃ʷˋ˖ ˍˇˎ ʰ˂ʴˇˊʾʻ˃ˇˎ Nose-

Hoover ʴʽʰ ˍˇ˄ ʷ˂ʶʴ˔ˇ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ˋˎ˃ʲˇ˂ʾʸˇˎ˄ ˍʹ˄ ʻʷˋʹΣ ˍʹ˄ ˇˊ˃ʺ ˁʰʽ ˍˇ˄ 

ʰʵˊʰ˄ʶʽʰˁˈ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʰ ˍˇˎ ʻʶˊ˃ˇˋˍʱˍʹ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ  ʶ˄˗ ˇ ʲʰˊˇˋˍʱˍʹˌΣ ʰˉˈ ˍʰ ˃ʶʴʷʻʹ ‭,ὴɴ 

ˁʰʽ W ̄ ˇˎ ˋˎ˃ʲˇ˂ʾʸˇˎ˄ ˍʹ˄ ˇˊ˃ʺ ˁʰʽ ˍˇ˄ ʰʵˊʰ˄ʶʽʰˁˈ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʰ ˍˇˎ ʲʰˊˇˋˍʱˍʹ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ. 

ɱʶ˄ʽˁʱΣ ˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍ˖˄ ʵˎ˄ʱ˃ʶ˖˄ ʶʾ˄ʰʽ ʰˎˍˈ ˉˇˎ ˁˇˋˍʾʸʶʽ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊˇ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁʱΦ ɱʽʰ 

˄ʰ ˃ʶʽ˗ˋˇˎ˃ʶ ʰˎˍˈ ˍˇ ˁˈˋˍˇˌΣ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽˇˏ˃ʶ ʰ˂ʴˇˊʾʻ˃ˇˎˌ ˉˇ˂˂ʰˉ˂˗˄ ʲʹ˃ʱˍ˖˄ 

ˇ˂ ˇˁ˂ʺˊ˖ˋʹˌΦ ʁʽ ʰ˂ʴˈˊʽʻ˃ˇʽ ʰˎˍˇʾ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰˍʱ˂˂ʹ˂ˇʽ ʶˁˍˈˌ ˍˇˎ ˃ʽˁˊˇˁʰ˄ˇ˄ʽˁˇˏ 

ˋˍʰˍʽˋˍʽˁˇˏ ˋˎ˄ˈ˂ˇˎ όNVE) ˁ ʰʽ ʴʽʰ ˍˇ ʽˋˇʲʰˊʷˌ-ʽˋˈʻʶˊ˃ˇ ˋˍʰˍʽˋˍʽˁˈ ˋˏ˄ˇ˂ˇ (NPT)Φ ʋ˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ 

ˍʽˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ˈˉ˖ˌ ʷ˔ʶʽ ʺʵʹ ˉˊˇʰ˄ʰ˒ʶˊʻʶʾ ˋʶ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ˃ʽˁˊʺˌ ˁʰʽ ˃ʰˁˊʱˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌΦ 

ʇˉˇ˂ˇʴʾʸˇˎ˃ʶ ˍʽˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ˃ʽˁˊʺˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ ʴʽʰ ʷ˄ʰ ˃ʽˁˊˈ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰ ʵʹ˂ʰʵʺΣ ʴʽʰ ˁʱʻʶ ‏ὸ, 
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ʶ˄˗ ˍʽˌ ʵˎ˄ʱ˃ʶʽˌ ˃ʰˁˊʱˌ ʶ˃ʲʷ˂ʶʽʰˌ ʴʽʰ ʷ˄ʰ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰ  ῳὸ, ʴʽʰ ˍˇ ˇˉˇʾˇ ʽˋ˔ˏʶʽ 

ῳὸ= ὲ‏ὸ.[56] 
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ɼɳʊɮɽɮɹʁ оΥ ɮʃʁʆɳɽɳʅɾɮʆɮ 
1. ɾɳʆʄʁʇɾɳɿɳʅ ɹɲɹʁʆɶʆɳʅ 
ʁʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˉˇˎ ˃ʶ˂ʶˍ˗˄ˍʰʽ ˔˖ˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʵˏˇ ˁʰˍʹʴˇˊʾʶˌΦ ʅˍʽˌ ʵˇ˃ʽˁʷˌ 

ˁʰʽ ˍʽˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌΦ 

ɲˇ˃ʽˁʷˌΥ 

Á wŀŘƛŀƭ 5ƛǎǘǊƛōǳǘƛƻƴ CǳƴŎǘƛƻƴ ʺ tŀƛǊ /ƻǊǊŜƭŀǘƛƻƴ CǳƴŎǘƛƻƴ όw5Cύ 

Á ʃˎˁ˄ˈˍʹˍʰ 

Á Kh ˍʰ˄ˇ˃ʺ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁ˗˄ ɲʾʶʵˊ˖˄ ʴ˖˄ʽ˗˄ όProper Dihedrals) 

Á ɮˉΩ ʱˁˊˇ ʶʽˌ ʱˁˊˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ ό9ƴŘ ǘƻ 9ƴŘ ±ŜŎǘǊƻǊύ όwŜύ 

ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌΥ 

Á Mʷˋʹ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺ ˃ ʶˍʰˍˈˉʽˋʹ (Mean Square Displacement) (MSD)  

Á ʅˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˉˊˇˋʰ˄ʰˍˇ˂ʽˋ˃ˇˏ ˍˇˎ ʰˉΩ ʱˁˊˇ ʶʽˌ ʱˁˊˇ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ  ʲʱˋʶʽ 

ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˖˄ˏ˃ˇˎ Legendre ̄ ˊ˗ˍˇˎ ʲʰʻ˃ˇˏ όʁɮCF-P1). 

ɮɿɮɽʇʅɶ 

1.1  ɲʁɾɹɼɳʅ ɹɲɹʁʆɶʆɳʅ 
Á ʅˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ wŀŘƛŀƭ 5ƛǎǘǊƛōǳǘƛƻƴ CǳƴŎǘƛƻƴ ʺ tŀƛǊ /ƻǊǊŜƭŀǘƛƻƴ CǳƴŎǘion 

(RDF) 

H ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽʰ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˉˇˎ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶʽ ˍʹ˄ ˍˇˉʽˁʺ 

ʰˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ʴˏˊ˖ ʰˉˈ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱˌ ˁʰʽ ʵʾ˄ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʹ ˋ˔ʷˋʹΥ 

Ὣ►1,►2 =
ὔ(ὔ 1) Ὡ᷿Ὗ(►1,ȣ,►ὔ)/ ὝὨ►3ȣ►ὔ

”2 Ὡ᷿Ὗ(►1,ȣ,►ὔ)/ ὝὨ►1ȣ►ὔ
               (48)  

ʂˉˇˎ ˋʶ ʷ˄ʰ ˇ˃ˇʴʶ˄ʷˌ ˁʰʽ ʽˋˈˍˊˇˉˇ ˃ʷˋˇΥ 

        Ὣ►1,►2 = Ὣ►1 ►2 = Ὣ(ὶ)                               (49)  

ʆˇ ˃ʷʴʶʻˇˌ ”Ὣ(ὶ)Ὠ► ʵʶʾ˔˄ʶʽ ˍʹ˄ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˉˇˎ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ ˋʶ 

ˋˍˇʽ˔ʶʽ˗ʵʹ ˈʴˁˇ Ὠ► ˋʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ r ʰˉˈ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱˌΦ ɲʾ˄ʶʽ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ ˒ˏˋʹ 

ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄, ʽʵʽʰʾˍʶˊʰ ʴʽʰ ˍʰ ˎʴˊʱΦ ɶ RDF ʴʽʰ ˍʰ ˎʴˊʱ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ʷˍˋʽ ˗ˋˍʶΣ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ 

˄ʰ ˍʶʾ˄ʶʽ ˋˍʹ ˃ˇ˄ʱʵʰΦ ʅˍʰ ˋˍʶˊʶʱΣ ˈˉˇˎ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉʰʾˊ˄ˇˎ˄ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʶˌ ʻʷˋʶʽˌ ˋʶ ʷ˄ʰ 

ˁˊˎˋˍʰ˂˂ʽˁˈ ˉ˂ʷʴ˃ʰΣ ʹ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˉʰʾˊ˄ʶʽ ʵʽʰˁˊʽˍʷˌ ˍʽ˃ʷˌΦ ɮ˄ˍʾʻʶˍʰΣ ˋˍʰ 

ʰʷˊʽʰ ˈˉˇˎ ˇʽ ʻʷˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ʰˁʰ˄ˈ˄ʽˋˍʶˌ ʹ ˍˎˉʽˁʺ ˃ˇˊ˒ʺ ˍʹˌ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹˌ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ 

ʶʾ˄ʰʽ ˄ʰ ʰˎ˅ʱ˄ʶˍʰʽ ˉˊˇˌ ʷ˄ʰ ʰˋʻʶ˄ʷˌ ˃ʷʴʽˋˍˇ ˁʰʽ ˍʶ˂ʽˁʱ ˄ʰ ˋˎʴˁ˂ʾ˄ʶʽ ˋˍʹ ˃ˇ˄ʱʵʰΦ ʅˍʰ ˎʴˊʱΣ ʹ 

ʵʽʰˁˊʽˍʽˁʺ ʽˁʰ˄ˈˍʹˍʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽˁˊʺΣ ˇʽ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˍ˖˄ ˉˊ˗ˍ˖˄ ʴʶʽˍˈ˄˖˄ ʶʾ˄ʰʽ ˎ˕ʹ˂ʷˌΣ ˋˎ˄ʺʻ˖ˌ 

˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˈ ˍʹ ˃ˇ˄ʱʵʰ ˁʰʽ ˒ʻʾ˄ˇˎ˄ ˈˋˇ ˃ʶʴʰ˂˗˄ʶʽ ʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹΣ ˃ʷ˔ˊʽ ˍʶ˂ʽˁʱ ˄ʰ 
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ˋˎʴˁ˂ʾ˄ˇˎ˄ ˁʰʽ ʰˎˍʷˌ ˋˍʹ ˃ˇ˄ʱʵʰΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˋˍʹ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˍˇˎ ʽʵʰ˄ʽˁˇˏ ʰʶˊʾˇˎΦ ɶ ˏˉʰˊ˅ʹ 

ʰˍˈ˃˖˄ ˋʶ ʰˎˍʷˌ ˍʽˌ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʶˌ ˉʶˊʽˇ˔ʷˌ ˉʶˊʽˇˊʾʸʶʽ ˍʰ ʱ˂˂ʰ ʱˍˇ˃ʰ ˄ʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʰ˄ʱ˃ʶˋʰ 

ˁʰʽ ʱˊʰ ˃ʶʽ˗˄ʶʽ ˍʹ˄ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˏˉʰˊ˅ʺ̩  ˍˇˎˌΦ ɶ ˉˇˋˇˍʽˁˇˉˇʾʹˋʹ ˍʹˌ RDF ˋˍʽˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ 

ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ˍʹ ˔ˊʺˋʹ ʽˋˍˇʴˊʰ˃˃ʱˍ˖˄Φ ʋ˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍˇ˄ ʱ˅ˇ˄ʰ ► ˃ ʶˍʰ˅ˏ л ˁʰʽ ►άὥὼ ˋʶ 

ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ˇ ʰʽˊʻ˃ˈ ʵʽʰˋˍʹ˃ʱˍ˖˄Σ όbinsύΣ ʲʱˋʶʽ ˃ʽʰˌ ʵʽʰˁˊʽˍʽˁʺˌ ʽˁʰ˄ˈˍʹˍʰˌ Ὠὶ. ʃˊˇ˒ʰ˄˗ˌ 

►άὥὼ<
ὒ

2
 ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʽˋ˔ˏʶʽ ʹ ˋˎ˄ʻʺˁʹ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ ˃ˈ˄ˇ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁˇ˄ˍʽ˄ˈˍʶˊʹ ʶʽˁˈ˄ʰ 

(minimum image convention) ˁʰʽ ˄ʰ ˃ʹ˄ ˂ʰ˃ʲʱ˄ˇ˄ˍʰʽ ˎˉˈ˕ʽ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ˉˇˎ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ 

ʰˉʰˊʰʾˍʹˍˇʽΦ ʁʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ʴʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ ˁʷ˄ˍˊˇ ˍˇˎ ˁʱʻʶ ʵʽʰˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ►ὲΣ ˍˇ ˇˉˇʾˇ 

ʵʾ˄ʶˍʰʽ ˉˊˇ˒ʰ˄˗ˌ ʰˉˈ ˍʹ ˋ˔ʷˋʹΥ 

 ὶὲ= ὲ
1

2
Ὠὶ                (50) 

ɴˍˋʽ ʹ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˋʶ нD ̀ ˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽ ˍˇˎ ►ὲ ɻ ʾ˄ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˍˏˉˇΥ 

Ὣ►ὲ =
ὠὬn

4“́ 2ὶὲ2Ὠὶ
                     (51)  

ˈˉˇˎ ὠ o ˈʴˁˇˌ ˍˇˎ ˁʶ˂ʽˇˏ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌ ˁʰʽ Ὤn  ˇ ʰˊʽʻ˃ˈˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ 

ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺΥ 

ὲ 1 Ὠὶ ὶὭὮ< ὲὨὶ                 (52)  

ɶ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʺ ʵʽˈˍʽ ˇʽ ˃ʷˋʶˌ ˍʽ˃ʷˌ ˉˇ˂˂˗˄ 

ʻʶˊ˃ˇʵˎ˄ʰ˃ʽˁ˗˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʴˊʰ˒ˇˏ˄ ˁʰʽ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍˇˏ˄ ˖ˌ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ 

ʰˎˍʺˌ[43, 45]. 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 10Υ ɮˁˍʽ˄ʽˁʺ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʴˏˊ˖ ʰˉˈ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱ 
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Á ɼʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ɲʾʶʵˊ˖˄ ɱ˖˄ʽ˗˄ 

ʁʽ ˍʽ˃ʷˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˍʹˌ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ ˁˎ˃ʰʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˋˍʽˌ όлЈ 360ЈύΦ ʂˍʰ˄ ʹ ˍʽ˃ʺ ʶʾ˄ʰʽ лЈ 

ˍˈˍʶ ʷ˔ˇˎ˃ʶ cis ʵʽʰ˃ˈˊ˒˖ˋʹ ʶ˄˗ ˈˍʰ˄ ʹ ˍʽ˃ʺ ʶʾ˄ʰʽ мулЈ ˁʰ˂ʶʾˍʰʽ trans ʵʽʰ˃ˈˊ˒˖ˋʹ. ʁʽ 

ʵʾʶʵˊʶˌ ʴ˖˄ʾʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ʵʽˈˍʽ ʵʾ˄ˇˎ˄ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍ́  ʵˇ˃ʺ ˍ˖˄ ˎ˂ʽˁ˗˄Φ H 

ʵʾʶɻ́ ʹ ˇˊʾʸʶˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʶˉʽˉʷʵ˖˄ ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍʰ ʸʶˏʴʹ ʰˍˈ˃˖˄ ζм-нη-ζн-оη 

ˁʰʽ ζн-оη-ζо-пηΦ ɴˍˋʽ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ I, j, k, l ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇˎ˄ ˃ʽʰ ʵʾʶʵˊʹ ʴ˖˄ʾʰ ˈˉ˖ˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍˇ 

ˋ˔ʺ˃ʰΦ O ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍʹˌ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ʴʶ˖˃ʶˍˊʽˁˈ ˍˈˉˇΣ ˃ʶ ˍʹ ˋˏ˃ʲʰˋʹ ˈˍʽ ˋˍˇˎˌ 

180Ј ̔ ˋ˔ˏʶʽ ʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ trans ˁ ʰʽ ʵʾ˄ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶ˅ʺˌ ˋ˔ʷˋʹ [57]:  

‰ὭὮὯὰ= “ ὥὶὧέί
(►ὭὮ ►ὮὯ) Ͻ(►ὮὯ ►Ὧὰ)

►ὭὮ ►ὮὯ Ͻ►ὮὯ ►Ὧὰ
                       (53) 

ɾʶ ˍˇ˄ ʶ˅ʺˌ ˁʰ˄ˈ˄ʰˌ ˉˊˇˋʺ˃ˇˎΥ  

ίὭὫὲdet (►ὭὮ,►ὮὯ,►Ὧὰ) = ίὭὫὲ►ὭὮϽ►ὮὯ ►Ὧὰ               (54) 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 11Υ ɮˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ 

Á ɮΩ̄ ɦˁ ˊˇ ʁ ʽˌ ɦ ˁˊˇ ɻ ʽʱ˄ˎˋ˃ʰ (End to end vector -Ree) 

ɳʾ˄ʰʽ ʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˁˊʰʾ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ʶ˄ˈˌ ˃ˇˊʾˇˎΦ ɶ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˍˇˎ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ 

ʰˎˍˇˏ ʶʾ˄ʰʽ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʺ ˋˍʽˌ ʶˏˁʰ˃ˉˍʶˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ʵʽˈˍʽ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʵ˗ˋʶʽ 

ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍˇˎˌ ˔ˊˈ˄ˇˎˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌΦ ʊˎˋʽˁʱ ʴʽʰ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʰˎˍʺ ˉˊʷˉʶʽ ˍʰ 

ʱˍˇ˃ʰ ˍ˖˄ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ˄ʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˉˊʰʴ˃ʰˍʽˁʺ ˍˇˎˌ ʻʷˋʹ όunwrapped ˃ˇˊ˒ʺύ ˁʰʽ ˈ˔ʽ 

ʶ˄ˍˈˌ ˍˇˎ ˉʶˊʽˇʵʽˁˇˏ ˁʶ˂ʽˇˏ ˍʹˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌΦ 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 12Υ ɮˉϥ ʱˁˊˇ ʶʽˌ ʱˁˊˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ ˍˇˎ PMMA 

1.2.  ɲʇɿɮɾɹɼɳʅ ɹɲɹʁʆɶʆɳʅ 
Á Mʷˋʹ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺ ˃ʶˍʰˍˈˉʽˋʹ (Mean Square Displacement) (MSD) ˃ ʁ multiple time 

origin) 

ɶ ʰˎˍˇʵʽʱ˔ˎˋʹ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˋˍˇ ˔˗ˊˇ ʵʾ˄ʶʽ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ 

ˍˇˎˌ ˁʰʽ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˉˇˋˇˍʽˁˇˉˇʽʹʻʶʾ ˃ʷˋ˖ ˍʹˌ ˃ʷˋʹˌ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺˌ ʰˉˇ˃ʱˁˊˎ˄ˋʹˌΦ ɶ ˃ʷˋʹ 

ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺ ʰˉˇ˃ʱˁˊˎ˄ˋʹ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʶʾ ʶˏˁˇ˂ʰ ʰˉˈ ˍʽˌ ˍˊˇ˔ʽʷˌ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄Φ ʅʶ 

˃ʶʴʱ˂ˇˎˌ ˔ˊˈ˄ˇˎˌ ʹ ʰˎˍˇʵʽʱ˔ˎˋʹ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʻʶ˖ˊʹʻʶʾ ʶˎʻʶʾʰ ˍʹˌ ˃ˇˊ˒ʺˌ ώ=

ὥὼΦ ɮˉˈ ˍˇ˄ ˄ˈ˃ˇ ˍˇˎ EinsteinΣ ˇ ˇˉˇʾˇˌ ˉˊˇʲ˂ʷˉʶʽ ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ ʰˎˍʺΣ ˇ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ʵʽʱ˔ˎˋʹˌ 

ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˉˇˋˇˍʽˁˇˉˇʽʹʻʶʾ ˃ʷˋ˖ ˍʹˌ ˋ˔ʷˋʹˌΥ 

Ὀ= lim
ὸO Њ

ὓὛὈὸ

6ὸ
                (55)  

 ʅˍʽˌ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶʽˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ʹ ˃ʷˋʹ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺ ˃ʶˍʰˍˈˉʽˋʹ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʶʾ 

ʴʽʰ ˍˇ ˁʷ˄ˍˊˇ ˃ʱʸʰˌ ˁʱʻʶ ˃ˇˊʾˇˎΣ ʴʽʰ ˍˇ ˁʷ˄ˍˊˇ ˃ʱʸʰˌ ˁʱʻʶ ˃ˇ˄ˇ˃ʶˊˇˏˌΣ ʶʾˍʶ ʴʽʰ ˁʱʻʶ ʱˍˇ˃ˇ 

˅ʶ˔˖ˊʽˋˍʱ ˉʰˊʷ˔ˇ˄ˍʰˌ ˃ʰˌ ˉˇʽˁʾ˂ʶˌ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ ˒ˏˋʹ ˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ. 

Á ʅˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˉˊˇˋʰ˄ʰˍˇ˂ʽˋ˃ˇˏ όOrientational Autocorrelation 

Function (OACFύ ʴʽʰ ˍˇ ʰˉΩ ʱˁˊˇ ʶʽˌ ʱˁˊˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ 

H ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽˌ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˍˇˎ ʰˉΩ ʱˁˊˇ ʶʽˌ ʱˁˊˇ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ ʵʾ˄ˇˎ˄ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ 

ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʽˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ɮˉˈ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˗˄ˎ˃ˇ Legendre ˉˊ˗ˍˇˎ ʲʰʻ˃ˇˏ 

˃ʶ˂ʶˍʱˍʰʽ ˁʰˍʱ ˉˈˋˇ ˃ʶˍʰʲʱ˂˂ʶˍʰʽ ʹ ʴ˖˄ʾʰ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʺˌ ˍˇˎ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ ὙὩὩ ˋˍˇ ˉʷˊʰˋ˃ʰ 

ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎ ˁʰʽ ʵʾ˄ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˍˏˉˇΥ 
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ὖ1 — = ộcos—( ὸ)Ớ          (56) 

ʂˉˇˎ —(ὸ) ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʴ˖˄ʾʰ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʺˌ ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶʽ ˍˇ ʵʽʱ˄ˎˋ˃ʰ 

Ὑee ʎʀ ʔʍʝʉʋ ὸ ʎʀ ʎʔʘʎʂ ʈʀ ʐʋʉ ʀɻʑʐʝ ʐʋʑ ˋˍʹ˄ ʰˊ˔ʽˁʺ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˋʶ ˔ˊˈ˄ˇ ὸ= 0. O 

˔ˊˈ˄ˇˌ ˉˇˎ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ˃ˈˊʽˇ ˄ʰ ˅ʶ˔ʱˋʶʽ ˍʹ˄ ʰˊ˔ʽˁʺ ˍˇˎ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˔ˊˈ˄ˇˌ 

˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˁʰʽ ˎˉˇ˂ˇʴʾʸʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˍˏˉˇΥ 

†= ὖ1 ὸὨὸ
Њ

0

                    (57) 

ɱʽʰ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ ʶ˒ʽˁˍʺ ʹ ʶˏˊʶˋʹ ʰˎˍˇˏ ˍ ˔ˊˈ˄ˇˌΣ ˉˊˇˋʰˊ˃ˈʸˇˎ˃ʶ ˍʹ˄ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ 

ὖ1 ὸ ̀ ʶ ˃ʾʰ ʶˁʻʶˍʽˁʺ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ Kohlrausch-Williams-Watts (KWWύ ˉˇˎ ʶʾ˄ʰʽ ˍʹˌ ˃ˇˊ˒ʺˌΥ 

Ὢὸ= ὃ Ὡὼὴ
ὸ

†ὑὡὡ

‍

             (58)  

ʂˉˇˎ †ὑὡὡΥ ʹ ˋˍʰʻʶˊʱ ˔ˊˈ˄ˇˎ ˍʹˌ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹˌ KWW 

                   ̈́ Υ ˉˊˇ-ʶˁʻʶˍʽˁˈˌ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ 

                   ɼ: ʋ ʀʆʃʘʐʂʏ ʎʐʋʉ ʋʌʋʚʋ ʑʕʡʉʀʐɻʅ ʋ ʀʆʃʘʐʂʏ  

 

2. ʅʆʁɹʋɳɹɮ ʃʄʁʅʁɾʁɹʍʅɶʅ 
ɶ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˍʹˌ ˉʰˊˇˏˋʰˌ ʶˊʴʰˋʾʰˌ ʶˉʽˁʶ˄ˍˊ˗˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹ ʵˏˇ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ 

ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ʶʾ˄ʰʽΥ  

A. .ǳƭƪ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ 
ʃˊˇˋˇ˃ˇʽ˗˄ʶˍʰʽ ˋˎ˄ʵʽˇˍʰˁˍʽˁˈ PMMA (sPMMAύ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˃ʶ˄ˇ ʰˉˈ му ʵʶˁʰˉʶ˄ˍʰ˃ʶˊʶʾ̩ 

ʰ˂ˎˋʾʵʶˌΦ ʆˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʶ˂ʶˍʱˍʶ ˋʶ мл ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ όнфтɼΣ онпɼ ΣопсɼΣ офсɼΣ 

пмрɼΣ посɼΣ птнɼΣ рлфɼΣ рффɼΣ супɼύ ˉʱ˄˖ ˁʰʽ ˁʱˍ˖ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˎʰ˂˗ʵˇˎˌ 

˃ʶˍʱˉˍ˖ˋʹˌ ˁʰʽ ʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ˍˇˎ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ʷˍˋʽ ˗ˋˍʶ ˇʽ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˄ʰ ˋˎʴˁˊʽʻˇˏ˄ ˃ʶ ʰˎˍʷˌ ˍˇˎ 

ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎΦ ɾʾʰ ʰˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ 

ˉʰ́ʰˁʱˍ˖ ʶʽˁˈ˄ʰΥ 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 13: ɾʾʰ ʰˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ˉˊˈˍˎˉˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ sPMMA 

ʅˍʹ˄ ʰˊʽˋˍʶˊʺ ʶʽˁˈ˄ʰ όϦˉʶˊʽˇʵʽˁˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰϦύ ʰˉʶʽˁˇ˄ʾʸʶˍʰʽ ˍˇ ˉʶˊʽʶ˔ˈ˃ʶ˄ˇ ˍˇˎ ˁʶ˂ʾˇˎ 
ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌΣ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽʸˈ˃ʶ˄ˇˎ ʰˉˈ му мр˃ʶˊʶʾˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˃ʶ ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʺ ˉʶˊʽˇʵʽˁ˗˄ ˇˊʽʰˁ˗˄ 
ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄Φ  ʅˍʹ ʵʶ˅ʽʱ ʶʽˁˈ˄ʰ όϦ˃ʺ ˉʶˊʽˇʵʽˁˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰϦύ ˒ʰʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ʶˉʾ ˃ʷˊˇˎˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˉˇˎ 
ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇˎ˄ ˍˇ ˁʶ˂ʾΣ ˔˖ˊʾˌ ʶ˒ʰˊ˃ˇʴʺ ˉʶˊʽˇʵʽˁ˗˄ ˇˊʽʰˁ˗˄ ˋˎ˄ʻʹˁ˗˄Φ 
 

ɲˇ˃ʺ ʃˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ 
ʅˍʹ˄ ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹ ʻʶ˖ˊʺˋʰ˃ʶ ʵʷˁʰ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ ʶʾʵʹ ʰˍˈ˃˖˄ ʰˉˈ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾˍʰʽ 

ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ˍʰ ʶ˅ʺˌΥ Ca ˁʰʽ CbΣ ˇʽ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌ ˇʽ ˇˉˇʾˇʽ ʵʽʰ˃ˇˊ˒˗˄ˇˎ˄ ˍʹ 

ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱ όbackboneύ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ɾʶ ˍˇ Cb ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˖ˌ ˎˉˇˁʰˍʰˋˍʰˍʶˌ ʱˍˇ˃ʰ ɶ 

ˉˇˎ ʰ˄ʺˁˇˎˌ ˋˍʹ˄ ˇ˃ʱʵʰ H2 ʶ˄˗ ˃ʶ ˍʹ˄ Ca ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ όpendant groups) 

ˋˍʹ˄ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ʁʽ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˃ʶʻˎ˂ˇ˃ʱʵʰ ˉˇˎ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾˍʰʽ 

ʰˉˈ ˍʰ ʶʾʵʹ Cm ˁʰʽ ɶ3 ˁʰʽ ˇ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʰˌ ˉˇˎ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾˍʰʽ ʰˉˈ ˍʰ ʶʾʵʹ Cs, O, Os ,Csm ˁʰʽ HsΦ ʆˇ 

ʶʾʵˇˌ Cm ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ʶˉʾˋʹˌ ˋˍʹ˄ ʰˊ˔ʺ ˁʰʽ ˋˍˇ ˍʷ˂ˇˌ ˁʱʻʶ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌΦ ɶ 

ʵʽʰ˃ˈˊ˒˖ˋʹ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ʶˉʰ˄ʱ˂ʹ˕ʹ ˍˇˎ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˃ˇ˄ˇ˃ʶˊˇˏˌ, ˈˉ˖ˌ 

˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ʶʽˁˈ˄ʰΦ 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 14Υ ɾˇ˄ˇ˃ʶˊʷˌ ˋˎ˄ʵʽˇˍʰˁˍʽˁˇˏ PMMA (sPMMA ) 

ɱʽʰ ˍˇ˄ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈ ˍ˖˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˃ʶ˂ʶˍˇˏ˃ʶ ˅ʶ˔˖ˊʽˋˍʱ ʰˎˍʱ ˍʰ ʵʷˁʰ 

ʶʾʵʹ ʺ ˋˎ˄ʵˎʰˋˍʽˁʱΣ ˋˎ˃ʲˇ˂ʾʸˇ˄ˍʰˌ ˃ʶ C ˈ˂ˇˎˌ ˍˇˎˌ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌΣ ʁ ˈ˂ʰ ˍʰ ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ˁʰʽ ɶ ˈ˂ʰ ˍʰ 

ˎʵˊˇʴˈ˄ʰΣ ʰ˄ʶ˅ʰˊˍʺˍ˖ˌ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ˋˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽΦ 

ɰΦ ʅˏˋˍʹ˃ʰ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ 
ʆˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˉˇˎ ˉˊˇˋˇ˃ˇʽ˗˄ʶˍʰʽ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʰˉˇˍʶ˂ʶʾˍʰʽ ʰˉˈ млу ˃ˈˊʽʰ 

ˋˎ˄ʵʽˇˍʰˁˍʽˁˇˏ PMMA ˃ʶ ʲʰʻ˃ˈ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˇˏ 15 ˁʰʽ ʷ˄ʰ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˃ˇ˄ˇˏ 

ˍˇʽ˔˗˃ʰˍˇˌ όSWCNT), ˉʶˉʶˊʰˋ˃ʷ˄ˇˎ ˃ʺˁˇˎˌΣ ˔ʶʽˊˇ˃ˇˊ˒ʾʰˌ όмлΣмлύ ˃ʶ ˃ʺˁˇˌ ὨὅὔὝ= 48.4ᴠ 

ˁʰʽ ʵʽʱ˃ʶˍˊˇ ϤмпnmΣ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˃ʶ˄ˇ ʰˉˈ улл ʱˍˇ˃ʰ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˃ʶ ˎʲˊʽʵʽˋ˃ˈ sp2Φ ɱʽʰ ˍˇ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ʶˉʽ˂ʷ˔ˍʹˁʰ˄ ˍʷˋˋʶˊʽˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁˇʾ ˍˏˉˇʽ ʴʽʰ ˃ʶ˂ʷˍʹΦ O ˉˊ˗ˍˇˌ ʶʾ˄ʰʽ 

ˁʰʻʰˊˈˌ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰˌΣ ʶ˄˗ ˇʽ ʱ˂˂ˇʽ ˍˊʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʱ ˍˊˇˉˇˉˇʽʹ˃ʷ˄ˇʽ ˃ʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ 

ˉˇˋˇˋˍʱ ˎˉˇˁʰˍʱˋˍʰˋʹˌΦ ʁʽ ˇ˃ʱʵʶˌ ˎˉˇˁʰˍʱˋˍʰˋʹˌ ˋˍˇˎˌ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ˎʵˊˇ˅ˏ˂ʽʰ ˁʰʽ 

ˁʰˊʲˇ˅ˏ˂ʽʰ ˃ʶ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ ʰ˄ʰ˂ˇʴʾʰ мΥм ˁʰʽ ˃ʶ ʰˍˇ˃ʽˁʱ ˉˇˋˇˋˍʱ ˁʱ˂ˎ˕ʹˌ оat%, 6at҈ ˁʰʽ 

10.5at҈Φ ʆʰ ˉˇˋˇˋˍʱ ʰˎˍʱ ʶʾ˄ʰʽ ˊʶʰ˂ʽˋˍʽˁʱ ˁʰʽ ʷ˔ˇˎ˄ ˉˊʰʴ˃ʰˍˇˉˇʽʹʻʶʾ ˉʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʱΦ [58, 59]. 

H ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ʷˍˋʽ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʶ˃ˉˇʵʾʸʶˍʰʽ ʹ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʾʰ 

ˋˎˋˋ˖˃ʰˍ˖˃ʱˍ˖˄ ˁʰʽ ˄ʰ ˃ʶˍʰʲ˂ʹʻʶʾ ʹ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˃ʶ ˍʽˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌΦ ʁʽ 

ʵʽʰʴˊʰ˃˃ʰˍʽˁʷˌ ʰ˄ʰˉʰˊʰˋˍʱˋʶʽˌ ˍ˖˄ ˍʶˋˋʱˊ˖˄ ˋˎˋˍʹ˃ʱˍ˖˄ ˒ʰʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˋˍʽˌ ʶʽˁˈ˄ʶˌ ˉˇˎ 

ʰˁˇ˂ˇˎʻˇˏ˄Φ 
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ɳ̔ ˁˈ˄ʰ 15: Mʾʰ ʰˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ˍˇˎ ̀ ˎˋˍʺ˃ʰ̱ ˇˌ ˄ ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˃ʶ ˁʰʻʰˊˈ CNT 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 16: Mʾʰ ʰˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ˍˇˎ ̀ ˎˋˍʺ˃ʰ̱ ˇˌ ˄ ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˃ʶ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ ˁʰˍʱ оat% CNT 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 17: Mʾʰ ʰˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ˍˇ ˎ̀ ˎˋˍʺ˃ʰ̱ ˇˌ ˄ ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˃ʶ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ ˁʰˍʱ сat% CNT 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 18: Mʾʰ ʰˉʶʽˁˈ˄ʽˋʹ ˍˇˎ ̀ ˎˋˍʺ˃ʰ̱ ˇˌ ˄ ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˃ʶ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ ˁʰˍʱ млΦрat% CNT 

3. ɳʃɳʀɳʄɱɮʅɹɮ ɮʃʁʆɳɽɳʅɾɮʆʍɿ 

3.1  .¦[Y ʅʇʅʆɶɾɮ ǎtaa! 

 3.1.1 ɲˇ˃ʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ 
ɶ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ όRDFύ ʵʾ˄ʶʽ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ ʵˇ˃ʺ ˍˇˎ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ʋ˖ˊʾʸˇˎ˃ʶ ˍˇ RDF ˋʶ ʵˏˇ ˁʰˍʹʴˇˊʾʶˌΥ ˍʹ ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ 

ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ όintermoleular-RDFύΣ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˉˇˎ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ ʸʶˏʴˇˌ ˃ʶ˂ʷˍʹˌ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋʶ 

ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ ˃ˈˊʽʰ ˁʰʽ ˍʹ˄ ʶ˄ ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʺ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ όintramolecular-RDF) 

ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˉˇˎ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍˇ ʾʵʽˇ ˃ˈˊʽˇΦ 
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i) ɲɹɮɾʁʄɹɮɼɶ ʅʇɿɮʄʆɶʅɶ ɮɼʆɹɿɹɼɶʅ ɼɮʆɮɿʁɾɶʅ όinter-RDF) 

ɶ inter RDF ʵʾ˄ʶʽ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ˄ ˒ˏˋʹ ˍˇˎ ˎ˂ʽˁˇˏ ˁʰʽ ˍʹ˄ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˋˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ 

ʲˊʾˋˁʶˍʰʽΦ ɶ ʴʶ˖˃ʶˍˊʾʰ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˁʰʽ ˁʰˍΨ ʶˉʷˁˍʰˋʹ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˉʶˊʽʴˊʱ˒ʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʽˌ 

ˉʰˊʰ˃ʷˍˊˇˎˌ ʎij  ˁʰʽ ‭ij . ɳʾ˄ʰʽ ˉˊˇ˒ʰ˄ʷˌ ˈˍʽ ʹ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˉˇˎ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ 

ʵˏˇ ʱˍˇ˃ʰ Ὥ,Ὦ ˉˇˎ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ ˃ˈˊʽʰ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋʹ ˃ʶ ˍʹ˄ ˉʰˊʱ˃ʶˍˊˇ „ij . ʅˍˇ˄ 

ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˉʾ˄ʰˁʰ ʵʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˍʽ˃ʷˌ ˍ˖˄ ˉʰˊʰ˃ʷˍˊ˖˄ ʴʽʰ ˍʽˌ ˃ʹ ʵʶˋ˃ʽˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ 

ˋˏ˃˒˖˄ʰ ˃ʶ ˍˇ ˉʶʵʾˇ DRIEDING ̄ ˇˎ  ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽʺʻʹˁʶ. 

ʃʰˊʱ˃ʶˍˊˇʽ ʃˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄ ʴʽʰ ɾʹ ɲʶˋ˃ʽˁʷˌ ɮ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ [52] 

 CC CO  ʁʁ 

Ɑἱἲ ()) 3.47990 3.245630 3.033154 

ἱꜗἲ (kJ/mol) 0.095100 0.095100 0.95700 
ʃʾ˄ʰˁʰˌ 4: ʃʰˊʱ˃ʶˍˊˇʽ ʃˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄ ʴʽʰ ɾʹ ɲʶˋ˃ʽˁʶˌ ɮ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 19: ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ /-C 

ʁʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ inter-RDF ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ʴʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ʸʶˎʴ˗˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ 

ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˉˇˎ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʱ ˃ˈˊʽʰΦ ʅʶ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʎij  

ˍˇˎ ʸʶˏʴˇˎˌ C-CΣ ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁˇˏ ˃ˇˊʾˇˎ ˋʶ ˁʱˉˇʽʰ 

ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʰˉˈ ʷ˄ʰ ʱ˂˂ˇ ʱˍˇ˃ˇ ʱ˄ʻˊʰˁʰΣ ˉˇˎ ʻʶ˖ˊˇˏ˃ʶ ˖ˌ ˋʹ˃ʶʾˇ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱˌ, ˈ˂ˇ ˁʰʽ 

ʰˎ˅ʱ˄ˇ˄ˍʰʽΦ ɶ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˍ˖˄ ˎʴˊ˗˄ ˋʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ˉʰˊˈ˃ˇʽʰ ˃ʶ ʰˎˍʺ ˍ˖˄ 

ʽʵʰ˄ʽˁ˗˄ ʰʶˊʾ˖˄Φ ɮˎˍˈ ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ ˈˍʽ ˋʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ʽˋˇˉʾʻʰ˄ˇ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ʷ˄ʰ 

ʱˍˇ˃ˇ ˋʶ ˁʱˉˇʽʰ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʰˉˈ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ˇ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱˌΦ ʂˋˇ˄ ʰ˒ˇˊʱ ˍʹ˄ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰΣ ʴʽʰ ˍʽˌ 

˃ʽˁˊʷˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΣ ὶ< 8 B, ʹ ʶˉʾʵˊʰˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ʵʽˈˍʽ ˍʰ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ ʱˍˇ˃ʰ ˁʽ˄ˇˏ˄ˍʰʽ 

ˉʽˇ ʷ˄ˍˇ˄ʰ, ˃ʁ ˍʰʲʱ˂˂ˇ˄ˍʰˌ ˍʹ˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ ʰˉˈˋˍʰˋʹΦ ʂˉ˖ˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰΣ ʹ 

ˁʰ˃ˉˏ˂ʹ ˃ʶˍʰˁʽ˄ʶʾˍʰʽ ˉˊˇˌ ˍʰ ˁʱˍ˖ ˁʰʽ ʵʶ˅ʽʱ ˃ʶ ˍʹ˄ ʰˏ˅ʹˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌΣ ˉˊʱʴ˃ʰ ˉˇˎ 

ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ ˈˍʽ ʰˎ˅ʱ˄ˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁ˗˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ˁʰʽ ˍ˖˄ 
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˃ˇˊʾ˖˄Φ ʅʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˇ˃ˇʽˇʴʶ˄ʺˌ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ʴʽʰ ˍʽˌ ˍˊʶʽˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΣ 

ʹ ˇˉˇʾʰ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ʱ˃ˇˊ˒ʹ ʵˇ˃ʺ ˍˇˎ PMMA.  

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 20: ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ /-O 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 21: ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ h-O 

ʅˍʽˌ ˔ʰ˃ʹ˂ˈˍʶˊʶˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ʹ inter-RDF ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˁʰʽ ˍ˖˄ ˇ˅ˎʴˈ˄˖˄ 

ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶʽ ˁʱˉˇʽʶˌ ʵʽʰˁˊʽˍʷˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌΣ ʴʶʴˇ˄ˈˌ ˉˇˎ ʵʶʾ˔˄ʶʽ ˈˍʽ ˍʰ ˃ˈˊʽʰ ˋʶ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ʷ˔ˇˎ˄ ˉʽˇ ˁʰʻˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ʻʷˋʶʽˌΣ ʶ˄˗ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌΣ ˉʽˇ ˍˎ˔ʰʾʶˌ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ 

ʶ˄ˍˇ˄ˈˍʶˊʹˌ ʻʶˊ˃ʽˁʺˌ ˁʾ˄ʹˋʺˌ ˍˇˎˌΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ˍˊʶʽˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄ˍʰʽ ˃ˈ˄ˇ ˋˍˇˎˌ 

нфтɼ ˁʰʽ ʹ ˏˉʰˊ˅ʹ ˍˇˎˌ ˎˉˇʵʹ˂˗˄ʶʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˔˖ˊʽˁʺ ˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹΦ ʆˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˉʰʴʽʵʶˎ˃ʷ˄ˇ ˋʶ ˎʰ˂˗ʵʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˖ˌ ʱ˃ˇˊ˒ˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ, ʶ˄˗ 

ˋˍˇˎˌ супɼ ʶʾ˄ʰʽ ˉ˂ʷˇ˄ ˍʺʴ˃ʰΦ ɮˉˈ ˍˇˎˌ ˁʰ˄ˈ˄ʶˌ ʰ˄ʱ˃ʶʽ˅ʹˌ ˉˊˇˁˏˉˍʶʽ ˈˍʽ ʹ ˍʽ˃ʺ „ij  ʴʽʰ ˍo 
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ʸʶˏʴˇˌ C-O ʶʾ˄ʰʽ ˉʶˊʾˉˇˎ ʾˋʹ ˃ʶ 3.24Σ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ C-O ˋʶ 

ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʹ ʰˉˈ ʰˎˍʺ˄ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʹʵʶ˄ʽˁʺΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ʁ-ʁ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ  ́

ˁˇˊˎ˒ʺ ʶʾ˄ʰʽ ˎ˕ʹ˂ˈˍʶˊΣ́ ˉˇˎ ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ ˈˍʽ ʹ ˔˖ˊʽˁʺ ˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ʰˁˈ˃ʹ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ʴʽʰ 

ˍʰ ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ʰ˂˂ʱ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΣ ˂ˈʴ˖ ˍˇˎ ˈˍʽ ˍʰ ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ 

˃ˈ˄ˇ ˋˍʽˌ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ όpendant groupsύ ˁʰʽ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ʶʾ˄ʰʽ ʵˎˋˁˇ˂ˈˍʶˊˇ ʴʽʰ ˍʰ 

ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ˄ʰ ˉˊˇˋʶʴʴʾˋˇˎ˄ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺΦ ʂˉ˖ˌ ˉʰˊʰˍʹˊʶʾˍʰʽΣ ʴʽʰ ˈ˂ʶˌ ˍʽˌ 

ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹˌ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˍʶʾ˄ʶʽ ˋˍʹ ˃ˇ˄ʱʵʰ 

ˋʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΦ ɾʷ˔ˊʽ ˋˍʽʴ˃ʺˌ ˃ʶ˂ʶˍʺʻʹˁʶ ʹ inter-RDF ˃ʶˍʰ˅ˏ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ 

ˁʰʽ ˍ˖˄ ˇ˅ˎʴˈ˄˖˄ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ʰ˄ʶ˅ʰˊˍʺˍ˖ˌ ˍʹˌ ʻʷˋʹˌ ˍˇˎˌΦ ʆʰ ʶˉˈ˃ʶ˄ʰ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰ 

ʰ˒ˇˊˇˏ˄ ˍʰ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ʾʵʽʰ ʶʾʵʹ ʰˍˈ˃˖˄ ˉˇˎ ˉˊˇʰ˄ʰ˒ʷˊʻʹˁʰ˄Φ 

 

   

ɳʽˁˈ˄ʰ 22: ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁ ̋w5C ʴʽʰ ˍʰ ʸʶˏʴʹ / ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ 

a 

b 
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H inter-RDF ʴʽʰ ˍʰ ʵˏˇ ʱˍˇ˃ʰ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ Ca ˁʰʽ Cb ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶˍʰʽ ˅ʶ˔˖ˊʽˋˍʱ ˋˍʹ˄ 

ɳʽˁˈ˄ʰ ноΦ ʃʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ˄ʰ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶˍʰʽ ˃ʽʰ ˁˇˊˎ˒ʺ ˋˍʰ ˉʶˊʾˉˇˎ у ) ʴʽʰ ˍʹ˄ inter-RDF ˃ ʶˍʰ˅ˏ 

ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ Ca-Ca ˁʰʽ ˋˍʰ мл ) ʴʽʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ Cb. ʁʽ ˍʽ˃ʷˌ ʰˎˍʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ˋʶ ˋˎ˃˒˖˄ʾʰ ˃ʶ ̱́  

ʵˇˎ˂ʶʽʱ ˍ˖˄ Behbahani, A.F., et al.[60]. ɶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʽʰˁʺ ʶˉʾʵˊʰˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ˉʱ˂ʽ ˒ʰ˄ʶˊʺ 

ˁʰʻ˗ˌ ˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ˃ʶˍʰˍˇˉʾʸʶˍʰʽ ˉˊˇˌ ˍʰ ˁʱˍ˖ ˁʰʽ ʵʶ˅ʽʱ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΦ 

ʃʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ʹ ʶ˂ʱ˔ʽˋˍʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˈ̄ ˇˎ ʰˊ˔ʾʸʶʽ ˄ʰ ˉʰʾˊ˄ʶʽ ˃ʹ ˃ʹʵʶ˄ʽˁʷˌ ˍʽ˃ʷˌ ʹ 

ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ʴʽʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ backbone ̄ ˇˎ 

ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍˇ ʶʾʵˇˌ Ca ʰˉˈ ˈ,ˍʽ ʴʽʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˇˎ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍˇ ʶʾʵˇˌ CbΦ ɮˎˍˈ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍˇ 

ʴʶʴˇ˄ˈˌ ˈˍʽ ˃ʶ ˍˇ Ca ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˇʴˁ˗ʵʶʽ̩ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ, ˇʽ ˇˉˇʾʶˌ ʶ˃ˉˇʵʾʸˇˎ˄ ˍʰ 

ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ ˃ˈˊʽʰ ˄ʰ ˉ˂ʹˋʽʱˋˇˎ˄Φ ʅʶ ʰ˄ˍʾʻʶˋʹ, ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ ʶʾʵˇˎˌ Cb ʶʾ˄ʰʽ ʶ˂ʶˏʻʶˊʰ ˄ʰ 

ˉ˂ʹˋʽʱˋˇˎ˄ ʱ˂˂ʰ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ CbΦ ɴˍˋʽ ʹ ʶ˂ʱ˔ʽˋˍʹ ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ Ca ʶʾ˄ʰʽ 

ˉʶˊʾˉˇˎ ʾˋʹ ˃ʶ ˍˇ ˃ʺˁˇˌ ʵʶˋ˃ˇˏ Ca-Cm ˋˎ˄ ˍʹ˄ ʰˉˈˋˍʰˋʹ „ij  ˉˇˎ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ 

ˉˇˎ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉʱˊ˅ʶʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ C-C ɻ ʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ˃ˇˊʾ˖˄Φ  
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ɳʽˁˈ˄ʰ 23: ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁ ̋w5C ʴʽʰ ʸʶˏʴʹ / ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ 

 

ʆʰ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰ ˋˍʹ˄ ɳʽˁˈ˄ʰ но ʰ˒ˇˊˇˏ ˄ ˍʽˌ ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ 

ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʽˌ ʵˏˇ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰΣ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇ˄ˍʰʽ 

ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍˇˎ ʰ-˃ʶʻˎ˂ʾˇˎΣ Cm-Cm ˁʰʽ ˍ˖˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍˇˎ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʰ 

Csm- CsmΦ ʁʽ Cm ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˉʽˇ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍʹ˄ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱΣ ˁʰʻ˗ˌ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ˃ˈ˄ˇ ʷ˄ʰ˄ 

ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˈ ʵʶˋ˃ˈΣ ˃ʶ ʰˉˇˍʷ˂ʶˋ˃ʰ ʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ˋˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ˄ʰ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ 

ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ Ϥ пΦр B ʰˉˈ ˈˍʽ ˋˍˇˎˌ Csm ˉˇˎ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶˍʰʽ ˋˍʰ Ϥ п B ˁʰʽ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ˍˊʶʽˌ 

ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ ʰˉˈ ˍˇ backbone . ɶ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ inter-RDF ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ Csm 

˅ʶˉʶˊ˄ʱ ˁʰˍʱ ˉˇ˂ˏ ˍʹ ˃ˇ˄ʱʵʰ, ʽʵʽʰʾˍʶˊʰ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ нфтɼΦ ɶ ʽˋ˔ˎˊˈˍʶˊʹ ʶˉʾʵˊʰˋʹ 

ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ˋʶ ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ˍˇˎˌ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌ ˍˇˎ backbone ʶʾ˄ʰʽ ˒ʰ˄ʶˊʺ ˁʰʽ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ 

ʶ˂ʶˏʻʶˊʹ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʽˁʺ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ˎ˕ʹ˂ˈˍʶˊ˖˄ 

a 

b 
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ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʽ˗˄ όˋˍˇˎˌ рффɼ ˁʰʽ супɼύ ˉˇˎ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ˋʶ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˍʺʴ˃ʰˍˇˌΣ ˍˇ 

ˇˉˇʾˇ ʵʶ˄ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˋˎ˃ʲʶʾ ˋˍoˎˌ ʱˁʰ˃ˉˍˇˎˌ ˋˁʶ˂ʶˍʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ Φ 

ɼʰʽ ˋˍʽˌ ˍˊʶʽˌ ˉˊˇʹʴˇˏ˃ʶ˄ʶˌ ˉʶˊʽˉˍ˗ˋʶʽˌ ˍ˖˄ inter-RDF, Ca-Ca, Cb-Cb, Cm-CmΣ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ 

ˁˇˊˎ˒ʺˌ ʵʶ˄ ˅ʶˉʶˊ˄ˇˏˋʶ ˍʹ˄ ˃ˇ˄ʱʵʰΦ ɮˎˍˈ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍˇ ʴʶʴˇ˄ˈˌ ˈˍʽ ˋʶ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ 

˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ˍʹˌ ʴˎˊˇˋˁˇˉʽˁʺˌ ʰˁˍʾ˄ʰˌΣ ˍʰ ˍ˃ʺ˃ʰˍʰ ˉˇˎ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍʹ˄ ʾʵʽʰ ʰ˂ˎˋʾʵʰ ˃ʶ ˍˇ 

ʱˍˇ˃ˇ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱˌ ʶ˃ˉˇʵʾʸˇˎ˄ ʱˍˇ˃ʰ ʰˉˈ ʱ˂˂ʶˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˄ʰ ˉ˂ʹˋʽʱˋˇˎ˄ ˍʹ˄ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱ ˂ˈʴ˖ 

ˍˇˎ άcorrelation hole effectέ[61]. Ē ˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˁˇ˄ˍʱ ʺ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍˇ 

backbone ʶʾ˄ʰʽ ˂ʽʴˈˍʶˊˇ ˉˊˇˋʶʴʴʾˋʽ˃ʰΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ CsmΣ ʹ ˎ˕ʹ˂ˈˍʶˊʹ ˁˇˊˎ˒ʺ 

ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˍʱˋʹ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˄ ˇʽ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʶˌΣ ˇʽ ˇˉˇʾˇʽ ʵʶ˄ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍˇ 

backboneΣ ˄ʰ ˋˎˋˋ˖˃ʰˍ˗˄ˇ˄ˍʰʽΦ ʅʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΣ ʹ ˍʱˋʹ ʰˎˍʺ ˃ʶʽ˗˄ʶˍʰʽ ˋʶ 

ˁʱˉˇʽˇ ʲʰʻ˃ˈΦ 

ii) ɳɿɲʁɾʁʄɹɮɼɶ ʅʇɿɮʄʆɶʅɶ ɮɼʆɹɿɹɼɶʅ ɼɮʆɮɿʁɾɶʅ όintra-RDF) 

H ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˍ˖˄ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ όintra-RDFύ ʰ˒ˇˊʱ 

ˍʹ ʵˇ˃ʺ ˁʱʻʶ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌΦ ʁʽ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʱΣ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ ˉʰˊʰʵˇ˔ʺˌ ˍˇˎ 

ʰˊ˃ˇ˄ʽˁˇˏ ˍʰ˂ʰ˄ˍ˖ˍʺΣ ʶʾ˄ʰʽ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍʽˌ ˍʽ˃ʷˌ ˍˇˎ ˃ʺˁˇˎˌ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌ ˍˇˎ ʵʶˋ˃ˇˏΦ ʅˍˇ˄ 

ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˉʾ˄ʰˁʰ ʵʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˃ʷˋʶˌ ˍʽ˃ʷˌ ˍ˖˄ ˃ʹˁ˗˄ ˍ˖˄ ʵʶˋ˃˗˄ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌΦ 

ʃʰˊʱ˃ʶˍˊˇʽ ʃˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄ ʴʽʰ ɲʶˋ˃ʽˁʷˌ ɮ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ  

 CC CO (ˁ ʰˊʲˇ˅ˎ˂ʽˁˈˌ-ʵʽˉ˂ˈˌύ /hό˃ˇ˄ˈˌύ ʁʁ 

► 1.53 1.23 1.36 2.288 
ʃʾ˄ʰˁʰˌ 5Υ ʃʰˊʱ˃ʶˍˊˇʽ ʃˊˇˋˇ˃ˇʽ˗ˋʶ˖˄ ʴʽʰ ɲʶˋ˃ʽˁʷˌ ɮ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 24: ɳ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ ̋w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ /-C 

ɱʽʰ ˍʽˌ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˉʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄ˍʰʽ ʵʽʰˁˊʽˍʷˌ ˉˇ˂ˏ 

˃ʶʴʱ˂ʶˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˋʶ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΦ ʅʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʾˋʹ ˃ʶ ˍʹ˄ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʶ˄ˈˌ 

˃ʺˁˇˎˌ ʵʶˋ˃ˇˏ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶˍʰʽ ʹ ˉˊ˗ˍʹ ˁʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ʹ ˇˉˇʾʰ ʰ˒ˇˊʱ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ 

ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˉˊ˗ˍʹˌ ʴʶʽˍˇ˄ʾʰˌΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˍʰ ʸʶˏʴʹ ζм-нηΦ ɶ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ ̌
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ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˋʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʾˋʹ ˃ʶ ˍˇ ˃ʺˁˇˌ ˍˇˎ ʵʶˋ˃ˇˏ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌΣ ὶ0, ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂ʹΦ H 

ʵʶˏˍʶˊʹ ˃ʶʴʱ˂ʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ʰ˒ˇˊʱ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ нʹˌ ɹ ʶʽˍˇ˄ʾʰˌ ʵʹ˂ʰʵʺ ˍʰ ʸʶˏʴʹ ζм-оηΦ ʅʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ 

ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˍˇˎ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍˇˌ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶˍʰʽ ˁʰʽ ˃ʾʰ ʱ˂˂ʹ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ 

ˋˎ˃ʲˇ˂ʾʸˇˎ˃ʶ ˃ʶ ϝΦ ɮˎˍʺ ʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ʵʶ˄ ʰ˒ˇˊʱ ˍˇˉˇ˂ˇʴʽˁʷˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˍˏˉˇˎ ζм-оη ʰ˂˂ʱ 

ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶˍʰʽ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ ˉʶˊʾˉ˂ˇˁʹˌ ʵˇ˃ʺˌ ˉˇˎ ʷ˔ʶʽ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌΦ ʂˉ˖ˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˁʰʽ ˋˍˇ 

ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ʵʶ˄ ʰ˄ʺˁʶʽ ˋˍʰ ʸʶˏʴʹ ζм-оη ʰ˂˂ʱ ˋˍʰ ʸʶˏʴʹ ζм-рηΦ ɶ ʶˉˈ˃ʶ˄ʹ ˃ʶʴʱ˂ʹ ˁˇˊˎ˒ʺ 

ʰ˒ˇˊʱ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ оʹˌ ʴʶʽˍˇ˄ʾʰˌΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˇˎ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ о ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ 

ˁʰʽ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍʰ ʸʶˏʴʹ ζм-пηΦ  

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 25Υ ɳ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʺ w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ /-O 

ʁʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ˍʹˌ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹˌ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˍ˖˄ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ 

C-O ʵʶʾ˔˄ʶʽ ˍʹ˄ ˏˉʰˊ˅ʹ ˍˊʽ˗˄ ˃ʶʴʱ˂˖˄ ˁˇˊˎ˒˗˄ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˍʹˌ ˉˊ˗ˍʹˌ ʴʶʽˍˇ˄ʾʰˌΣ ʹ ˇˉˇʾʰ 

ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍˇˎˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁˇˏˌ ˎʲˊʽʵʽˋ˃ˇˏˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ C-OΣ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʽˌ 

ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ PMMAΦ ʁ ˂ˈʴˇˌ ˉˇˎ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˍˊʶʽˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ʹ 

ˏˉʰˊ˅ʹ ˍ˖˄ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ʵʶˋ˃˗˄ ˉˇˎ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴˇˏ˄ˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʵˏˇ ˇ˅ˎʴˈ˄˖˄Σ ʁ ˁʰʽ ʁs, 

ˍʰ ˇˉˇʾʰ ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˍˇˎˌ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌ Cs ˁʰʽ CsmΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰΣ ʵʹ˃ʽˇˎˊʴʶʾˍʰʽ ʷ˄ʰˌ ʵʽˉ˂ˈˌ 

ʵʶˋ˃ˈˌ Cs=O ˁʰʽ ʵˏˇ ʰˉ˂ˇʾΣ Cs-Os ˁʰʽ Csm-Os. To ˃ʷ̀ˇ ˃ʺˁˇˌ ˍˇˎ ʵʽˉ˂ˇˏ ʵʶˋ˃ˇˏ ʽˋˇˊˊˇˉʾʰˌ 

ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍʹ˄ ˍʽ˃ʺ мΦно ), ʶ˄˗ ˍˇˎ ˃ˇ˄ˇˏ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍˇ мΦос ) ˁʰʽ мΦпр ) ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ, 

ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ʶˁʶʾ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄ˍʰʽ ˁʰʽ ˇʽ ˁˇˊˎ˒ʷˌΦ ɶ ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ˉʱ˂ʽ 

˒ʰ˄ʶˊʺ, ˁʰʻ˗ˌ ʴʽʰ ˍˇˎˌ рфф ˁʰʽ супɼ ˇʽ ʵˏˇ ˁˇ˄ˍʽ˄ʷˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˋˎʴ˔˖˄ʶˏˇ˄ˍʰʽ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ 

ʻʶˊ˃ʽˁʺˌ ˍʰ˂ʱ˄ˍ˖ˋʹˌ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˁʰʽ ˍ˖˄ ˍˎ˔ʰʽˈˍʶˊ˖˄ ʻʷˋʶ˖˄ ˉˇˎ ˉʰʾˊ˄ˇˎ˄Φ 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 26: ɳ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ ̋w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ ʁ-ʁ 

ɱʽʰ ˍʽˌ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʷˌ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ O-O ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄ˍʰʽ ʵˏˇ ʵʽʰˁˊʽˍʷˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌΦ ɶ ˉˊ˗ˍʹ 

ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʰ ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ ʾʵʽʰ ˉ˂ʶˎˊʽˁʺ ˇ˃ʱʵʰΦ ɶ ˃ʷˋʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋʹ 

˃ʶ ̱́ ˄ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˍ˖˄ ʵˏˇ ˇ˅ˎʴˈ˄˖˄ ˋˍˇ ˃ˈˊʽˇ ˍˇˎ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʰ ʵʹ˂ʰʵʺ ΣϤ нΦнуу )Φ ʆʰ 

ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ʰˎˍʱ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍʰ ʸʶˏʴʹ ζм-оηΦ ɳˉʶʽʵʺ ʰ˄ʺˁˇˎ˄ ˋˍʹ˄ ʾʵʽʰ ˉ˂ʶˎˊʽˁʺ ˇ˃ʱʵʰ ˁʰʽ 

ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ ˃ˈ˂ʽˌ ʵˏˇ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌΣ ʹ ˋˍʶˊʶˇ˔ʹ˃ʽˁʺ ˍˇˎˌ ˋˏ˄ʵʶˋʹ ʶʾ˄ʰʽ 

ʽˋ˔ˎˊʺ ˁʰʽ ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʵʶ˄ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˄ʰ ʶˉʽʵˊʱ ʽʵʽʰʾˍʶˊʰ ˋˍʹ˄ ˉˊ˗ˍʹ ˁˇˊˎ˒ʺΦ ɶ ʵʶˏˍʶˊʹ 

ˁˇˊˎ˒ʺΣ ʹ ˇˉˇʾʰ ʷ˔ʶʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ˉ˂ʱˍˇˌ ʱ˂˂ʰ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇ ˏ˕ˇˌΣ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʰ ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ˍʰ 

ˇˉˇʾʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍˇˎˌ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʶˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ ˁʰʽ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ 

ˍˇˎˌ ʷ˅ʽ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ ʺ ˁʰʽ ˉʶˊʽˋˋˈˍʶˊˇˎˌΣ ʰ˄ ʶʾ˄ʰʽ ˍʷˍˇʽʰ ˉʶˊʾˉ˂ˇˁʹ ʹ ʵˇ˃ʺΦ ʆˇ 

ˉ˂ʱˍˇˌ ˍʹˌ ˁʰ˃ˉˏ˂ʹˌ ˋʶ ʰˎˍˈ ˍˇ ˋʹ˃ʶʾˇ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʱ˂ˇ ˁʰʽ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˏˉʰˊ˅ʹ ˍ˖˄ ʵˏˇ 

ˇ˅ˎʴˈ˄˖˄ ˋʶ ˁʱʻʶ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʰΦ ʂ˂ʶˌ ˇʽ ʵʽʰˁˊʽˍʷˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˍ˖˄ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ RDF 

ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ὶ< 6 ᴠ ˁʰʽ ʵʾ˄ˇˎ˄ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ ʵˇ˃ʺ ˍˇˎ sPMMAΦ ɶ 

ʶˉʾʵˊʰˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˂ˈʴ˖ ˁʰʽ ˉʱ˂ʽ ˍʹˌ 

ˉʁ ˊʽˋˍˊˇ˒ʽˁʺˌ ˁʾ˄ʹˋʹˌ ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄Φ 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 27: ɳ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ ̋w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ /ŀ-Ca 

 
ɳʽˁˈ˄ʰ 28Υ ɳ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ ̋w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ /ŀ-Cb 

ʅˍʰ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶˍʰʽ ʹ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʺ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ 

ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ʴʽʰ ˍʰ ʸʶˏʴʹ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌΦ ʆˇ ˉˊ˗ˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ʰ˒ˇˊʱ ˍʹ˄ 

ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˍ˖˄ Ca-CaΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˍ˖˄ ʾʵʽ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ ˋˍˇˎˌ ˇˉˇʾˇˎˌ 

ˋˎ˄ʵʷˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ ˁʰʽ ˍˇ ʵʶˏˍʶˊˇ ˋˍˇ ʸʶˏʴˇˌ Ca-CbΣ ˋˍʹ˄ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ 

ʵˏˇ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˉˇˎ ʰˉˇˍʶ˂ˇˏ˄ ˍʹ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱΦ ɶ ˃ʶʴʱ˂ʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ˋˍʹ˄ 

ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ CaΣ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˇˎ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ʵˏˇ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ 

ˍˇˎˌ ˁʰʽ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ɮˉˈ ˍʹ ʵˇ˃ʺ ˃ˉˇˊʶʾ ʰˎˍʺ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ 

ʲˊʶʻʶʾ ʹ ʴ˖˄ʾʰ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˇˏ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ Ca-Cb-CaΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ Ca-Cb ˉʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ 

ʹ ˉˊ˗ˍʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ˉʰʾˊ˄ʶʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˍʽ˃ʺ ʵʽˈˍʽ ʰ˒ˇˊʱ ˍˇˎˌ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ 

ˇʽ ˇˉˇʾˇʽ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʶ˄ˈˌ ˃ʺˁˇˎˌ ʵʶˋ˃ˇˏΦ ɮˎˍʺ ʹ ˍʽ˃ʺ ʶʾ˄ʰʽ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʺ ʵʽˈˍʽ 

ʵʶʾ˔˄ʶʽ ˍˇ ˃ʺˁˇˌ ʵʶˋ˃ˇˏ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ όbackbone bond lengthύΦ ɶ ˍʽ˃ʺ ˍ˖˄ ˁˇˊˎ˒˗˄ ˋˍʰ 
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ʵˏˇ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ˁˇˊˎ˒ʺˌ ˍˇˎ intra-RDF C-C ʵʽˈˍʽ 

ʰ˒ˇˊʱ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ʰ ˁʰʽ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ˉʽˇ ˁʰʻˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΦ To ʵʶˏˍʶˊˇΣ ˋʰ˒˗ˌ 

˃ʽˁˊˈˍʶˊˇ peak ˁʰʽ ˋˍʰ ʵˏˇ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰΣ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍˇˌ a ˋˍʰ 

Ca ˉˇˎ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ˍʷˋˋʶˊʽˌ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ ˁʰʽ ʹ ʻʷˋʹ ˍˇˎˌ ʶ˂ʷʴ˔ʶˍʰʽ ʰˉˈ 

ˍˇ˄ ˍˏˉˇ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˇˏ ˍ˖˄ ʵˏˇ ʶ˄ʵʽʱ˃ʶˋ˖˄ ʴ˖˄ʽ˗˄ ˋˍˊʷ˕ʹˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ Ca-Cb-Ca ˁʰʽ Cb-Ca-Cb ̋  ˋˍʰ 

Ca-Cb ˉˇˎ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ˍˊʶʽˌ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ b. ɱʽʰ ˍˇ 

ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈ ʶ˄ˈˌ ʰˉ˂ˇˏ ʵʶˋ˃ˇˏ ˋˍˇ PMMA ʹ ˉʽˇ ˉʽʻʰ˄ʺ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ʹ trans ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ 

(t), ˈ˃˖ˌ ˉʽʻʰ˄ʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ˇʽ gauche ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ (g)Φ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˉˇˎ ˇ ˍˇˉʽˁˈˌ 

ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈˌ ʶʾ˄ʰʽ t, ʵʹ˂ʰʵʺ ˇ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈˌ ʶʾ˄ʰʽ racemo ˍˈˍʶ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ʵˏˇ ˉʽʻʰ˄ʷˌ 

ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ ˋˍʽˌ ˇˉˇʾʶˌ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˇ ʶˉˈ˃ʶ˄ˇˌ ʵʶˋ˃ˈˌΦ ʅˍʹ˄ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ t ʺ ˋˍʹ˄ g. 

ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ʶ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ Ca-Ca Σ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍˇˎ RDF ʴ̔ ʰ ˍˇˎˌ Ca 

ʵʶˏˍʶˊʹˌ ʴʶʽˍˇ˄ʾʰˌ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶʽ ʵˏˇ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˉˇˎ ˇ˒ʶʾ˂ˇ˄ˍʰʽ ʰˁˊʽʲ˗ˌ ˋʶ ʰˎˍˈ˄ 

ˍˇ˄ ˂ˈʴˇΦ ʁʽ ʵˏˇ ˉʽʻʰ˄ʷˌ ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʵˏˇ ʵʶˋ˃ˇʾ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˋʶ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈ t/ t ʺ ˋʶ 

ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈ t/g ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΦ ɶ ʵʶˏˍʶˊʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ Ca-Cb ʰ˒ ˇˊʱ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ 

ʵʶˏˍʶˊʹˌ ʴʶʽˍˇ˄ʾʰˌ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ˔˖ˊʾʸˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ˍˊʶʽˌ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌΦ 

ɽˈʴ˖ ˍ˖˄ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʽˁ˗˄ ˁʰˍʰˋˍʱˋʶ˖˄ t ˁʰʽ g ˉˇˎ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ʶ˃˒ʰ˄ʽˋʻˇˏ˄ ˋˍˇ˄ ʶ˄ʵʽʱ˃ʶˋˇ 

ʵʶˋ˃ˈΣ ʹ intra-RDF ɹ ʽʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ʵʶˏˍʶˊʹˌ ʴʶʽˍˇ˄ʾʰˌΣ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶʽ ʵˏˇ ˁˇˊˎ˒ʷˌΦ 

ʁʽ ˎˉˈ˂ˇʽˉʶˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ˇ˒ʶʾ˂ˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˏˉʰˊ˅ʹ Ca ˋʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʷ˅ʽ ˁʰʽ 

ˇˁˍ˗ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁ˗˄ ʵʶˋ˃˗˄ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΦ H ˉˊ˗ˍʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ʰ˄ˍʽˋˍˇʽ˔ʶʾ ˋˍʹ˄ t/ t ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ʶ˄˗ 

ʹ ʵʶˏˍʶˊʹ ˋˍʹ˄ t/g ˁʰˍʱˋˍʰˋʹΦ ʆˇ ʴʶ˄ʽˁˈ ˋˎ˃ˉʷˊʰˋ˃ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˈˍʽ ʴʽʰ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ backbone ʹ 

ʰˏ˅ʹˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ʵʶ˄ ˇʵʹʴʶʾ ˋʶ ʰ˂˂ʰʴʺ ˍʹˌ ʶˋ˖ˍʶˊʽˁʺˌ ʵˇ˃ʺˌ ˍˇˎ ˃ˇˊʾˇˎΦ 

 
ɳʽˁˈ˄ʰ 29: ɳ˄ʵˇ˃ˇˊʽʰˁʺ w5C ʴʽʰ ˍˇ ʸʶˏʴˇˌ /ǎ-Cs 

ʅˍʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʵʶ˄ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˎˉʱˊ˅ʶʽ ʰˉˈ˂ˎˍʹ ˍʱ˅́ ˖ˌ ˉˊˇˌ ˍʹ ʵʽʰ˃ˈˊ˒˖ˋʹΦ ʅˍˇ 

ˋˎ˄ʵʽˇˍʰˁˍʽˁˈ PMMA (sPMMAύ ʹ ˋˍʶˊʶˇ˔ʹ˃ʶʾʰ ˍˇˎ ˃ˇˊʾˇˎ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ˋʶ ˁʰ˃ʾʰ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ all 

trans ʰ˂˂ʱ ʵʽʰ˒ˇˊˇˉˇʽʶʾˍʰʽ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰˌ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˇˏ gauche ʴ˖˄ʾʰˌΦ ɮˎˍˈ ˍˇ 

˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ gauche defects. O̔  ˁʰˊʲˇ˅ˎ˂ʽˁˇʾ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌ ˍ˖˄ ʶˋˍʶˊʽˁ˗˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ 

ˇ˃ʱʵ˖˄ ˉˊ˗ˍʹˌ ʴʶʽˍˇ˄ʾʰˌ ʰˉʷ˔ˇˎ˄ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍˇˎˌ ˍʷˋˋʶˊʽˌ ˇ˃ˇʽˇˉˇ˂ʽˁˇˏˌ ʵʶˋ˃ˇˏˌΦ ɶ ˏˉʰˊ˅ʹ 
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ʵˏˇ ˁˇ˄ˍʽ˄˗˄ ˁˇˊˎ˒˗˄ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˍˇˉˇ˂ˇʴʾʰ ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˖˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ ˂ˈʴ˖ ˍʹˌ 

ˋˍʶˊʶˇ˔ʹ˃ʶʾʰˌ ˍˇˎ PMMAΦ ɱʽʰ ˍˇ ʽˋˇˍʰˁˍʽˁˈ PMMAΣ ʹ ˉˊ˗ˍʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ˋ˔ʶˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶ ˍʹ˄ 

ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˍ˖˄ ˁʰˊʲˇ˅ˎ˂ʽˁ˗˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍʹˌ ʶˋˍʶˊʽˁʺˌ ˉ˂ʶˎˊʽˁʺˌ ˇ˃ʱʵʰˌ ˋˍʹ ʵʽʰ˃ˈˊ˒˖ˋʹ t/ t 

ʶ˄˗ ʹ ʵʶˏˍʶˊʹΣ ˋˍʹ ʵʽʰ˃ˈˊ˒˖ˋʹ ˁʰˍʱ ˍˇ˄ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈ t/gΦ ɶ ˏˉʰˊ˅ʹ ʵˏˇ peaks ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ 

ʰˎˍʺ ˍʰˎˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶ ˍʹ ʵˇˎ˂ʶʽʱ ˍ˖˄ Behbahani, A.F., et al ʴʽʰ ˍʰ ˋˍʶˊʶˇʿˋˇ˃ʶˊʺ ˍˇˎ PMMA [60]. 

ɶ ˍʰˁˍʽˁˈˍʹˍʰ ˉʰˊʰ˃ʷ˄ʶʽ млл҈ racemo ʰ˄ʶ˅ʱˊˍʹˍʰ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʰˏ˅ʹˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌΣ 

ʵʹ˂ʰʵʺ ˍˇ ˉˊˈˋʹ˃ˇ ˍˇˎ ɰ ʶʾ˄ʰʽ ˋˎ˄ʶ˔˗ˌ ʰˊ˄ʹˍʽˁˈΦ 

B. ʃʇɼɿʁʆɶʆɮ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 30: ʅˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ˊόʆύ ʴʽʰ ˍʰ ˍʶ˂ʶˎˍʰʾʰ рƴǎ 

ɶ ̀˔ʷˋʹ ˉˎˁ˄ˈˍʹˍʰˌ ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰΣ̩ ˎˉˇ˂ˇʴʾˋˍʹˁʶ ʰˉˈ ˍʽˌ ˃ʷˋʶˌ ˍʽ˃ʷˌ ˍ˖˄ 

ˉˎˁ˄ˇˍʺˍ˖˄ ʴʽʰ ˍʰ ˍʶ˂ʶˎˍʰʾʰ р ns ʴʽʰ ˁʱʻʶ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʺ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰΦ ʂˉ˖ˌ ʶʾ˄ʰʽ 

ʰ˄ʰ˃ʶ˄ˈ˃ʶ˄ˇ ʷ˔ʶʽ ˃ʽʰ ˉˍ˖ˍʽˁʺ ˍʱˋʹ ˈˋˇ ʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʰˎ˅ʱ˄ʶˍʰʽ ˁʰʽ ˋˎ˃ʲʰʵʾʸʶʽ ˃ʶ ˍʰ 

ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʵˇˎ˂ʶʽʱ ˍ˖˄ Behbahani, A.F., et al ˎˉˇ˂ˇʴʽˋˍʽˁʱ ˁʰʽ ˉʶʽˊʰ˃ʰˍʽˁʱ ˈˉ˖ˌ 

˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˁʰʽ ˋˍˇ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ [60]Φ ɶ ˃ʶʾ˖ˋʹ ˍʹˌ ˉˎˁ˄ˈˍʹˍʰˌ ˃ʶ ˍʹ˄ ʰˏ˅ʹˋʹ ˍʹˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ʶʾ˄ʰʽ ʷ˄ʰˌ ˉʰˊʱʴˇ˄ˍʰˌ ˉˇˎ ʶˎʻˏ˄ʶˍʰʽ ʴʽʰ ˍʹ ˃ʶʾ˖ˋʹ ˍˇˎ ˏ˕ˇˎˌ ˍ˖˄ ˁˇˊˎ˒˗˄Σ 

ʵʹ˂ʰʵʺ ʴʽʰ ˍʹ ˃ʶʾ˖ˋʹ ˍʹˌ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰˌ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ˍˇ ʱˍˇ˃ˇ j ˁˇ˄ˍʱ ˋˍˇ ʱˍˇ˃ˇ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱˌ iΣ ʹ 

ˇˉˇʾʰ ˉʰˊʰˍʹˊʺʻʹˁʶ ˋʶ ʰˊˁʶˍʱ ʰˉˈ ˍʰ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰ ˍ˖˄ ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁ˗˄ RDF. 

C. ɼɮʆɮɿʁɾɶ ɲɹɳɲʄʍɿ ɱʍɿɹʍɿ ό5LI95w![ 5L{¢wL.¦¢Lhbύ   

ʁʽ ʵʾʶʵˊʶˌ ʴ˖˄ʾʶˌ ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍʶˋˋʱˊ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˋˍʰ ˃ˈˊʽʰ ˍˇˎ PMMA 

ʵʾ˄ˇˎ˄ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ˉ˂ʹˊˇ˒ˇˊʾʶˌ ʴʽʰ ˍʹ ʴʶ˖˃ʶˍˊʾʰ ˍˇˎ ˃ˇˊʾˇˎΦ ʁʽ ʵʾʶʵˊʶˌ ʴ˖˄ʾʶˌ ˃ʶ ˍʹ 

˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˋʹ˃ʰˋʾʰ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʶ˅ʺˌ Υ  

a) ɶ ʵʾʶʵˊʹ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌΣ ʹ ˇˉˇʾʰ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ Ca-Cb-Ca-Cb  
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b) ɶ ʵʾʶʵˊʹ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄Σ ˍˇˎ ˇ˅ˎʴˈ˄ˇˎ ˉˇˎ ˋˎ˄ʵʷʶˍʰʽ ˃ʶ 

ʰˉ˂ˈ ʵʶˋ˃ˈ ˁʰʽ ˍʹˌ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ ʹ ˇˉˇʾʰ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ Cm-Ca-Cs-Os 

c) H ʵʾʶʵˊʹ ˍʹˌ ˉ˂ʶˎˊʽˁʺˌ ˇ˃ʱʵʰˌ ˍˇˎ ˃ʶʻˎ˂ʶˋˍʷˊʰ ʹ ˇˉˇʾʰ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ Cs-

Os-Csm-Hs 

d) ɶ ʵʾʶʵˊʹ ˉˇˎ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˍ˖˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ ˇ˃ʱʵ˖˄ ˁʰʽ 

ˍˇˎ ˇ˅ˎʴˈ˄ˇˎ ˍˇˎ ˃ʶʻˎ˂ʾˇˎ ʵʹ˂ʰʵʺΣ ʹ ɶ3-Cm-Ca-Cs.ʁʽ ʵʾʶʵˊʶˌ ˉˇˎ ˃ʶ˂ʶˍˇˏ˃ʶ 

ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇ˄ˍʰʽ ˋˍʰ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ ˋ˔ʺ˃ʰˍʰΥ  

 

  
ɳʽˁˈ˄ʰ 31: ɼʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ Ca-Cb-Ca-Cb ɳʽˁˈ˄ʰ 32Υ ɼʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ Cm-Ca-Cs-Os 

  
ɳʽˁˈ˄ʰ 33: ɼʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ H3-Cm-Ca-Cs ɳʽˁˈ˄ʰ 34: ɼʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ Cs-Os-Csm-Hs  
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H ʵʾʶʵˊʹ ˍˇˎ backbone ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˉʽˇ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʺ ʵʾʶʵˊʹΦ ʆˇ ʶ˃ʲʰʵˈ˄ ˁʱˍ˖ ʰˉˈ ˍʽˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ 

ʵʾ˄ʶʽ ˍˇ ˉˇˋˇˋˍˈ ˍ˖˄ trans ˁʰʽ gauche ˁʰˍʰˋˍʱˋʶ˖˄ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΦ ʁʽ ʵʾʶʵˊʶˌ ʴ˖˄ʾʶˌ ˉˇˎ 

ˋ˔ʶˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˍˇ backbone ˁʰʽ ˍˇ ˃ʶʻˏ˂ʽˇ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʶ˂ʶˏʻʶˊʶˌ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʺΦ ʁʽ 

ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ ˋˍʽˌ -мнлϲ ˁʰʽ мнлϲ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ ʶʾ˄ʰʽ ʰˉʰʴˇˊʶˎˍʽˁʷˌ ʴʽʰ ˍʹ ʵʾʶʵˊʹ ˍˇˎ backbone 

ʰ˄ʶ˅ʱˊˍʹˍʰ ʰˉˈ ˍʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰΦ ɳ˅ʰʽˍʾʰˌ ˍ˖˄ ˋˍʶˊʶˇ˔ʹ˃ʽˁ˗˄ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶ˖˄ ˍʰ 

ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ˍ˃ʺ˃ʰˍʰ ˍʹˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌ ʵʶ˄ ˃ˉˇˊˇˏ˄ ˄ʰ ˉʶˊʽˋˍˊʷ˒ˇ˄ˍʰʽ ʶ˂ʶˏʻʶˊʰΦ ɮ˄ˍʾʻʶˍʰ 

ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ ʰˁˊˎ˂ʽˁ˗˄ ʵʾʶʵˊ˖˄ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ʶ˄ʶˊʴˇˉˇʾʹˋʹ ˍʹˌ ʶ˂ʶˏʻʶˊʹˌ ˉʶˊʽˋˍˊˇ˒ʺˌ 

˃ʶ ˍʹ˄ ʰˏ˅ʹˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌΦ 

ʃʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ˇ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈˌ ˍʹˌ ʵʾʶʵˊʹˌ ʴ˖˄ʾʰˌ Ca-Cb-Ca-Cb ˉˇˎ ʰ˒ˇˊʱ ˍˇ backbone 

ˍˇˎ PMMA ˋʶ cis ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˈΣ ʵʹ˂ʰʵʺ ˋʶ ʴ˖˄ʾʰ лϲ ʶʾ˄ʰʽ ʰʵˏ˄ʰˍʹΦ ɾʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ 

ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶʽ ˒ˎˋʽˁʱ ʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ trans (t) ́  ˇˉˇʾʰ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ʹ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˔ʰ˃ʹ˂ˈˍʶˊʹˌ ʶ˄ʷˊʴʶʽʰˌ 

ˁʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ʴ˖˄ʾʰ ҕ180ϲΦ ɯ˂˂ʶˌ ˉʽʻʰ˄ʷˌ ʵʾʶʵˊʶˌ ʴ˖˄ʾʶˌ ˋ˔ʹ˃ʰˍʽˋ˃ˇˏ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍʹˌ 

ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱˌ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ gauche+ (g+), gauche- (g-)Σ ˋˍʽˌ слϲ ˁʰʽ ˋˍʽˌ -слϲ ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰ 

(gauche defects). 

ɶ ʵʾʶʵˊʹ ʴ˖˄ʾʰ Cm-Ca-Cs-O ʷ˔ʶʽ  ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʶ˃˒ʰ˄ʽˋʻʶʾ ˋʶ trans ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ 

ˋˍʽˌ ˔ʰ˃ʹ˂ˈˍʶˊʶˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΦ ɶ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˈ˃˖ˌ ˄ʰ ʶ˃˒ʰ˄ʽˋʻʶʾ ˋʶ cis ʺ gauche 

ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌ ʶʾ˄ʰʽ ʶ˅ʾˋˇˎ ˃ʶʴʱ˂ʹΦ ʅʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ˈ˃˖ˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ʹ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ʶʾ˄ʰʽ 

ˋ˔ʶʵˈ˄ ʾˋʹ ʴʽʰ cis, trans ˁʰʽ gauche ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌΦ ɳˉʽˉ˂ʷˇ˄ ˉʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ˈˍʽ ˈˋˇ ʰˎ˅ʱ˄ʶˍʰʽ ʹ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʶ˅ˇ˃ʰ˂ˏ˄ʶˍʰʽ ʹ ˁʰ˃ˉˏ˂ʹ ˃ʶ ʰˉˇˍʷ˂ʶˋ˃ʰ ˄ʰ ʰˎ˅ʱ˄ˇ˄ˍʰʽ ˇʽ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʶˌ ˄ʰ 

ʲˊʶʻˇˏ˄ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˋʶ ˉʽˇ ˍˎ˔ʰʾʶˌ ʻʷˋʶʽˌΣ ʱˊʰ ˄ʰ ˋ˔ʹ˃ʰˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ˁʰʽ ˍˎ˔ʰʽˈˍʶˊʶˌ ʵʾʶʵˊʶˌΦ ɶ 

ʵʾʶʵˊʹ ʰˎˍʺ ʶʾ˄ʰʽ ʶ˂ʶˏʻʶˊʹ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˍˊˇ˒ʺ ʰˁˈ˃ʰ ˁʰʽ ˋʶ ˔ʰ˃ʹ˂ʷˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΦ 

ɶ ʵʾʶʵˊʹ ʴ˖˄ʾʰ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ɶ3-Cm-Ca-Cs ʶ˃˒ʰ˄ʾʸʶʽ ˍʹ˄ ʾʵʽʰ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ 

ʶ˃˒ʰ˄ʽˋʻʶʾ ˋʶ trans ʺ ˋʶ gauche ˁʰˍʱˋˍʰˋʹΦ ʅʰ˒˗ˌ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΣ ˈˉˇˎ ˍʰ 

˃ˈˊʽʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ʰˍʰ˅ʾʰ, ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ ˍˎ˔ʰʽˈˍʶˊʶˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʷˌ 

ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹΣ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ˃ʽˁˊʰʾ˄ʶʽ ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ ˋʶ ˃ʾʰ ʰˉˈ ʰˎˍʷˌ ˍʽˌ ˍˊʶʽˌ 

ˁʰˍʰˋˍʱˋʶʽˌΦ ʁʽ ˁʰ˃ˉˏ˂ʶˌ ˂ˇʽˉˈ˄ ʶʾ˄ʰʽ ˉʽˇ ʶˎˊʶʾʶˌ ˁʰʽ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇˎ˄ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌΦ ʃʰˊΩ 

ˈ˂ʰ ʰˎˍʱ ˇʽ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʶˉʽˁˊʰˍʷˋˍʶˊʶˌΦ 

ɱʽʰ ˍʹ ʴ˖˄ʾʰ Cs-Os-Csm-Hs ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˍˇ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ʴ˖˄ʾʰ ˋʶ trans ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ʶʾ˄ʰʽ 

˃ʹʵʶ˄ʽˁʺ ʴʽʰ ˔ʰ˃ʹ˂ʷˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΣ ʰ˂˂ʱ ˉʽʻʰ˄ʺ ʷˋˍ˖ ˁʰʽ ˃ʶ ˃ʽˁˊˈ ˉˇˋˇˋˍˈ ʴʽʰ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ˋˍʽˌ ˇˉˇʾʶˌ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʰˌ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˎʴˊʺ ˒ʱˋʹΦ ʆʰ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ˃ʰˌ 

ʴʽʰ ˍʽˌ ʵʾʶʵˊʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ˁʰʽ ˉʱ˂ʽ ˋˎ˃ʲʰˍʱ ˃ʶ ˍʹ ʵˇˎ˂ʶʽʱ ˍ˖˄ Behbahani, A.F., et al.[60]. 

 

 3.1.2 ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ 
ʁʽ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˉˇˎ ˎˉˇ˂ˇʴʾˋˍʹˁʰ˄ ʶʾ˄ʰʽ ʹ ˃ʷˋʹ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺ 

˃ʶˍʰˍˈˉʽˋʹ (MSD ς Mean Squared Displacementύ ˁʰʽ ˇʽ ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽˌ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˉˊ˗ˍˇˎ 

ˉˇ˂ˎ˖˄ˏ˃ˇˎ Legendre. 
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A. ɾɳʅɶ ʆɳʆʄɮɱʍɿɹɼɶ ɾɳʆɮʆʁʃɹʅɶ (MEAN SQUARED DISPLACEMENT ς MSD) 

ʁʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ˍʹˌ ˃ʷˋʹˌ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺˌ ʰˉˇ˃ʱˁˊˎ˄ˋʹˌ ʷʴʽ˄ʰ˄ ˃ʶ ʲʱˋʹ ˍˇ ˁʷ˄ˍˊˇ ˃ʱʸʰˌ 

ˁʱʻʶ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌΦ ʁʽ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇʾ ʷʴʽ˄ʰ˄ ʴʽʰ ˍʰ ˍʶ˂ʶˎˍʰʾʰ мл nsΣ ʰ˒ˇˏ ˉˊ˗ˍʰ ˍˇ 

ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʶ˅ʽˋˇˊˊˇˉʺʻʹˁʶ ʴʽʰ нл nsΣ ʴʽʰ мл ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΣ ʰˉˈ ˍˇˎˌ нфтɼ ʷ˖ˌ 

ˍˇˎ супɼΦ ɶ ˁʰˍʰʴˊʰ˒ʺ ˍ˖˄ ʻʷˋʶ˖˄ ʷʴʽ˄ʶ ˃ʶ ˔ˊˇ˄ʽˁˈ ʲʺ˃ʰ млл fs ˋʶ ˂̌ ʴʰˊʽʻ˃ʽˁʺ ˁ˂ʾ˃ʰˁʰΦ ʁ 

ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˈˌ ˍˇˎ MSD ʷʴʽ˄ʶ ˔ˊʹˋʽ˃ˇˉˇʽ˗˄ˍʰˌ ˍʹ˄ ˍʶ˔˄ʽˁʺ multiple time origin ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʴʾ˄ʶʽ 

ʶ˅ˇ˃ʱ˂ˎ˄ˋʹ ˍˇˎ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍˇˌΣ ˍʰ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉʽˇ ʰˁˊʽʲʺ ˁʰʽ ˇ ʻˈˊˎʲˇˌ 

˃ʽˁˊˈˍʶˊˇˌΦ  

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 35Υ ɾʷˋʹ ˍʶˍˊʰʴ˖˄ʽˁʺ ʰˉˇ˃ʱˁˊˎ˄ˋʹ ʴʽʰ ˍʰ ˍʶ˂ʶˎˍʰʾʰ млns 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 36Υ ʅˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ɲʽʱ˔ˎˋʹˌ ʴʽʰ ˍʽˌ мл ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ 
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ʆˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ MSD ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽ ˍˇˎ ˔ˊˈ˄ˇˎ ˔˖ˊʾʸʶˍʰʽ ˋʶ ˍʷˋˋʶˊʽˌ ˉʶˊʽˇ˔ʷˌ ˁʰʽ ˍʰ 

ˋˎ˃ˉʶˊʱˋ˃ʰˍʰ ˉˇˎ ʶ˅ʱʴˇ˄ˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ˍʰ ʶ˅ʺˌΥ 

 ʃʶˊʽˇ˔ʺ м - ʇˉʶˊʵʽʱ˔ˎˋʹΥ ɶ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ʰˎˍʺ ˇˊʾʸʶˍʰʽ ʴʽʰ ˍˇˎˌ ˃ʽˁˊˇˏˌ ˔ˊˈ˄ˇˎˌΣ ˍʹˌ ˍʱ˅ʹˌ 

ὸ< 1ὴίΣ ˇʽ ˇˉˇʾˇʽ ˋ˔ʶˍʾʸˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍ˖˄ ˃ʶ˃ˇ˄˖˃ʷ˄˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˋˍˇ ˃ˈˊʽˇΦ ʆˇ 

ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʰˁˇ˂ˇˎʻʶʾ ˃ʽʰ ʲʰ˂˂ʽˋˍʽˁʺ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱΣ ˍʹˌ ˃ˇˊ˒ʺˌ ὸ2 Σ ʹ ˇˉˇʾʰ ʵʽʰˊˁʶʾ ˃ʶˊʽˁʷˌ 

ʶˁʰˍˇ˄ˍʱʵʶˌ fs ɹ ʽΩ ʰˎˍˈ ˍˇ ˂ˈʴˇ ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˁʰʽ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˎˉʶˊʵʽʱ˔ˎˋʹˌΦ  

ʃʶˊʽˇ˔ʺ н ς ʇˉˇʵʽʱ˔ˎˋʹΥ ʅʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˎˌ ˔ˊˈ˄ˇˎˌΣ ˈˋˇ ʰˉˇ˃ʰˁˊˎ˄ˈ˃ʰˋˍʶ ʰˉˈ ˍʹ˄ 

ʲʰ˂˂ʽˋˍʽˁʺ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ʹ ˁ˂ʾˋʹ ˃ʶʽ˗˄ʶˍʰʽΦ ʆˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʶʽˋʷˊ˔ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˎˉˇʵʽʱ˔ˎˋʹˌ ˁʰʽ 

ʰˁˇ˂ˇˎʻʶʾ ˃ʾʰ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʺ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱΦ ɶ ʶˁʻʶˍʽˁʺ ʰˎˍʺ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ʶʾ˄ʰʽ ˉʰˊˈ˃ˇʽʰ ˃ʶ 

ˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ ˉˇˎ ˉˊˇʲ˂ʷˉʶʽ ˍˇ ˃ˇ˄ˍʷ˂ˇ RouseΦ ʅˏ˃˒˖˄ʰ ˃ʶ ʰˎˍˈΣ ˍˇ MSD ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽ ˍˇˎ 

˔ˊˈ˄ˇˎ ʶʾ˄ʰʽ ˍʹˌ ˃ˇˊ˒ʺˌ ὸ0.5. ʅˍʹ˄ ˉˊʰʴ˃ʰˍʽˁˈˍʹˍʰ ʹ ˍʽ˃ʺ ˍˇˎ ʶˁʻʶˍʽˁˇˏ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺ ʶʾ˄ʰʽ 

лΦсс ˁʰʽ ʰˉˇˁ˂ʾ˄ʶʽ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˉˊˈʲ˂ʶ˕ʹ ˍˇˎ ˃ˇ˄ˍʷ˂ˇˎΣ ʵʽˈˍʽ ˍˇ ˃ˇ˄ˍʷ˂ˇ Rouse ʰ˒ˇˊʱ 

ˊʶʰ˂ʽˋˍʽˁʷˌΣ ˉˇ˂ˏ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌΣ ˉˊʱʴ˃ʰ ˉˇˎ ʵʶ˄ ʽˋ˔ˏʶʽ ˋˍʽˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˍʹˌ ʵʽˁʺ ˃ʰˌ 

ˉˊˇˋˇ˃ˇʾ˖ˋʹˌΣ ˇʽ ˇˉˇʾʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ʰˊˁʶˍʱ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌΦ  

ʃʶˊʽˇ˔ʺ о ς Cage Effect: ʅˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˈˉˇˎ ʹ ˁ˂ʾˋʹ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʹ ˍʹˌ ˃ˇ˄ʱʵʰˌΣ 

ˉʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ˃ʽʰ ʵʽʰ˒ˇˊˇˉˇʾʹˋʹ ˋˍʹ˄ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˋʶ ˎ˕ʹ˂ˈˍʶˊʶˌ ˁʰʽ ˔ʰ˃ʹ˂ˈˍʶˊʶˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ˋʶ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ˍˇˎ  g ʹ ˁʾ˄ʹˋʹ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ˍʹˌ 

ʰ˂ˎˋʾʵʰˌ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˃ʶ ˉˇ˂ˏ ʰˊʴˇˏˌ ˊˎʻ˃ˇˏˌ ʵʽˈˍʽ ʶˉʹˊʶʱʸʶˍʰʽ ʰˉˈ ˍʰ ʴʶʽˍˇ˄ʽˁʱ ʱˍˇ˃ʰ ˍʰ ˇˉˇʾʰ 

ʶʾ˄ʰʽ ˋ˔ʶʵˈ˄ ʰˁʾ˄ʹˍʰ ˁʰʽ ˇˎˋʽʰˋˍʽˁʱ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˉʰʴʽʵʶˎ˃ʷ˄ʰ ˋˍʹ˄ ʴʶʽˍˇ˄ʽʱ ʰˎˍʺΦ ʆˇ 

˒ʰʽ˄ˈ˃ʶ˄ˇ ʰˎˍˈ ʶʾ˄ʰʽ ʴ˄˖ˋˍˈ ˖ˌ ζcage effectη [63]Φ ʅˍʽˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ όрфф ˁʰʽ 

супɼύ ʵʶ˄ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ζcaging effectη ˁʰʽ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˉʶˊ˄ʱ ˋ˔ʶʵˈ˄ ˁʰˍʶˎʻʶʾʰ˄ ʰˉˈ ˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ 

ˍʹˌ ˎˉˇʵʽʱ˔ˎˋʹˌ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˍʹˌ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁʺˌ ʵʽʱ˔ˎˋʹˌΦ 

ʃʶˊʽˇ˔ʺ п ς ɼʰ˄ˇ˄ʽˁʺ ʵʽʱ˔ˎˋʹΥ ʅʶ ʰˁˈ˃ʹ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˎˌ ˔ˊˈ˄ˇˎ ʹ ˁ˂ʾˋʹ ʰˎ˅ʱ˄ʶˍʰʽ ˅ʰ˄ʱΦ ʆˇ 

ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˋʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ʵʽʰ˔ʷʶˍʰʽ ˋˏ˃˒˖˄ʰ ˃ʶ ˍˇ ˄ˈ˃ˇ ˍˇˎ EinsteinΣ ˇ ˇˉˇʾˇˌ 

ˉˊˇʲ˂ʷˉʶʽ ʴˊʰ˃˃ʽˁʺ ʶ˅ʱˊˍʹˋʹ ˍˇˎ MSD ʰˉˈ ˍˇ ˔ˊˈ˄ˇ ˍʹˌ ˃ˇˊ˒ʺˌ ὸ1Φ ɮˎˍʺ ʹ ˉʶˊʽˇ˔ʺ 

ˇ˄ˇ˃ʱʸʶˍʰʽ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˁʰ˄ˇ˄ʽˁʺˌ ʵʽʱ˔ˎˋʹˌΦ ʅʶ ʰˎˍʺ˄ ˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˎˉˇ˂ˇʴʾʸʶˍʰʽ ˁʰʽ ˇ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ 

ʵʽʱ˔ˎˋʹˌ D ̀ ˏ˃˒˖˄ʰ ˃ʶ ˍʹ˄ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ ̱ ʹˌ ˋ˔ʷˋʹˌ όррύ .  

ɮˏ˅ʹˋʹ ˍʹˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰˌ ˇʵʹʴʶʾ ʰˋ˒ʰ˂˗ˌ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˎˌ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʷˌ ʵʽʱ˔ˎˋʹˌ ʵʽˈˍʽ ˇʽ 

ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ ˍʺʴ˃ʰˍˇˌ ˁʰʽ ˁʽ˄ˇˏ˄ˍʰʽ ˃ʶ ˍʰ˔ˏˍʶˊˇˎˌ ˊˎʻ˃ˇˏˌΦ ʅˍʰ 

ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍ˖˄ рффɼ ˇ ˋˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ D ʶʾ˄ʰʽ ˉʶˊʾˉˇˎ ʾˋˇˌ ˃ʶ мΦо  10-7 
cm2

s

 

ʶ˄˗ ˋˍˇˎˌ супɼ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋˇˌ ˃ʶ т  10-7 
cm2

s
Φ ʅˍʽˌ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΣ ˂ˈʴ˖ ˍˇˎ ζcage 

effectη o ̀ ˎ˄ˍʶ˂ʶˋˍʺˌ ʵʽʱ˔ˎˋʹˌ D ʁ ʾ˄ʰʽ ˉʶˊʾˉˇˎ лΦ 

ɰΦ ʅʇɿɮʄʆɶʅɶ ɮʇʆʁʅʇʅʋɳʆɹʅɶʅ ɮʃʁʃʄʁʅɮɿɮʆʁɽɹʅɾʁʇ όORIENTATIONAL 

AUTOCORRELATION FUNCTION - OACF) ɱɹɮ ʆʁ ɮʃϥ ɮɼʄʁ ɳɹʅ ɮɼʄʁ ɲɹɮɿʇʅɾɮ  

ɶ OACF ˍˇˎ ʰˉΩ ʱˁˊˇˎ ʶʽˌ ʱˁˊˇˎ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ (Ree) ˎˉˇ˂ˇʴʾˋˍʹˁʶ ʴʽʰ ˍʷˋˋʶˊʽˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌΣ нфтɼΣ рлфɼΣ рффɼ ˁʰʽ супɼΦ ʆˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ʷ˔ʶʽ ˂ˇʴʰˊʽʻ˃ʽˁʺ ˍʽ˃ʺ ˋˍˇ˄ ʱ˅ˇ˄ʰ 

ˍ˖˄ ˔ˊˈ˄˖˄Φ ɶ ˍʽ˃ʺ ˍʹˌ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹˌ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˉʰʾˊ˄ʶʽ ̱ ʽ˃ʷˌ ʰˉˈ л ʷ˖ˌ мΦ  



68 
 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 37Υ ʅˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ Pм ˋˎ˄ʰˊˍʺˋʶʽ t 

ʃʰˊʰˍʹˊˇˏ˃ʶ ʽˋ˔ˎˊʺ ʶ˅ʱˊˍʹˋʹ ˍˇˎ ACF-P1 ʰˉˈ ˍʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ʴʽʰ ˃ʽˁˊʷˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ  <  Ὣ ˍˇ ˃ˈˊʽˇ ʵʶ˄ ˅ʶ˔˄ʱ ˍʹ˄ ʰˊ˔ʽˁʺ ˍˇˎ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹ, ʶ˄˗ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʶˌ ʰˉˈ ˍʹ˄ ὝὫ, ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˉˇˎ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ˃ˈˊʽˇ ˄ʰ ˅ʶ˔ʱˋʶʽ ˍˇ˄ ʰˊ˔ʽˁˈ ˍˇˎ 

ˉˊˇˋʰ˄ʰˍˇ˂ʽˋ˃ˈ ˃ʶʽ˗˄ʶˍʰʽ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʱΦ ʁ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˉˇˎ ˔ˊʶʽʱʸʶˍʰʽ ʴʽʰ ˍˇˎˌ супɼ ʶʾ˄ʰʽ ˋ˔ʶʵˈ˄ 

ˍʷˋˋʶˊʽˌ ˒ˇˊʷˌ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇˌ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˔ˊˈ˄ˇ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˋˍˇˎˌ рффɼΦ ɱʽʰ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ 

ˋ˖ˋˍʱ ʶˉʶ˅ʶˊʴʰˋ˃ʷ˄ˇ ˉˊʷˉʶʽ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ʶ˅ʽˋˇˊˊˈˉʹˋʹˌ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˌ ˍˇˎ ˃ʷʴʽˋˍˇˎ 

˔ˊˈ˄ˇˎ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌΦ ʁ ˃ʷʴʽˋˍˇˌ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˋʶ ʷ˄ʰ ˁʰʻʰˊˈ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ 

˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍˇˎ ʰˉΩ ʱˁˊˇ ʶʽˌ ʱˁˊˇ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌΦ ɮˉˈ ˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˈˍʽ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ 

ʰˎˍˈˌ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋˇˌ ˃ʶ мт ns. O ˔ˊˈ˄ˇˌ ˉˇˎ ˍˊʷ˅ʰ˃ʶ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ʺˍʰ˄ ˋʰ˒˗ˌ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˌΦ ɶ 

˃ˇˊ˒ʺ ˍʹˌ ˁʰ˃ˉˏ˂ʹˌ ˍʹˌ ɳʽˁˈ˄ʰˌ от ˊʷˉʶʽ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉʰˊˈ˃ˇʽʰ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁʰ˃ˉˏ˂ʹˌ ˉˇˎ ˉˊˇʲ˂ʷˉʶʽ 

ʹ ʶ˅ʾˋ˖ˋʹ KWW ʴʽΩ ʰˎˍˈ ˁʰʽ ʹ ˉˊˇˋʰˊ˃ˇʴʺ ˍʹˌ ʷʴʽ˄ʶ ʴʽʰ ˍˇˎˌ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇˎˌ ˔ˊˈ˄ˇˎˌ Ϥ 106 fs, 

ˈ̄ ˇˎ ˍˇ ˋ˒ʱ˂˃ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇ Φ 

3.2 ʅʇʅʆɶɾɮ ɿɮɿʁʅʇɿɸɳʆʁʇ 
ʆʰ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍʰ ˍ˖˄ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍ˖˄ ˃ʶ˂ʶˍ˗˄ˍʰʽ ˃ˈ˄ˇ ʴʽʰ ˍˇˎˌ супɼΦ ʅˍʹ˄ ˉˊʰʴ˃ʰˍʽˁˈˍʹˍʰΣ ʹ 

ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ʰˉˇˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˋ˃ˇˏ ˍˇˎ PMMA ʶʾ˄ʰʽ ˉʶˊʾˉˇˎ ˉʶˊʾˉˇˎ ˋˍˇˎˌ офоɼΦ ɮˎˍˈ ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ 

ˈˍʽ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˎ˕ʹ˂ʺ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˃ʶ˂ʷˍʹˌΣ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ʶʾ˄ʰʽ ʻʶˊ˃ʽˁʱ ʰˋˍʰʻʷˌΦ  ʃʰˊϥ ˈ˂ʰ 

ʰˎˍʱ ʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ʶ˄ ˂ˈʴ˖ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ ˂ˈʴ˖ ˍ˖˄ ˃ʽˁˊ˗˄ ˔ˊˈ˄˖˄ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˁ ʰʽ ˍʹˌ 

ʴˊʺʴˇˊʹˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺˌ ˉˇˎ ʷ˔ʶʽ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˋʶ ʰˎˍʺ ˍʹ ʻʶˊ˃ˇˁˊʰˋʾʰ. ɾʶ˂ʶˍ˗˄ˍʰʽ ˁʰʽ ˉʱ˂ʽ 

ˁʱˉˇʽʶˌ ɻ ˇ˃ʽˁʷˌ ˁʰʽ ̌ ʽ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ ˍˇˎ ˄ʷˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ  
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 3.2.1. ɲˇ˃ʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ 

A. ʅʇɿɮʄʆɶʅɶ ɮɼʆɹɿɹɼɶʅ ɼɮʆɮɿʁɾɶʅ όRADIAL DISTRIBUTION FUNCTION) 

ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˃ʶ˂ʶˍʱˍʰʽ ˃ˈ˄ˇ ʹ ʵʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ 

ʰˁˍʽ˄ʽˁʺˌ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁ˗˄ ʰˍˇ˃ʽˁ˗˄ ʶʽʵ˗˄ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˁʰʽ ˍ˖˄ 

ʰˍˈ˃˖˄ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍʹˌ ˃ʹ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ʹˌ ˃ˇˊ˒ʺˌ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˉˇˎ ʶ˅ʶˍʱʸˇ˄ˍʰʽ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ʱ˄ʻˊʰˁʷ̩  ˍˇˎ, ʶ˄˗ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍʹˌ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ʹˌ 

˃ˇˊ˒ʺˌ ˃ʶ˂ʶˍ˗˄ˍʰʽ ˁʰʽ ˍʰ ˇ˅ˎʴˈ˄ʰ ˍ˖˄ ˎˉˇˁʰˍʰˋˍʰˍ˗˄Φ  

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 38Υ ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ RDF ˃ ʶˍʰ˅ˏ CNT ˁ ʰʽ ʵʽʰ˒ˈˊ˖˄ ʰˍˇ˃ʽˁ˗˄ ʶʽʵ˗˄ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ 

ʅˍˇ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶˍʰʽ ʹ inter-RDF ˃ʶˍʰ˅ˏ ʶ˄ˈˌ ʰˍˈ˃ˇˎ C ʰˉˈ ˍʹ˄ 

ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˁʰʽ ˈ˂˖˄ ˍ˖˄ ʶʽʵ˗˄ ʰ˄ʻˊʱˁ˖˄ ˍʹˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʺˌ ʰ˂ˎˋʾʵʰˌ ˍˇˎ 

sPMMA ʴʽʰ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇˎ ˃ʶ ˁʰʻʰˊˈ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ʅˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ 

ˉʰˊʰˍʹˊˇˏ˄ˍʰʽ ʵˏˇ ˁˇˊˎ˒ʷˌΦ ɶ ˉˊ˗ˍʹ ˁˇˊˎ˒ʺ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ὶ< 6 ᴠ ˁʰʽ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ 

ˋˍʹ ˃ʶʴʱ˂ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˉˇˎ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˄ʰ ʲˊʶʻʶʾ ˁʱˉˇʽˇ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ˇ ʱˍˇ˃ˇ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ 

ˋʶ ˁʱˉˇʽʰ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ʅʰ˒˗ˌΣ ˇʽ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌ ˍ˖˄ ˉ˂ʶˎˊʽˁ˗˄ 

ˇ˃ʱʵ˖˄ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇˎ˄ ˍʹ˄ ˁˇˊˎ˒ʺ ˋʶ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˋʶ ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˉˇˎ 

ʰˉʰˊˍʾʸˇˎ˄ ˍʹ˄ ˊʰ˔ˇˁˇˁʰ˂ʽʱ, ˁʰʻ˗ˌ ʷ˔ˇˎ˄ ˍʹ˄ ˍʱˋʹ ˄ʰ ˉˊˇˋˊˇ˒ˇˏ˄ˍʰʽ ˋˍˇ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ʁ 

ʱ˄ʻˊʰˁʰˌ Ca ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˉʽˇ ˃ʰˁˊʽ˄ʺ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˁʰʽ ʰˎˍˈ ˇ˒ʶʾ˂ʶˍʰʽ ˋˍʽˌ ˇʴˁ˗ʵʶʽ̩ 

ˉ˂ʶˎˊʽˁʷˌ ˇ˃ʱʵʶˌ ˇʽ ˇˉˇʾʶˌ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʰ˄ʱ˃ʶˋʰ ˋʶ ʰˎˍˈ˄ ˁʰʽ ˍˇ˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ 

ʁ ̔ ʵʶˏˍʶˊʶˌ ˋʹ˃ʰ˄ˍʽˁʷˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˃ʶˍʱ ʰˉˈ Ϥмр ᴠ ˇ˒ʶʾ˂ˇ˄̱ʰʽ ˋˍʹ˄ ˋˎ˃˃ʶˍˊʾʰ ˍˇˎ 

ˁˎ˂ʽ˄ʵˊʽˁˇˏ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ʆˇ ʱˍˇ˃ˇ ˍˇˎ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˃ʶ ˉʱˊʶʽ ˖ˌ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋʶ 

ˁʱˉˇʽˇ ˋʹ˃ʶʾˇ ˍʹˌ ʶˉʽ˒ʱ˄ʶʽʰˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ɮˎ˅ʱ˄ˇ˄ˍʰˌ ˍʹ˄ ʰˁˍʾ˄ʰˌ ˃ʶ˂ʷˍʹˌ ˋʶ ˍʽ˃ʷˌ 

˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˈ ˍʹ˄ ʵʽʱ˃ʶˍˊˇ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΣ ˇ˃ˈˁʶ˄ˍˊʰ ˍˇˎ ˋʹ˃ʶʾˇˎ ʰ˄ʰ˒ˇˊʱˌΣ ʹ 

ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˃ʶ˂ʷˍʹˌ ʶˎˊˏ˄ʶˍʰʽ ʶˁˍˈˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ɶ ˁˇˊˎ˒ʺ ʰˎˍʺ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌΣ ʰ˒ˇˊʱ ˍʹ˄ 

ʱ˂˂ʹ ˉ˂ʶˎˊʱ ˋˍʹ˄ ˇˉˇʾʰ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˃ʶʴʱ˂ʹ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʰ ˁʰʽ ˉʱ˂ʽ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ 
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ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ʁ ̔ ʵʶˏˍʶˊʶ ̩ ˁˇˊˎ˒ʷ ̩ ʶ˃˒ʰ˄ʾʸˇ˄̱ʰʽ ˋʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʾˋʹ ˃ʶ ˍʹ ʵʽʱ˃ʶˍˊˇ ˍˇˎ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˋʶ ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ˍʽˌ ˉˊ˗ˍʶˌ ˁˇˊˎ˒ʷ.̩ 

ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸˇ˄ˍʰʽ ˅ʶ˔˖ˊʽˋˍʱ ʴʽʰ ˁʱʻʶ ʶʾʵˇˌ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˍʰ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰ 

RDF ɹ ʽʰ ˍˇ ˁʰʻʰˊˈ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʰ˂˂ʱ ˁʰʽ ʴʽʰ ˍʽˌ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ʶˌ ˍˇˎ ˃ˇˊ˒ʷˌΦ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 39Υɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ RDF CNT_C-Ca ɹ ʽʰ ˍʽˌ ʵʽʱ˒ˇˊʶˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ CNT 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 40Υ ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ RDF CNT_C-Cb ɹ ʽʰ ˍʽˌ ʵʽʱ˒ˇˊʶˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ CNT 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 41Υ ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ RDF CNT_C-Cm ɹ ʽʰ ˍʽˌ ʵʽʱ˒ˇˊʶˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ CNT 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 42Υ ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ RDF CNT_C-Csm ɹ ʽʰ ˍʽˌ ʵʽʱ˒ˇˊʶˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ CNT 
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ɳʽˁˈ˄ʰ 43: ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ RDF CNT_C-O ɹ ʽʰ ˍʽˌ ʵʽʱ˒ˇˊʶˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ CNʆ 

ʅʶ ʴʶ˄ʽˁʷˌ ʴˊʰ˃˃ʷˌ ˉʰˊʰˍʹˊʶʾˍʰʽ ˃ʶˍʰˁʾ˄ʹˋʹ ˍʹˌ ˁʰ˃ˉˏ˂ʹˌ ˍˇˎ RDF ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ ʶʽʵ˗˄ ˍˇˎ 

sPMMA ˁʰʽ ˍ˖˄ ʰˍˈ˃˖˄ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˉˊˇˌ ˍʰ ˁʱˍ˖ ˁʰʽ ʵʶ˅ʽʱ ˁʰˍʱ ˍʹ˄ ʰˏ˅ʹˋʹ 

ˍˇˎ ˉˇˋˇˋˍˇˏ ˍʹˌ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹˌ ˍˇˎΣ ˉˇˎ ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ ˈˍʽ ˃ʶʴʰ˂˗˄ˇˎ˄ ˇʽ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˃ʶˍʰ˅ˏ ˍ˖˄ 

ʰˍˈ˃˖˄ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˁʰʽ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ɮˎˍʺ ʹ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ʶʾ˄ʰʽ ˉˇ˂ˏ ˂ˇʴʽˁʺ, ʵʽˈˍʽ 

˃ʶʴʰ˂˗˄ʶʽ ʹ ʶ˄ʶˊʴʺ ʵʽʱ˃ʶˍˊˇˌ ˍˇˎ CNTΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˍˇˎ ˃ʶʻˎ˂ʾˇˎ όCmύ ʹ 

ˁʰ˃ˉˏ˂ʹ ʴʽʰ ˍˇ˄ ˁʰʻʰˊˈ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˋ˔ʶʵˈ˄ ˋˎ˃ˉʾˉˍʶʽ ˃ʶ ˍʹ˄ ˁʰ˃ˉˏ˂ʹ ˋˍʹ˄ оΦлat% 

ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ʹ ˃ˇˊ˒ʺΦ ʅʶ ʰˎˍʺ ˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˉˊˇˋˊˇ˒ˇˏ˄ˍʰʽ ˋˍˇ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʵʽˈˍʽ ˇʽ ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌ ˃ʶ ˍʰ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ʰ ʱˍˇ˃ʰ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ 

ʶʾ˄ʰʽ ˉʽˇ ʽˋ˔ˎˊʷˌΦ ʅʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ˇ˃ˇʽˇʴʶ˄ʺˌ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ʵʽˈˍʽ ˍˇ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˃ʰˁˊʽʱ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˁʰʽ ʵʶ˄ ʶˉʹˊʶʱʸʶˍʰʽ ʰˉˈ ʰˎˍˈ˄Φ ʆʹ˄ 

˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ˋˍʽˌ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˒ʰʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˄ʰ ʷ˔ˇˎ˄ ˇʽ ʱ˄ʻˊʰˁʶˌ ˍˇˎ backbone. 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 44Υ ɲʽʰ˃ˇˊʽʰˁʺ RDF CNT_O-O ɹ ʽʰ ˍʽˌ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ʶˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ CNT 
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ʅˍˇ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ʶ˅ʶˍʱˋˍʹˁʶ ʹ RDF ˍ˖˄ ˇ˅ˎʴˈ˄˖˄ ˍˇˎ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ 

ˁʰʽ ˍ˖˄ ˇ˅ˎʴˈ˄˖˄ ˍˇˎ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ʶ˅ʶˍʱˋˇˎ˃ʶ ˉ˗ˌ ˍˇ ˉˇˋˇˋˍˈ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹˌ ʶˉʹˊʶʱʸʶʽ 

ˍʹ˄ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄Φ ɶ ʻʷˋʹ ˍʹˌ ˉˊ˗ˍʹˌ ˁˇˊˎ˒ʺˌ ˉʰˊʰ˃ʷ˄ʶʽ ˋ˔ʶʵˈ˄ ˋˍʹ˄ ʾʵʽʰ 

ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˍ˖˄ Ϥр ᴠΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ˎ˕ʹ˂ˇˏ ˉˇˋˇˋˍˇˏ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹˌΣ ˉʰˊʰˍʹˊʶʾˍʰʽ ˃ʾʰ 

ʶˎˊʶʾʰ ˁˇˊˎ˒ʺ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍʰ Ϥмл ᴠΣ ʴʶʴˇ˄ˈˌ ˉˇˎ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ ˋˎ˄ʵʶʻʶʾ ˃ʶ ˉʽˇ ʶˎ˄ˇʿˁʷˌ 

ʰ˂˂ʹ˂ʶˉʽʵˊʱˋʶʽˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ-˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ɳˉʽˉ˂ʷˇ˄Σ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˎ 

ˉˇˋˇˋˍˇˏ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹˌ ˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ˃ʶˍʰˁʽ˄ʶʾˍʰʽ ˉˊˇˌ ˍʰ ˁʱˍ˖Φ 

ɰΦ ɼɮɸɳʆɶ ɮʀʁɿɹɼɶ ɮʃʁʅʆɮʅɶ ʆʍɿ ɼɳɿʆʄʍɿ ɾɮɵɮʅ ʆʍɿ ʃʁɽʇɾɳʄɹɼʍɿ ɮɽʇʅɹɲʍɿ ɮʃʁ 

ʆʁɿ ɿɮɿʁʅʍɽɶɿɮ 

ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ʽˋˍˈʴˊʰ˃˃ʰ ˍ˖˄ ˁʱʻʶˍ˖˄ ʰˁˍʽ˄ʽˁ˗˄ ʰˉˇˋˍʱˋʶ˖˄ ˍ˖˄ 

ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁ˗˄ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ʰˉˈ ˍˇ ˄ɦ ˅ˇ˄ʰ ̱ ˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 45Υ ɼʱʻʶˍʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˁʰʻʰˊˈ CNT 

ɮˉˈ ˍˇ ʽˋˍˈʴˊʰ˃˃ʰ ˉʰˊʰˍʹˊʶʾˍʰʽ ˈˍʽ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ˁʰʻʰˊˇˏ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ 

ˍˊʶʽˌ ˉʶˊʽˇ˔ʷˌ ˋˍʽˌ ˇˉˇʾʶˌ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽˁˊʷˌ ˇʽ ˉʽʻʰ˄ˈˍʹˍʶˌ ˄ʰ ʲˊʶʻˇˏ˄ ˇʽ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌΦ 

ʁʽ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ʰˎˍʷˌ ʶʾ˄ʰʽΥ ὶ= 15 ᴠ,ὶ= 20 ᴠ ʆɻʅ ὶ= 28 ᴠΦ ɮˁˊʽʲ˗ˌ ˉˊʽ˄ ʰˉˈ ʰˎˍʷˌ ˍʽˌ 

ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˁʱˉˇʽʶˌ ˁˇˊˎ˒ʷˌ ˉˊʱʴ˃ʰ ˉˇˎ ˋʹ˃ʰʾ˄ʶʽ ˈˍʽ ˎˉʱˊ˔ˇˎ˄ ˋˎˋˋ˖ˊʶˎ˃ʷ˄ʰ 

ˁʷ˄ˍˊʰ ˃ʱʸʰˌ ˍʰ ˇˉˇʾʰ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʺ ˉʶˊ˄ˇˏ˄ ʰˉˈ ʶˁʶʾ˄ʶˌ ˍʽˌ ˉʶˊʽˇ˔ʷˌΦ 
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ɳʽˁˈ˄ʰ пс: ɼʱʻʶˍʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˁʰˍʱ оΦлat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT 

 

 

  ɳʽˁˈ˄ʰ 47Υ ɼʱʻʶˍʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ ʱʸʰˌ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˁʰˍʱ сΦлat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT 
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  ɳʽˁˈ˄ʰ 48Υ ɼʱʻʶˍʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˁʰˍʱ млΦрat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT 

ɱʽʰ ˍʽˌ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ʶˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˇʽ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ʰˎˍʷˌ ʵʽʰ˒ʷˊˇˎ˄ ˁʰʽ ˃ˉˇˊʶʾ ˄ʰ 

ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʶˌ ʺ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌΦ 

 3.2.2. ɲˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ɹʵʽˈˍʹˍʶˌ 

ɮ. ʅʇɿɮʄʆɶʅɶ ɮʇʆʁʅʇʅʋɳʆɹʅɶʅ ɮʃʁʃʄʁʅɮɿɮʆʁɽɹʅɾʁʇ όORIENTATIONAL 

AUTOCORRELATION FUNCTION - OACF) ɱɹɮ ʆʁ ɮʃϥ ɮɼʄʁ ɳɹʅ ɮɼʄʁ ɲɹɮɿʇʅɾɮ 

ɳ˅ʶˍʱˋˍʹˁʶ ʹ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˍˇˎ P1 ʴʽʰ ˍˇ ˄ʰ˄ˇˋˏˋˍʹ˃ʰΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ 

ˇˊʾˋˍʹˁʰ˄ ʷ˅ʽ ˁˎ˂ʽ˄ʵˊʽˁʷˌΣ ˇ˃ˈˁʶ˄ˍˊʶˌ ˃ʶ ˍˇ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʱ˄ʻˊʰˁʰ ˉʶˊʽˇ˔ʷˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʺˌ 

ʰˁˍʾ˄ʰˌ ό 15,20,25,30,35,ʆɻʅ 40ᴠ)  ʰ˄ˍʾˋˍˇʽ˔ʰΦ ɳ˅ʶˍʱʸʶˍʰʽ ʹ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˍʹˌ 

˃ʺˍˊʰˌ ˁʰʽ ˋˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰ ˍ˖˄ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ˍ˖˄ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ʶ˄ˍˈˌ ˍʹˌ ˉʶˊʽˇ˔ʺˌ 

ʰˎˍʺ.̩ ɱʽh ˉʰˊʱʵʶʽʴ˃ʰΣ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˁˎ˂ʽ˄ʵˊʽˁˇˏ ˔˖ˊʾˇˎ ʰˁˍʾ˄ʰˌ мр ᴠΣ ʰʴ˄ˇˇˏ˄ˍʰʽ ˉ˂ʺˊ˖ˌ 

ˍʰ ˃ˈˊʽʰ ˍ˖˄ ˇˉˇʾ˖˄ ˍʰ ˁʷ˄ˍˊʰ ˃ʱʸʰˌ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˉʱ˄ˍʰ ʶˁˍˈˌ ˍʹˌ ˉʶˊʽˇ˔ʺˌ ʰˎˍʺˌ ˋʶ ˈ˂ʹ ˍʹ 

ʵʽʱˊˁʶʽʰ ˁʰˍʰʴˊʰ˒ʺˌ ˋˎ˄ˍʶˍʰʴ˃ʷ˄˖˄Φ ɮˎˍʺ ʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ʴʾ˄ʶˍʰʽ ˗ˋˍʶ ˄ʰ ˇˊʽˋˍʶʾ ˍˇ ʶˏˊˇˌ 

ʶˉʾʵˊʰˋʹˌ ˍˇˎ CNT ˋˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌΦ ɶ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ʶ˅ʶˍʱˋˍʹˁʶ ˁʰʽ ʴʽʰ ˍʽˌ 

ˍʷˋˋʶˊʽˌ ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ʆʰ ʰˉˇˍʶ˂ʷˋ˃ʰˍʰ ˒ʰʾ˄ˇ˄ˍʰʽ ˋˍʰ ˉʰˊʰˁʱˍ˖ 

ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍʰΦ  
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  ɳʽˁˈ˄ʰ 49: ACF- Pм ʴʽʰ ˍʽˌ с ˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ʴʽʰ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇ ˃ʶ ˁʰʻʰˊˈ CNT + bulk sPMMA 

 

 

  ɳʽˁˈ˄ʰ 50: ACF- Pм ʴʽʰ ˍʽˌ с ˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ʴʽʰ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇ ˃ʶ оΦлat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT + bulk sPMMA 
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  ɳʽˁˈ˄ʰ 51: ACF- Pм ʴʽʰ ˍʽˌ с ˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ʴʽʰ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇ ˃ʶ сΦлat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT + bulk sPMMA 

 

  ɳʽˁˈ˄ʰ 52: ACF- Pм ʴʽʰ ˍʽˌ с ˇˊʽˋ˃ʷ˄ʶˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ʴʽʰ ˄ʰ˄ˇˋˏ˄ʻʶˍˇ ˃ʶ млΦрʰt҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT + bulk sPMMA 

ʆʰ ˋˎ˃ˉʶˊʱˋ˃ʰˍʰ ˉˇˎ ʶ˅ʱʴˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ ʰˎˍˈ ˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˈˍʽ ˈˋˇ ˉʽˇ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍˇ˄ CNT 

ʲˊʽˋˁˈ˃ʰˋˍʶ ˍˈˋˇ ˉʽˇ ʰˊʴˇʾ ʶʾ˄ʰʽ ˇʽ ˔ˊˈ˄ˇʽ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌΦ ɮˎˍˈ ʶˉʽʲʶʲʰʽ˗˄ʶʽ ˍʹ˄ ˋˎ˃ˉʶˊʽ˒ˇˊʱ 

ˉˇˎ ˉʶˊʽ˃ʷ˄ʰ˃ʶ ʵʽˈˍʽ ˍʰ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʺ ʰ˂˂ʹ˂ˇʶˉʽʵˊˇˏ˄ ˃ʶ ˍˇ˄ CNT ˁʰʽ ʵˎˋˁˇ˂ʶˏˇ˄ˍʰʽ ˄ʰ 

˅ʶ˔ʱˋˇˎ˄ ˍʹ˄ ʰˊ˔ʽˁʺ ˍˇˎˌ ˁʰˍʱˋˍʰˋʹΦ ɴˍˋʽ ˇʽ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁʷˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ 

ˉʶˊʽˇ˔ʺ ˍ˖˄ 15 ᴠ ʷ˔ˇˎ˄ ˒ʰ˄ʶˊʱ ˍˇ˄ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ˔ˊˈ˄ˇ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌΦ ʁ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍ˖˄ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋˍʹ˄ ˉʶˊʽˇ˔ʺ ʶ˄ˍˈˌ ˍ˖˄ 25 ᴠ ʰˉˈ ˍˇ ˁʷ˄ˍˊˇ ˍˇˎ CNT ˋ˔ʶʵˈ˄ 

ˍʰˎˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶ ˍˇ˄ ˔ˊˈ˄ˇ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍˇˎ bulk ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌΦ ɮˉˈ ʶˁʶʾ ˁʰʽ ˉʷˊʰΣ ˈˋˇ ʰˎ˅ʱ˄ʶˍʰʽ ʹ 

ʰˉˈˋˍʰˋʹΣ ʱˊʰ ˁʰʽ ˍˇ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʷˌ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʹ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʰˉˈ ˍˇ˄ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˋˎ˄ʶ˔ʾʸʶʽ ˄ʰ ˃ʶʽ˗˄ʶˍʰʽ ˁʱˍʽ ˍˇ ˇˉˇʾˇ ʵʶ˄ ʶʾ˄ʰʽ 

ʰ˄ʰ˃ʶ˄ˈ˃ʶ˄ˇΦ ʅˍʹ˄ ˉʶˊʾˉˍ˖ˋʹ ˍˇˎ ˁʰˍʱ сat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ 
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ˍˇˎ bulk ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˋ˔ʶʵˈ˄ ˍʰˎˍʾʸʶˍʰʽ ˃ʶ ˍˇ ˔ˊˈ˄ˇ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˉˇˎ ʷ˔ˇˎ˄ ˍʰ ˃ˈˊʽʰ ˍˇˎ 

ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ʶ˄ˍˈˌ ˍʹˌ ˉʶˊʽˇ˔ʺˌ ˍ˖˄ 40 ᴠ. 

ʅʶ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ нл ˃ʶ ол ) ˇʽ ˔ˊˈ˄ˇʽ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍ˖˄ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊʽˁ˗˄ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ʶʾ˄ʰʽ 

˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇʽ ʰˉˈ ˈˍʽ ˍˇˎ bulk ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ʶ˄˗ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌΣ нл ˃ʶ ол )Σ ˇʽ 

˔ˊˈ˄ˇʽ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇʽΦ ʆˇ˄ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ˔ˊˈ˄ˇ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˉʰˊϥ ˈ˂ʰ 

ʰˎˍʱ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˄ʰ ˍˇ˄ ʷ˔ˇˎ˄ ˇʽ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍˇ˄ ˃ʹ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʱ 

ˍˊˇˉˇˉˇʽʹ˃ʷ˄ˇ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˁʰʽ ʹ ˍʽ˃ʺ ʶʾ˄ʰʽ ʾˋʹ ˃ʶ мпΦмлу ns. 

ʅˍʹ ˋˎ˄ʷ˔ʶʽʰ ˉʰˊˇˎˋʽʱʸʶˍʰʽ ˍˇ ʵʽʱʴˊʰ˃˃ʰ ˍʹˌ ˋˎ˄ʱˊˍʹˋʹˌ ʰˎˍˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˍˇˎ P1 ˃ ˈ˄ˇ ʴʽʰ 

ˍʽˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˉʱˊʰ ˉˇ˂ˏ ˁˇ˄ˍʱ  ˃ʽˁˊʺ ʰˉˈˋˍʰˋʹ ʰˉˈ ˍˇ˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʱ˄ʻˊʰˁʰ 

ˈˉˇˎΣ ̍ ˉ˖ˌ ˒ʱ˄ʹˁʶΣ ʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ˍˇˎˌ ʶˉʹˊʶʱʸʶˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ʲʰʻ˃ˈΦ 

 

   ɳʽˁˈ˄ʰ 53: ACF-P1 ̀ ʶ ʰˉˈˋˍʰˋʹ мр ) h ˉˈ ˍˇ˄ CNT  ɹ ʽʰ ˍʽˌ п ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ˃ˇˊ˒ʷˌ ˍˇˎ 

ʂˉ˖ˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˇʽ ˔ˊˈ˄ˇʽ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˁˇ˄ˍʱ  ˋˍˇ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʶˉʹˊʶʱʸˇ˄ˍʰʽ ʰˉˈ  

ˍˇ ˉˇˋˇˋˍˈ ˇ˅ʶʾʵ˖ˋʹˌ ˍˇˎΦ ʆˇ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ˔ˊˈ˄ˇ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹ ʲʱˋʶʽ ˍˇˎ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍˇˌ 

˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˄ʰ ʷ˔ˇˎ˄ ˇʽ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˃ʶ 6.0at% ̌ ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇˎˌ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʶˌΦ ɽˈʴ˖ 

ˍʹˌ ˉˊˇˋʰˊ˃ˇʴʺˌ ˍˇˎ ʵʽʰʴˊʱ˃˃ʰˍˇˌ ˉʰˊϥ ˈ˂ʰ ʰˎˍʱ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁʶˍʰʽ ʰˉˈ 

ˍˇˎˌ ˎˉˇ˂ˇʴʽˋ˃ˇˏˌ ʴʽʰ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ˁʰʻʰˊˈ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ  ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˌΦ ʁʽ ˔ˊˈ˄ˇʽ 

ʴʽʰ ˍʰ ˉˇˋˇˋˍʱ о҈ ˁʰʽ млΦр҈ ʶʾ˄ʰʽ ˋʰ˒˗ˌ ˃ʽˁˊˈˍʶˊʰΦ ʊʰʾ˄ʶˍʰʽ ˂ˇʽˉˈ˄ ˄ʰ ˎˉʱˊ˔ʶʽ ʷ˄ʰ 

ˉˇˋˇˋˍˈ ʶˉʽ˒ʰ˄ʶʽʰˁʺˌ ˍˊˇˉˇˉˇʾʹˋʹˌ ˍˇ ˇˉˇʾˇ ʵʾ˄ʶʽ ˍˇ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇ ˔ˊˈ˄ˇ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌΦ 



79 
 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 54Υ ʇˉʷˊʻʶˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ʴʽʰ ˍʽˌ с ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ʴʽʰ ˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ˁʰʻʰˊˈ CNT 



80 
 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 55Υ ʇˉʷˊʻʶˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ʴʽʰ ˍʽˌ с ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ˁʰˍʱ оat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT 

 



81 
 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 56Υ ʇˉʷˊʻʶˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ʴʽʰ ˍʽˌ с ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ˁʰˍʱ сat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ CNT 



82 
 

 

ɳʽˁˈ˄ʰ 57Υ  ʇˉʷˊʻʶˋʹ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊ˗˄ ʴʽʰ ˍʽˌ с ʵʽʰ˒ˇˊʶˍʽˁʷˌ ʰˁˍʾ˄ʶˌ ˋˍˇ ˋˏˋˍʹ˃ʰ ˃ʶ ˍˇ˄ ˁʰˍʱ млΦрat҈ ˇ˅ʶʽʵ˖˃ʷ˄ˇ 
CNT 

ʅˍʽˌ ˉʰˊʰˉʱ˄˖ ʶʽˁˈ˄ʶˌ ˎˉʷˊʻʶˋʹˌ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ʹ ˍˇˉʽˁʺ ˁʰˍʰ˄ˇ˃ʺ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ 

ˋʶ ˋ˔ʷˋʹ ˃ʶ ˍʰ ʶ˅ʶˍʰʸˈ˃ʶ˄ʰ ˁˎ˂ʽ˄ʵˊʽˁʱ ˁʶ˂ˏ˒ʹ ˁʰˍʱ ˍʹ ˃ʶ˂ʷˍʹ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁ˗˄ ʽʵʽˇˍʺˍ˖˄ 

ʰˉˇˋˎˋ˔ʷˍʽˋʹˌ ˍˇˎ ʰˉˈ ʱˁˊˇ ˋʶ ʱˁˊˇ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ.  

ʅʇɾʃɳʄɮʅɾɮʆɮ 
1. ɶ ˏˉʰˊ˅ʹ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ʶˉʹˊʶʱʸʶʽ ˍˈˋˇ ˍʽˌ ʵˇ˃ʽˁʷˌ ˈˋˇ ˁʰʽ ˍʽˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʷˌ ʽʵʽˈˍʹˍʶˌ 

ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌΦ 

2. ɶ ˏˉʰˊ˅ʹ ˍˇˎ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˉˊˇˁʰ˂ʶʾ ˃ʶˍʰʲˇ˂ʺ ˍʹˌ ʵˎ˄ʰ˃ʽˁʺ ˍʹˌ ˃ʺˍˊʰˌΣ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍˇ˄ 

˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰ ˁʰʽ ʶˉʽʲʶʲʰʽ˗˄ʶˍʰʽ ˃ ʷˋ˖ ˍˇˎ ˔ʰˊʰˁˍʹˊʽˋˍʽˁˇˏ ˔ˊˈ˄ˇˎ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍˇˎ 

ʰˉˈ ʱˁˊˇ ˋʶ ʱˁˊˇ ʵʽʰ˄ˏˋ˃ʰˍˇˌ ˍ˖˄ ˃ˇˊʾ˖˄ ˍʹˌ ˃ ʺˍˊʰˌ h ˂˂ʱ ˁʰʽ ˍ˖˄ ʵʽʰʴˊʰ˃˃ʱˍ˖˄ 

ˎˉʷˊʻʶˋʹˌ ˍ˖˄ ˁʷ˄ˍˊ˖˄ ˃ʱʸʰˌΦ ʆʰ ˃ˈˊʽʰ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍʹ ˃ʺˍˊʰ ˁʽ˄ˇˏ˄ˍʰʽ 

ˉʽˇ ʰˊʴʱ ʶˉˇ˃ʷ˄˖ˌ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʶʴʰ˂ˏˍʶˊˇˌ ʶ˄˗ ˍʰ ˃ˈˊʽʰ ˉˇˎ 

ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˃ʰˁˊʽʱ ˁʽ˄ˇˏ˄ˍʰʽ ˉʽˇ ʴˊʺʴˇˊʰ ˁʰʽ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ʶʾ˄ʰʽ ʰˁˈ˃ʰ ˁʰʽ 

˃ʽˁˊˈˍʶˊˇˌ ʰˉˈ ˍˇ bulk ̀ ˏˋˍʹ˃ʰΦ  

3. ʁ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍ˖˄ ʰ˂ˎˋʾʵ˖˄ ˉˇˎ ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˋʶ ˃ʶʴʱ˂ʶˌ ʰˉˇˋˍʱˋʶʽˌ ʰˉˈ ˍˇ 

ˁʷ˄ˍˊˇ ˍˇˎ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ ˄ʰ ʶˉʹˊʶʱʸˇ˄ˍʰʽ ˃ʶ ʰ˄ˍʾʻʶˍˇ ˍˊˈˉˇ ʰˉˈ ˍʽˌ ʰ˂ˎˋʾʵʶˌ ˉˇˎ 

ʲˊʾˋˁˇ˄ˍʰʽ ˁˇ˄ˍʱ ˋˍˇ˄ ˄ʰ˄ˇˋ˖˂ʺ˄ʰΦ ʅˎʴˁʶˁˊʽ˃ʷ˄ʰΣ ˇ ˔ˊˈ˄ˇˌ ˔ʰ˂ʱˊ˖ˋʹˌ ˍˇˎˌ ˒ʰʾ˄ʶˍʰʽ 

˄ʰ ʶʾ˄ʰʽ ˃ʽˁˊˈˍʶˊˇˌ ʰˉˈ ˍˇˎ ˋˎˋˍʺ˃ʰˍˇˌ ˁʰʻʰˊˇˏ ˉˇ˂ˎ˃ʶˊˇˏˌ ˔˖ˊʾˌ ˏˉʰˊ˅ʹ 

 


