
 

ΔΘΝΗΚΟ ΜΔΣΟΒΗΟ ΠΟΛΤΣΔΥΝΔΗΟ 

ΥΟΛΖ ΥΖΜΗΚΧΝ ΜΖΥΑΝΗΚΧΝ 

ΣΟΜΔΑ III: ΔΠΗΣΖΜΖ ΚΑΗ ΣΔΥΝΗΚΖ     

ΣΧΝ ΤΛΗΚΧΝ 

 

 

Αηομιζηικέρ Πποζομοιώζειρ ηηρ Ροήρ 

Αλςζίδων Πολςαιθςλενίος Πεπιοπιζμένων  

από Σπασιέρ Δπιθάνειερ 
 

 

Γηπισκαηηθή Δξγαζία: 

Σζαγθαιάθεο Γεκήηξηνο 
 

Δπηβιέπνληεο: 

 

Καζ. Θεφδσξνο Ν. Θενδψξνπ,  

ρνιήο Υεκηθψλ Μεραληθψλ, ΔΜΠ 

 

Γξ. Αξηζηνηέιεο Π. γνχξνο 

 

 

 

 

 

 
Αζήλα, Φεβξνπάξηνο 2022 

 

 



ii 

 

ηνπο γνλείο κνπ, 

 πνπ πίζηεςαλ ζε εκέλα. 

  



iii 

 

ΠΔΡΗΔΥΟΜΔΝΑ 

ΠΔΡΗΔΥΟΜΔΝΑ ................................................................................................................................. iii 

ΔΤΥΑΡΗΣΗΔ ..................................................................................................................................... iv 

ΠΔΡΗΛΖΦΖ ........................................................................................................................................... v 

ABSTRACT .......................................................................................................................................... vi 

1. ΔΗΑΓΧΓΖ .................................................................................................................................... 1 

2. ΘΔΧΡΗΑ ......................................................................................................................................... 4 

2.1 Γηεπηθαλεηαθή Οιηζζεζε ........................................................................................................ 4 

2.2 ηαηηζηηθή Μεραληθή .............................................................................................................. 7 

2.2.1 Πξνζνκνηψζεηο Monte Carlo ........................................................................................... 7 

2.2.2 Πξνζνκνηψζεηο Μνξηαθήο Γπλακηθήο ............................................................................ 7 

2.2.3 Πεξηνδηθέο πλνξηαθέο πλζήθεο .................................................................................... 8 

3. ΣΔΥΝΗΚΔ ΛΔΠΣΟΜΔΡΗΔ ....................................................................................................... 9 

3.1 Μνληέιν .................................................................................................................................. 9 

3.1.1 Πεδία δπλάκεσλ ............................................................................................................... 9 

3.1.2 Γεσκεηξία ζπζηήκαηνο .................................................................................................. 11 

3.2 Λεπηνκέξεηεο Πξνζνκνίσζεο ............................................................................................... 16 

3.3 Αιγφξηζκνη Δπεμεξγαζίαο Απνηειεζκάησλ ......................................................................... 17 

3.3.1 Πνζνηηθνπνίεζε ηνπ πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ ηκεκάησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ζε 

δηεπηθάλεηεο. ................................................................................................................................. 17 

3.3.2 Δθηίκεζε ηεο κέζεο ηεηξαγσληθήο ηξαρχηεηαο επηθαλεηψλ ζε αηνκηθφ επίπεδν. ........ 20 

4. ΑΠΟΣΔΛΔΜΑΣΑ..................................................................................................................... 25 

4.1 Φαηλφκελα Κξπζηάιισζεο ................................................................................................... 25 

4.2 Γηαζηάζεηο ησλ Λσξίδσλ Αηειεηψλ ..................................................................................... 28 

4.3 Γσλία Πξνζαλαηνιηζκνχ ...................................................................................................... 33 

4.3.1 Σξαρχηεηα ζηα ζχλνξα ησλ αηειεηψλ σο ζπλάξηεζε ηεο φd ........................................ 35 

4.3.2 Δπίδξαζε ηεο φd ζε ζπκκεηξηθά λαλνδνκεκέλεο επηθάλεηεο ........................................ 37 

4.3.3 πκκεηξηθέο ή αληηζπκκεηξηθέο λαλνδνκεκέλεο επηθάλεηεο ......................................... 42 

4.3.4 Δπίδξαζε ηνπ Ρπζκνχ Γηάηκεζεο ησλ Πιαθψλ ............................................................ 45 

5. ΤΕΖΣΖΖ ΑΠΟΣΔΛΔΜΑΣΧΝ ΚΑΗ ΤΜΠΔΡΑΜΑΣΑ ................................................. 48 

ΒΗΒΛΗΟΓΡΑΦΗΑ ................................................................................................................................. 52 



iv 

 

 

ΔΤΥΑΡΗΣΗΔ 

Με ηελ νινθιήξσζε ηεο παξνχζαο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο, νη ζπνπδέο κνπ ζηελ ρνιή Υεκηθψλ 

Μεραληθψλ ηνπ Δ.Μ.Π. θηάλνπλ ζην ηέινο ηνπο. Θα ήζεια πξνπαληφο λα επραξηζηήζσ ηνλ 

Καζεγεηή κνπ θ. Γψξν Θενδψξνπ, γηα ηελ επθαηξία πνπ κνπ έδσζε κέζσ ηεο αλάιεςεο απηήο ηεο 

δηπισκαηηθήο εξγαζίαο θαη γηα ηελ ακέξηζηε ζπκπαξάζηαζε πνπ επέδεημε ζηηο πξνζπάζεηεο κνπ. 

Πνιιέο επραξηζηίεο ζα ήζεια λα δψζσ θαη ζηνλ Γξ. Άξε γνχξν, ρσξίο ηελ ππνζηήξημε θαη ηελ 

θαζνδήγεζε ηνπ νπνίνπ ηα ηειεπηαία δπν ρξφληα δελ ζα βξηζθφκνπλ ζην ζεκείν απηφ. Θα ήζεια, 

επίζεο, λα επραξηζηήζσ ην Διιεληθφ Ίδξπκα Έξεπλαο & Καηλνηνκίαο (ΔΛ.Η.Γ.ΔΚ.) γηα ηελ 

νηθνλνκηθή ππνζηήξημε ηνπ φινπ εγρεηξήκαηνο κέζσ ηνπ πξνγξάκκαηνο “First Call for H.F.R.I. 

Research Projects to support Faculty members and Researchers and the procurement of high-cost 

research equipment grant” (αξηζκφο project 1263). Σέινο, ζα ήζεια λα αλαθεξζψ ζε φινπο ηνπο 

αλζξψπνπο πνπ ηα ηειεπηαία ρξφληα κε βνήζεζαλ έκκεζα ή άκεζα ζηελ πξνζπάζεηα απηή, θαη 

ηδηαίηεξα ηελ νηθνγέλεηά κνπ. 

 

αο επραξηζηψ φινπο, εγθάξδηα. 

 

  



v 

 

ΠΔΡΗΛΖΦΖ 

Ζ ζπκπεξηθνξά ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ησλ ηεγκάησλ θαζνξίδεηαη ζε κεγάιν βαζκφ απφ 

κεραληζκνχο πνπ ζρεηίδνληαη κε ηηο ζηεξεέο επηθάλεηεο πάλσ ζηηο νπνίεο ξένπλ, ζε επίπεδν 

λαλνθιίκαθαο. πλεπψο, θαη νη καθξνζθνπηθέο ηδηφηεηεο ησλ πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ δχλαληαη λα 

θαζνξηζηνχλ ζε έλαλ βαζκφ απφ ηα ραξαθηεξηζηηθά θαη ηελ γεσκεηξία ησλ επηθαλεηψλ ξνήο. Ο 

έιεγρνο ησλ ηδηνηήησλ απηψλ είλαη δεηνχκελν κηαο πιεζψξαο βηνκεραληθψλ εθαξκνγψλ νπφηε 

άκεζα αλαδεηθλχεηαη θαη ε ζεκαζία θαηαλφεζεο θαη ειέγρνπ ησλ κηθξνζθνπηθψλ απηψλ 

κεραληζκψλ. 

 Ηδηαίηεξα γηα ηα δηεπηθαλεηαθά θαηλφκελα, φπσο απηφ ηεο νιίζζεζεο, ε νξζή  επηβνιή ησλ 

ζπλνξηαθψλ ζπλζεθψλ είλαη πξαθηηθά αδχλαηε κε ηηο ζπκβαηηθέο κεζφδνπο κνληεινπνίεζεο ηεο 

ξνήο. πλεπψο, γηα ηελ πξφβιεςε θαη ηελ θαηαλφεζε ησλ θαηλνκέλσλ απηψλ νδεγνχκαζηε ζηε 

ρξήζε αηνκηζηηθψλ πξνζνκνηψζεσλ φπσο νη κέζνδνη Monte Carlo θαη Μνξηαθήο Γπλακηθήο. Απηνί 

νη αιγφξηζκνη παξφηη παξνπζηάδνπλ ηδηαίηεξα πςειφ ππνινγηζηηθφ θφζηνο, δελ επηθαινχληαη θάπνηα 

ππφζεζε γηα ηηο ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο ζηε ζηεξεή επηθάλεηα φπσο νη καθξνζθνπηθέο πξνζνκνηψζεηο 

ζπλερνχο κέζνπ.  

ηελ παξνχζα δηπισκαηηθή εξγαζία πξαγκαηνπνηείηαη κειέηε ηεο ξνήο Couette ηεγκάησλ 

πνιπαηζπιελίνπ πςεινχ κνξηαθνχ βάξνπο πάλσ ζε ηξαρηέο επηθάλεηεο ρξπζνχ, θαη ησλ θαηλνκέλσλ 

νιίζζεζεο πνπ εκθαλίδνληαη. Σα θαηλφκελα απηά εμαξηψληαη ηζρπξά κεηαμχ άιισλ θαη απφ ηε 

γεσκεηξία ησλ λαλνδνκεκέλσλ επηθαλεηψλ. Δηδηθφηεξα, εμεηάδνληαη επηθάλεηεο ρξπζνχ κε ισξίδεο 

αηειεηψλ γηα έλα πιήζνο παξακέηξσλ φπσο ην πιάηνο, ην βάζνο, ε ρσξηθή ζπρλφηεηα αιιά θαη ε 

γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ αηειεηψλ.  

Απφ ηελ επεμεξγαζία ησλ απνηειεζκάησλ ησλ πξνζνκνηψζεσλ εμάγνληαη δηάθνξα 

ζπκπεξάζκαηα γηα ηελ επίδξαζε ησλ θαηλνκέλσλ νιίζζεζεο ζην πνιπκεξηθφ ηήγκα, φζν θαη γηα ηελ 

εμάξηεζε ησλ θαηλνκέλσλ απηψλ απφ ηα γεσκεηξηθά ραξαθηεξηζηηθά ησλ επηθαλεηψλ ρξπζνχ. 

πγθεθξηκέλα, παξαηεξείηαη κηα ηάζε αλαδηνξγάλσζεο ησλ θξπζηαιιηθψλ πεξηνρψλ ησλ αιπζίδσλ 

θνληά ζηελ επηθάλεηα ησλ πιαθψλ πξνο δηεπζχλζεηο πνπ επηβάιινληαη απφ ηηο ισξίδεο αηειεηψλ. 

Δπηπιένλ, επηιέγνληαο ισξίδεο αηειεηψλ θαηά δηεπζχλζεηο ρακειήο ζπκκεηξίαο ηνπ θξπζηαιιηθνχ 

πιέγκαηνο ηνπ ρξπζνχ, νη αηέιεηεο εκθαλίδνπλ απμεκέλε ηξαρχηεηα ζηα ζχλνξά ηνπο, κε άκεζν 

αληίθηππν ζην είδνο θαη ηελ έληαζε ηεο νιίζζεζεο ησλ αιπζίδσλ. Γηα ηνλ ραξαθηεξηζκφ ηεο 

ζπλνξηαθήο απηήο ηξαρχηεηαο αλαπηχρζεθε επέιηθηνο αιγφξηζκνο πνζνηηθνπνίεζεο ηεο κέζεο 

ηεηξαγσληθήο ηξαρχηεηαο θαη ηεο ζέζεο ηεο επηθάλεηαο, πνπ δχλαηαη λα εθαξκνζηεί ζε θξπζηαιιηθά 

θαη άκνξθα πιηθά, θαη ζε 2 ή 3 δηαζηάζεηο. 

Ζ ζπκκεηξία ησλ επηθαλεηψλ ρξπζνχ παίδεη, επίζεο, ζεκαληηθφ ξφιν ζηε ξνή ηνπ 

ζπζηήκαηνο. ηηο πεξηπηψζεηο φπνπ νη αληηπαξάιιειεο πιάθεο ρξπζνχ εκθαλίδνπλ ζπκκεηξία σο 

πξνο ηηο λαλνδνκεκέλεο ηνπο επηθάλεηεο, ηφηε ην ηήγκα δέρεηαη επηπξφζζεηε δηαηκεηηθή ηάζε 

θάζεηα ζηε ξνή, ε νπνία δελ απμάλεηαη ιφγσ ησλ δηακνξθψζεσλ. Αληίζεηα, ε εθαξκνγή 

αληηζπκκεηξηθψλ επηθαλεηψλ ζηηο δπν πιάθεο ζηξέθεη κεξηθψο ηελ ξνή ηνπ πνιπκεξνχο πξνο ηηο 

πξνηηκψκελεο δηεπζχλζεηο ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ. Οη ζπκπεξηθνξέο απηέο παξνπζηάδνπλ ηδηαίηεξν 

ελδηαθέξνλ γηα ηνλ ηνκέα ηηο κηθξνξεπζηνληθήο. 
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ABSTRACT 

The behaviour of polymer chains in melts is largely determined by the nanoscale mechanisms related 

to the solid surfaces on which they flow. Consequently, the macroscopic properties of polymeric 

melts can also be determined to some extent by the characteristics and the geometry of the surfaces. 

Being able to adjust and predict these properties is an important aspect of a multitude of industrial 

applications, so the importance of understanding and controlling these microscopic mechanisms 

should not be understated. 

  Particularly for interfacial phenomena such as that of slip, correctly imposing the boundary 

conditions is practically impossible with the conventional flow modelling methods. Therefore, for 

the prediction and understanding of these phenomena we are guided towards particle simulation 

methods, such as Monte Carlo and Molecular Dynamics. Comparatively, these algorithms have a 

really high computational cost, but they do not rely on any assumption about the boundary conditions 

at the solid surface, unlike continuous medium simulations.  

In this thesis, a study of the Couette flow of high molecular weight polyethylene melts on 

rough gold surfaces was carried out, while also examining the slip phenomena that occur. These 

phenomena are strongly dependent, among others, on the geometry of the nanostructured surfaces. In 

particular, gold surfaces with defect stripes are investigated for a number of parameters such as 

width, depth, spatial frequency and the orientation of the defect angles.  

After processing the simulation results, several conclusions are drawn about the influence of 

slip in the polymer melt, as well as about the dependence of these phenomena on the geometric 

characteristics of the gold surfaces. In particular, the defect stripes impose a reorganization tendency 

on the ordered regions formed by chains near the plate surfaces, in directions favorable to them. 

Moreover, by choosing defect angles in directions of low symmetry for the Au crystal lattice, the 

edge roughness of the defects is significantly increased. This also has a direct impact on the type and 

intensity of the polymer slippage. To study the edge roughness, a flexible algorithm was developed 

that is able to quantify the mean square roughness and the position of the surface. The methodology 

on which it is based is quite versatile, so it can be applied to both crystalline and amorphous 

materials, for manifolds in either 2 or 3 dimensions. 

The symmetry between the gold surfaces also plays an important role in the polymer flow. In 

cases where the two gold plates exhibit mirror symmetry with respect to their nanostructured 

surfaces, the melt is subjected to additional shear, in directions normal to the flow. Meanwhile, the 

net flow that is generated in the normal direction is zero, due to symmetry. In contrast to that, in 

symmetry-breaking cases for the surfaces of the two plates, the polymer flow is guided towards the 

preferred directions of the defect stripes. These behaviors can potentially find various applications in 

the field of microfluidics. 

{}
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1. ΔΗΑΓΧΓΖ 

ε γεληθφηεξν επίπεδν, νη αξηζκεηηθέο πξνζνκνηψζεηο ξενινγηθψλ κνληέισλ έρνπλ νδεγήζεη ζε 

ζεκαληηθέο εμειίμεηο ζε δηάθνξνπο ηνκείο, φπσο ζηελ αεξνλαππεγηθή 
[1] 

, ζηελ ηξηβνινγία 
[2][3]

 , 

ζηελ ηαηξηθή γηα ηνπο θιάδνπο ηεο ξενινγίαο αίκαηνο 
[4]

 θαη ησλ αληηκηθξνβηαθψλ επηθαλεηψλ 
[5]

, 

θαζψο θαη ζηελ κηθξνξεπζηνληθή (microfluidics) 
[6]

. Μηα απφ ηηο ζπλεζέζηεξεο κεζφδνπο 

πξνζνκνίσζεο ξνήο, πεξηιακβάλεη ηελ πξνζεγγηζηηθή επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ Navier-Stokes κε 

δηάθνξεο αξηζκεηηθέο κεζφδνπο. Γηα ηελ νξζή αλάιπζε ελφο ζπζηήκαηνο κε απηή ηελ πξνζέγγηζε, 

απαηηείηαη γλψζε ησλ παξακέηξσλ πνπ πεξηγξάθνπλ ηελ ξενινγηθή ζπκπεξηθνξά ηνπ ξεπζηνχ, νη 

νπνίεο κπνξνχλ ζε αξθεηέο πεξηπηψζεηο λα επξεζνχλ πεηξακαηηθά. Χζηφζν, κηα δεχηεξε ζεκαληηθή 

απαίηεζε ζηα κνληέια απηά είλαη ε γλψζε ησλ ζπλνξηαθψλ ζπλζεθψλ ζηηο δηεπηθάλεηεο ζηεξενχ-

ξεπζηνχ. Ζ απινχζηεξε ζεψξεζε γηα απηέο, είλαη νη ζπλζήθεο κε-νιίζζεζεο (no-slip), φπνπ ε 

ηαρχηεηα ηνπ ξεπζηνχ δίπια ζηελ επηθάλεηα είλαη κεδεληθή αλαθνξηθά κε ηελ ίδηα ηελ επηθάλεηα. 

Γηα ηε ζπλνξηαθή απηή ζπλζήθε, παξφηη έρεη θαηαγξαθεί πεηξακαηηθά ζε πεξηπηψζεηο αζζελνχο 

ξνήο ζε καθξνζθνπηθφ επίπεδν, ην ίδην δελ ζπκβαίλεη πάληα ζε ξενινγηθά θαηλφκελα επηπέδνπ 

λαλνθιίκαθαο, ηδηαίηεξα θαηά ηελ εμέηαζε ζπζηεκάησλ κε Νεπησληθψλ ξεπζηψλ.
[5]

 Ζ ζεψξεζε ηεο 

κε-νιίζζεζεο ζηηο δηεπηθάλεηεο ξνήο είλαη ηδηαίηεξα θαθή ππφζεζε ζε πεξηπηψζεηο φπνπ, εθηφο απφ 

κε-Νεπησληθά, ηα ξεπζηά είλαη θαη εμαηξεηηθά ημψδε. 
[7]-[14]

 

Ζ χπαξμε θαηλνκέλσλ νιίζζεζεο ζην ζχζηεκα επεξεάδεη ζε κεγάιν βαζκφ ην είδνο θαη ηελ 

επζηάζεηα ηεο ξνήο. Ηδηαίηεξα γηα ηελ πεξίπησζε ηνπ πνιπαηζπιελίνπ, θαηά ηελ εθβνιή (extrusion) 

ηήγκαηνο γξακκηθνχ πνιπαηζπιελίνπ ρακειήο ππθλφηεηαο (LLDPE), ε επηθάλεηα ηνπ πνιπκεξνχο 

παξνπζηάδεη δηαθνξεηηθή πθή, αλάινγα κε ηνλ επηβαιιφκελν ζε απηφ, ξπζκφ δηάηκεζεο. 

Παξαηεξνχληαη πνιιέο μερσξηζηέο πεξηπηψζεηο επηθαλεηαθψλ ραξαθηεξηζηηθψλ: απφ επηθαλεηαθά 

ιείεο ζε θνιηδσηέο δηακνξθψζεηο (sharkskin pattern) ή αθφκα θαη θπκαηηζκνχο. ε νξηζκέλεο 

πεξηπηψζεηο πςειψλ ξπζκψλ δηάηκεζεο, κάιηζηα, είλαη δπλαηφλ λα παξαηεξεζεί δνκηθή αζηνρία 

θαη ζξαχζε ηνπ ηειηθνχ πξντφληνο ηεο εθβνιήο.
[8]

 εκαληηθφ ξφιν ζηελ πνηφηεηα ηνπ ηειηθνχ 

πξντφληνο παίδεη θαη ην θαηά πφζν ε ξνή είλαη επζηαζήο. πλεπψο, θαηαιήγνπκε ζην ζπκπέξαζκα 

φηη ε βαζχηεξε θαηαλφεζε ησλ θαηλνκέλσλ πνπ θαζνξίδνπλ ηελ έληαζε θαη ηελ κνξθή ηεο 

νιίζζεζεο ζηε λαλνθιίκαθα παξνπζηάδεη ηδηαίηεξε εξεπλεηηθή θαη βηνκεραληθή ζεκαζία, κε 

απψηεξν ζηφρν ηνλ ειεγρφκελν ζρεδηαζκφ ησλ επηθαλεηψλ ηνπ εθβαιιφκελνπ ηήγκαηνο. 

Αλάινγα κε ηελ κνξθή ηνπ πξνθίι ηαρπηήησλ ηνπ ξεπζηνχ, ηα θαηλφκελα νιίζζεζεο 

κπνξνχλ λα θαηαηαρζνχλ ζε ηξείο θχξηεο θαηεγνξίεο: (i) πξαγκαηηθή νιίζζεζε (true/adhesive slip), 
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(ii) αηζζεηή νιίζζεζε (cohesive slip), θαη (iii) εκθάληζε πξνζξνθεκέλνπ ζηξψκαηνο ιίπαλζεο 

(lubricating layer). Ζ πξαγκαηηθή νιίζζεζε απαληάηαη θπξίσο ζε νκαιέο επηθάλεηεο, ησλ νπνίσλ νη 

αιιειεπηδξάζεηο κε ην ξεπζηφ είλαη αζζελέζηεξεο ησλ ζπλεθηηθψλ δπλάκεψλ ηνπ. Ζ αηζζεηή 

νιίζζεζε εκθαλίδεηαη ζε πεξηπηψζεηο πνπ ην ηήγκα ζρεκαηίδεη ζηξψκα ρακεινχ ημψδνπο θνληά 

ζηελ επηθάλεηα ηνπ ζηεξενχ θαη δηαρσξίδεηαη κεξηθψο απφ ηελ θχξηα κάδα (bulk) ηνπ ξεπζηνχ. Ζ 

ηξίηε πεξίπησζε απαληάηαη ζπρλφηεξα ζε πνιπκεξηθά ζπζηήκαηα. ε απηήλ ηελ πεξίπησζε 

νιίζζεζεο, παξαηεξείηαη ζρεκαηηζκφο ελα πξνζξνθεκέλνπ ζηξψκαηνο πνιπκεξνχο, ρακειήο 

θηλεηηθφηεηαο, πάλσ ζην νπνίν ξέεη ε θχξηα κάδα θαη ην νπνίν παξεκπνδίδεη ηηο αιιειεπηδξάζεηο 

ηεο επηθάλεηαο κε ην ππφινηπν ηήγκα. 

ε πξαγκαηηθά ζπζηήκαηα, ε εκθάληζε ησλ θαηλνκέλσλ απηψλ εμαξηάηαη ζε κεγάιν βαζκφ 

απφ ηηο παξακέηξνπο ησλ πεηξακάησλ, φπσο ν ξπζκφο δηάηκεζεο ηνπ ξεπζηνχ, ε ηξαρχηεηα ησλ 

ζηεξεψλ επηθαλεηψλ αιιά θαη ην βαζκφο δηαβξνρήο ησλ επηθαλεηψλ απφ ην ξεπζηφ. ε αξθεηέο 

πεξηπηψζεηο παξαηεξείηαη ηαπηφρξνλε εκθάληζε παξαπάλσ απφ ελφο κεραληζκψλ. ην ίδην 

ζπκπέξαζκα γηα ηελ πεξίπησζε ηεο ξνήο Couette γξακκηθνχ πνιπαηζπιελίνπ, θαηαιήγνπλ νη 

αηνκηζηηθέο πξνζνκνηψζεηο ηνπ ηήγκαηφο ηνπ πάλσ ζε ιείεο ζηεξεέο επηθάλεηεο.
[15]

 πγθεθξηκέλα, 

ζηα ζχλνξα ηεο δηεπηθάλεηαο παξνπζηάδνληαη ζπλζήθεο νιίζζεζεο πνπ πξνθχπηνπλ απφ ηνλ θαηά 

πεξίπησζε ζπλδπαζκφ θαηλνκέλσλ δηεπηθαλεηαθήο θαη ζπλεθηηθήο αζηνρίαο ηνπ ζπζηήκαηνο 

(πξαγκαηηθή θαη αηζζεηή νιίζζεζε, αληίζηνηρα). 

ηελ παξνχζα εξγαζία εμεηάδεηαη ε ξνή ελφο ηήγκαηνο γξακκηθνχ πνιπαηζπιελίνπ πάλσ ζε 

πιάθεο ρξπζνχ, κέζσ αηνκηζηηθψλ πξνζνκνηψζεσλ κνξηαθήο δπλακηθήο (Molecular Dynamics). Σν 

πνιπαηζπιέλην (PE) είλαη ην πην επξέσο ρξεζηκνπνηνχκελν πνιπκεξέο ζηνλ πιαλήηε. Δίλαη επίζεο 

ην πνιπκεξέο κε ηελ απινχζηεξε δνκή, θάλνληαο ηελ καδηθή παξαγσγή ηνπ, κηα ηδηαίηεξα εχθνιε 

δηαδηθαζία ζπγθξηηηθά κε άιια δηαδεδνκέλα πιαζηηθά πιηθά. Απνηεινχκελεο απνθιεηζηηθά απφ 

άηνκα άλζξαθα θαη πδξνγφλνπ, νη αιπζίδεο πνιπαηζπιελίνπ έρνπλ ππάξμεη έληνλν αληηθείκελν 

κειέηεο ζηα 80 θαη ρξφληα πνπ έρνπλ πεξάζεη απφ ηελ αλαθάιπςε ηνπ πιηθνχ.
[16]

 Σν πνιπαηζπιέλην 

παξνπζηάδεηαη ζε έλα πιήζνο κνξθψλ (HDPE, MDPE, LDPE, PEX etc.) πξνζδίδνληάο ηνπ έλα 

κεγάιν εχξνο ρεκηθψλ, ειεθηξηθψλ, ζεξκηθψλ θαη νπηηθψλ ηδηνηήησλ, θαζηζηψληαο ην κηα απφ ηηο 

αληαγσληζηηθφηεξεο πξψηεο χιεο ζηνλ ηνκέα ηεο ζπζθεπαζίαο.
[17]

 

ηφρνο ηεο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο είλαη δηεξεχλεζε ησλ θαηλνκέλσλ νιίζζεζεο ζε ζχζηεκα 

ηήγκαηνο πνιπαηζπιελίνπ πνπ ξέεη πάλσ ζε επηθάλεηεο πην ζχλζεηεο γεσκεηξίαο, ζπγθεθξηκέλα 

λαλνδνκεκέλεο επηθάλεηεο ρξπζνχ πνπ παξνπζηάδνπλ ισξίδεο αηειεηψλ. Οη επηθάλεηεο πνπ 

εμεηάδνληαη παξνπζηάδνπλ επαλαιακβαλφκελα αηνκηθά θελά κε βαζκνχο ειεπζεξίαο ηηο ηηκέο 

πιάηνπο, βάζνπο, ρσξηθήο ππθλφηεηαο, θαη γσλίαο πξνζβνιήο ζηελ επηθάλεηα σο πξνο ηε δηεχζπλζε 
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αλαθνξάο ηεο ξνήο. Ζ εμέηαζε ηνπ ζπζηήκαηνο πάλσ ζε απηφ ην κεγάιν εχξνο παξακέηξσλ καο 

επηηξέπεη λα πξνζνκνηψζνπκε πξαγκαηηθέο πεξηπηψζεηο αηειεηψλ θαη νξίσλ θφθθσλ θαη λα 

εμαγάγνπκε ρξήζηκα ζπκπεξάζκαηα γηα απηέο.  

Δίλαη βηβιηνγξαθηθά γλσζηφ πσο ε ξνή ελφο ξεπζηνχ δχλαηαη λα αιιάμεη ζεκαληηθά κέζσ 

ηεο λαλνδφκεζεο επηθαλεηψλ 
[18][19][20]

 κε απνηειέζκαηα φπσο ν δηαρσξηζκφο ηνπ ξεπζηνχ ζε θάζεηο 

[18]
, ε ελίζρπζε ησλ θαηλνκέλσλ επίπιεπζεο 

[19]
, ή αθφκα θαη ε ν δηαρσξηζκφο ησλ ζπζηαηηθψλ ηνπ 

ξεπζηνχ ζε ζηαγνλίδηα 
[20]

. Παξφκνηα θαηλφκελα παξαηεξνχληαη θαη ζε νξηζκέλεο πεξηπηψζεηο 

επηθαλεηαθήο επεμεξγαζίαο ζηεξεψλ.
[10]

 ηα πιαίζηα ηεο δηπισκαηηθήο απηήο εξγαζίαο επηδηψθεηαη 

λα δσζείδνζεί εμήγεζε ζηα ππνθείκελα θαηλφκελα πνπ επεξεάδνπλ ηε δηάηαμε ησλ πνιπκεξηθψλ 

αιπζίδσλ, ηηο ζεξκνδπλακηθέο ηνπο ηδηφηεηεο, θαη ηε ζπλνιηθή αλαδηάηαμε ηνπ πνιπκεξνχο ζε 

θξπζηαιιηθέο πεξηνρέο ζηε δηεπηθάλεηα κε ην ζηεξεφ. Ο ππνινγηζκφο ηεο εμέιημεο ηνπ ζπζηήκαηνο, 

θαη ε εμαγσγή ησλ ηδηνηήησλ ηνπ, πξαγκαηνπνηνχληαη κε αηνκηζηηθέο πξνζνκνηψζεηο κνξηαθήο 

δπλακηθήο (Molecular Dynamics). Δμεηάδνληαη, ζπλεπψο, νη ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο νιίζζεζεο γηα 

ελα κεγάιν εχξνο γεσκεηξηψλ ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ, εθθξάδνληάο ηεο κε ηε βνήζεηα ησλ κεγεζψλ 

ηεο ηαρχηεηαο πξαγκαηηθήο (
true

sv ) θαη ελεξγήο (
eff

sv ) νιίζζεζεο.  

Δπηπιένλ, πξαγκαηνπνηείηαη αλάιπζε ηεο επίδξαζεο πνπ έρεη ζην ζχζηεκα ε ζπκκεηξία 

κεηαμχ ησλ επηθαλεηψλ ζηηο αληηπαξάιιειεο πιάθεο ρξπζνχ, σο πξνο ην κεζνεπίπεδν ηνπο πνπ 

δηέξρεηαη απφ ην θέληξν ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο. Όπσο απνδεηθλχεηαη ζηε ζπλέρεηα, νη 

ζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο πξνθαινχλ κεδεληθή ζπλνιηθή επηπξφζζεηε ξνή, αιιά εθαξκφδνπλ 

δηαηκεηηθέο ηάζεηο ζε δηεπζχλζεηο θάζεηεο πξνο ην επίπεδν ηεο θχξηαο ξνήο. Αληίζεηα, νη 

αληηζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο θαζνδεγνχλ ην ηήγκα πξνο ηηο θάζεηεο απηέο δηεπζχλζεηο. 

πλνιηθά, πέξαλ ηεο θαηαλφεζεο ηεο επίδξαζεο ησλ επηθαλεηψλ ζηα θαηλφκελα ηηο 

νιίζζεζεο, επηδηψθεηαη θαη ε εμαγσγή αλαιπηηθψλ ζπζρεηηζκψλ κεηαμχ ησλ γεσκεηξηθψλ 

παξακέηξσλ θαη ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ κεγεζψλ ηεο νιίζζεζεο, ηα ζπκπεξάζκαηα ησλ νπνίσλ λα 

κπνξνχλ λα γεληθεπζνχλ θαη λα εθαξκφδνληαη θαη ζε άιια ζπζηήκαηα. 

 

  

 

 

 

 

{} 
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2. ΘΔΧΡΗΑ 

2.1 Γιεπιθανειακή Ολιζθηζη 

Έζησζαλ δχν παξάιιειεο πιάθεο πνπ πεξηθιείνπλ έλα ξεπζηφ, νη επηθάλεηεο ησλ νπνίσλ απέρνπλ 

απφζηαζε hw κεηαμχ ηνπο. Οη πιαθέο απηέο βξίζθνληαη ζε απνζηάζεηο ±zw απφ ην θέληξν ηνπ 

ζπζηήκαηνο ζπληεηαγκέλσλ θαη ζε απηέο επηβάιινληαη ζπλερψο ζηαζεξέο θαη αληίζεηεο ηαρχηεηεο 

κέηξνπ |vw|. Ζ θίλεζε ηνπο πξνο αληίζεηεο θαηεπζχλζεηο πξνθαιεί δηάηκεζε ζην ζχζηεκα, ν ξπζκφο 

ηεο νπνίαο ππνινγίδεηαη απφ ηελ παξαθάησ ζρέζε: 

 

w

app

w

2 v

h
 

 2.1 

Ο ξπζκφο δηάηκεζεο είλαη πξαθηηθά ε θιίζε ηνπ πξνθίι ηαρπηήησλ ηνπ ξεπζηνχ ζε ηδαληθέο 

ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο ξνήο (κε-νιίζζεζε). Αλάινγα, φκσο, κε ηα θαηλφκελα πνπ επηθξαηνχλ ζηελ 

δηεπηθάλεηα ησλ πιαθψλ κε ην ξεπζηφ, νη ηαρχηεηεο ησλ ηνίρσλ (vw) κπνξεί λα δηαθέξνπλ απφ ηελ 

ηαρχηεηα ηνπ ξεπζηνχ ζηα φξηα ησλ πιαθψλ, vf(zw). Ζ απφθιηζε ησλ δπν απηψλ ηαρπηήησλ νξίδεηαη 

σο ηαρχηεηα πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο (true slip velocity) : 

 

 true

s w f wv v v z 

 2.2 

Ο ξπζκφο δηαηκεηηθήο παξακφξθσζεο ηελ νπνία νπζηαζηηθά “αηζζάλεηαη” ην ξεπζηφ, κπνξεί 

λα ππνινγηζηεί κέζσ ηεο θιίζεο ησλ πξνθίι ηαρπηήησλ ζην ηκήκα θνληά ζην θέληξν ηνπ 

ζπζηήκαηνο (βι. Δηθφλα 2.1). 

 

 f

eff

0

d

d
z

v z

z






 2.3 

ηελ ζπλέρεηα, ρξεζηκνπνηψληαο ηνλ ελεξγφ απηφ ηπζκφ δηάηκεζεο, κπνξνχκε λα νξίζνπκε πιένλ 

κηα ηδεαηή επηθάλεηα ζηελ νπνία ε ηαρχηεηα πνπ πξνβιέπεηαη γηα ην ξεπζηφ απφ ην λα είλαη ίζε ηεο 

vw: 

 
NS w eff/z v 

 2.4 

Ζ επηθάλεηα απηή θαιείηαη επηθάλεηα κε-νιίζζεζεο (no slip surface) θαη ε ζέζε ηεο νπνίαο 

ζπκβνιίδεηαη κε zNS. Δλαιιαθηηθά ηζρχεη: 

 

 eff

f NS wv z v

 2.5 

Ζ απφζηαζε ηεο επηθάλεηαο κε-νιίζζεζεο απφ ηελ επηθάλεηα ησλ ηνίρσλ θαιείηαη κήθνο νιίζζεζεο, 
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s w NSL z z 

 2.6 

 

Σν κήθνο νιίζζεζεο κπνξεί λα ιάβεη ηηκέο ζε φιν ην εχξνο [–hw,∞). Αξλεηηθέο ηηκέο Ls 

ηζνδπλακνχλ κε ην πάρνο ηνπ ηζρπξά πξνζξνθεκέλνπ ζηελ επηθάλεηα πνιπκεξηθνχ ζηξψκαηνο. 

ηελ αθξαία πεξίπησζε φπνπ ην κήθνο νιίζζεζεο ιακβάλεη ηελ ηηκή –hw , ην “ξεπζηφ” έρεη 

πξνζθνιιεζεί πνιχ ηζρπξά ζε κηα απφ ηηο δχν επηθάλεηεο θαη θηλείηαη καδί κε ηνλ ηνίρν πνπ 

αληηζηνηρεί ζηελ επηθάλεηα απηή. Απελαληίαο, φηαλ Ls → ∞ , ην ξεπζηφ παξνπζηάδεη ηελ κέγηζηε 

δπλαηή νιίζζεζε, δηαηεξψληαο ζηαζεξή ηαρχηεηα ζε φια ηα ζεκεία ηνπ (perfect slip). 

 

Δικόνα 2.1 Αλαπαξάζηαζε ξνήο πνπ παξνπζηάδεη ζεηηθή πξαγκαηηθή θαη ελεξγή νιίζζεζε θαη ηα 

ραξαθηεξηζηηθά κεγέζε ηεο νιίζζεζεο γηα ηελ πεξίπησζε απηή. 
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Ζ ελεξγή νιίζζεζε (effective slip) αλαθέξεηαη ζην θαηλφκελν ηεο ζπλεθηηθήο αδπλακίαο ηνπ 

πνιπκεξηθνχ ηήγκαηνο, ζην νπνίν ην πξνζξνθεκέλν ζηξψκα παχεη λα αιιειεπηδξά ηζρπξά κε ηελ 

θχξηα θάζε ζην θέληξν ηνπ ηήγκαηνο, νπφηε δηαρσξίδνληαη. 

Ζ ηαρχηεηα ελεξγήο νιίζζεζεο (effective slip velocity) κπνξεί λα ππνινγηζηεί γηα ην ζχζηεκα 

κε δπν ηξφπνπο, φπσο θαίλεηαη ζηελ εμίζσζε 2.7: 

 

 eff eff

s eff s w f wv L v v z  

 2.7 

 

 

Δικόνα 2.2 ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε φισλ ησλ δπλαηψλ θαηλνκέλσλ νιίζζεζεο κε ζεκείν αλαθνξάο έλαλ 

αθίλεην ηνίρν (vw = 0) 
[15]

 

ηελ πεξίπησζε πνπ ηα πξνθίι ηαρπηήησλ είλαη γξακκηθά ζε φιε ηελ πεξηνρή ηνπ ηήγκαηνο, φπσο 

ζηελ Δηθφλα 2, ζα ηζρχεη φηη    eff

f w f wv z v z  θαη 
eff true

s sv v . 

Απφ ηελ Δηθφλα 2.1. πξνθχπηνπλ επίζεο γηα ηνλ ελεξγφ ξπζκφ δηάηκεζεο, 
eff , εμαξηήζεηο απφ 

ηα ππφινηπα κεγέζε πνπ κπνξνχλ λα ζπλνςηζηνχλ σο εμήο: 

 

 eff eff

s f ww

eff

w s s w

22

2

v v zv

h L L h
   

  2.8 

ηηο ζπγθξίζεηο απνηειεζκάησλ, ηα κεγέζε ηεο νιίζζεζεο ζα παξνπζηάδνληαη ζηηο αλεγκέλεο ηνπο 

κνξθέο, θαλνληθνπνηψληαο ηα δειαδή σο πξνο ηελ εθαξκνδφκελε ζρεηηθή ηαρχηεηα ησλ ηνίρσλ ηνπ 

ζπζηήκαηνο, 2vw.  

{} 

  



7 

 

2.2 ηαηιζηική Μησανική  

Ζ ζηαηηζηηθή κεραληθή είλαη έλα πεδίν ηεο Φπζηθήο ην νπνίν αμηνπνηεί ηηο κεζφδνπο ζηαηηζηηθήο θαη 

ηεο ζεσξίαο πηζαλνηήησλ γηα λα πεξηγξάςεη ηελ ζπκπεξηθνξά κηθξνζθνπηθψλ ζπζηεκάησλ πνιιψλ 

ζσκαηηδίσλ. Δίλαη ζε ζέζε λα ππνινγίζεη ζεξκνδπλακηθά κεγέζε ησλ ζπζηεκάησλ (π.ρ. εληξνπία, 

ειεχζεξε ελέξγεηα, θ.η.ι.) εμεηάδνληαο ζπιινγηθά έλα ζχζηεκα, νπφηε κπνξνχκε κέζσ απηήο λα 

ζπλδέζνπκε ηηο κηθξνζθνπηθέο κε ηηο καθξνζθνπηθέο ηδηφηεηεο ελφο πιηθνχ.
[21]

 Ζ πξφβιεςε ησλ 

ηδηνηήησλ ησλ ζπζηεκάησλ θαη ηεο δπλακηθήο εμέιημήο ηνπο επηηπγράλεηαη κε δηάθνξνπο 

εηδηθεπκέλνπο ππνινγηζηηθνχο αιγνξίζκνπο πνπ κπνξνχλ λα πξνζνκνηψζνπλ ηα ππφ κειέηε 

ζπζηήκαηα.  Γπν απφ ηηο ζεκαληηθφηεξεο απηέο κεζφδνπο, νη νπνίεο ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζηα πιαίζηα 

ηεο εξγαζίαο απηήο, παξνπζηάδνληαη ζηελ ζπλέρεηα. 

 

2.2.1 Πποζομοιώζειρ Monte Carlo 

Οη πξνζνκνηψζεηο Monte Carlo ρξεζηκνπνηνχληαη γηα  δεηγκαηνιεςία κνξηαθψλ απεηθνλίζεσλ ελφο 

ζπζηήκαηνο θαη ηνλ ππνινγηζκφ καθξνζθνπηθψλ ηδηνηήησλ ζε θαηάζηαζε ζεξκνδπλακηθήο 

ηζνξξνπίαο σο κέζσλ ηηκψλ πάλσ ζ’ απηέο ηηο απεηθνλίζεηο. Αληί λα επηιχνπλ ηηο εμηζψζεηο θίλεζεο 

γηα ηα άηνκα, νη πξνζνκνηψζεηο MC βαζίδνληαη ζηελ εηζαγσγή ηπραίσλ ζηνηρεησδψλ θηλήζεσλ 

κεηαθνξηθήο ή πεξηζηξνθηθήο θχζεο πνπ επηρεηξνχληαη πάλσ ζηα κφξηα ηνπ ζπζηήκαηνο. Κάζε 

επηρεηξνχκελε θίλεζε γίλεηαη απνδεθηή ή απνξξίπηεηαη κε θξηηήξηα βαζηδφκελα ζηε κεηαβνιή 

ελέξγεηαο πνπ επηθέξεη,  έηζη ψζηε ε ιακβαλφκελε αθνινπζία κνξηαθψλ απεηθνλίζεσλ λα 

ζπκκνξθψλεηαη αζπκπησηηθά πξνο ηελ θαηαλνκή πηζαλνηήησλ ελφο ζηαηηζηηθνχ ζπλφινπ 

ηζνξξνπίαο. Ζ πηζαλφηεηα απνδνρήο ελφο βήκαηνο είλαη θαιψο νξηζκέλε γηα ην ππφ εμέηαζε 

ζηαηηζηηθφ ζχλνιν, εμαζθαιίδνληαο ζσζηή δεηγκαηνιεςία απφ απηφ. Οη πξνζνκνηψζεηο Monte 

Carlo ζπλήζσο ρξεζηκνπνηνχλ ην θαλνληθφ ζηαηηζηηθφ ζχλνιν (Canonical ensemble), NVT, ή ην 

ηζνβαξέο-ηζφζεξκν ζηαηηζηηθφ ζχλνιν, NPT. 

2.2.2 Πποζομοιώζειρ Μοπιακήρ Γςναμικήρ 

ε αληίζεζε κε ηελ κέζνδν Monte Carlo, νη πξνζνκνηψζεηο Μνξηαθήο Γπλακηθήο (Molecular 

Dynamics ή MD) απνηεινχλ κηα ληεηεξκηληζηηθή κέζνδν κνξηαθψλ πξνζνκνηψζεσλ πνπ επηρεηξνχλ 

λα ιχζνπλ ηηο εμηζψζεηο θίλεζεο γηα λα πξνβιέςνπλ ηελ ρξνληθή εμέιημε ηνπ ζπζηήκαηνο. Με ηε 

κέζνδν απηή είλαη δπλαηή ε κειέηε ρξνλνεμαξηψκελσλ θαηλνκέλσλ θαη ε εμαγσγή δηαθφξσλ 

δνκηθψλ, ζεξκνδπλακηθψλ, αιιά θαη δπλακηθψλ κεγεζψλ. Γηα ηελ πξαγκαηνπνίεζε πξνζνκνηψζεσλ 

MD απαηηνχληαη γηα ην ζχζηεκα πιεξνθνξίεο γηα ην δπλακηθφ κεηαμχ ησλ αηφκσλ/κνξίσλ θαζψο 

θαη ν ζαθήο νξηζκφο ησλ ζπλνξηαθψλ ζπλζεθψλ ηνπ ζπζηήκαηνο. ε πεξηπηψζεηο πνπ εμεηάδνληαη 
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απνκνλσκέλα ζπζηήκαηα πνπ ππαθνχνπλ ζηελ εξγνδηθή ππφζεζε, ε ρξήζε  MD επηηξέπεη ηελ 

εμαγσγή καθξνζθνπηθψλ ηδηνηήησλ ηνπ πιηθνχ πνπ πξνζνκνηψλεηαη ζην Μηθξνθαλνληθφ ζηαηηζηηθφ 

ζχλνιν (Microcanonical ensemble), NVE. ηελ πξάμε, σζηφζν, ε ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο δελ 

δηαηεξείηαη επαθξηβψο γηα κεγάινπο ρξφλνπο πξνζνκνίσζεο ιφγσ ζπζζψξεπζεο αξηζκεηηθψλ 

αζηαζεηψλ. Χο απνηέιεζκα πξνηηκάηαη ην λα γίλνληαη πξνζνκνηψζεηο ζην θαλνληθφ ζηαηηζηηθφ 

ζχλνιν, ΝVT, φπνπ ε επηβνιή ελφο ζεξκνζηάηε εληζρχεη ηελ επζηάζεηα ηνπ ζπζηήκαηνο. 

2.2.3  Πεπιοδικέρ ςνοπιακέρ ςνθήκερ 

 

Δμαηηίαο ηεο ππνινγηζηηθήο πνιππινθφηεηαο ησλ πξνζνκνηψζεσλ, ην ππν εμέηαζε ζχζηεκα 

αλαγθαζηηθά πεξηνξίδεηαη σο πξνο ηνλ αξηζκφ ησλ αηφκσλ πνπ κπνξεί λα πεξηέρεη. Χζηφζν, απηή ε 

απαίηεζε ησλ αηνκηζηηθψλ πξνζνκνηψζεσλ έξρεηαη ζε αληηπαξάζεζε κε ηελ αλάγθε κειέηεο 

κεγάισλ ζπζηεκάησλ ζε πνιιέο πεξηπηψζεηο, εηδηθά αλ αλαινγηζηεί θαλείο φηη ζε πεηξακαηηθφ 

επίπεδν εμεηάδνληαη ζπζηήκαηα θαηά πνιιέο ηάμεηο κεγέζνπο κεγαιχηεξα απφ απηά πνπ είλαη 

πξνζβάζηκα ζηηο πξνζνκνηψζεηο. Οη πεξηνδηθέο ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο (periodic boundary conditions 

ή PBCs) απνηεινχλ ηελ ιχζε ζην πξφβιεκα ηνπ πεξηνξηζκέλνπ κεγέζνπο ηνπ ππφ εμέηαζε 

ζπζηήκαηνο.
[22] 

Βαζηθή απαίηεζε γηα ηελ εθαξκνγή ησλ PBCs είλαη ην ζχζηεκα πνπ 

πξνζνκνηψλεηαη λα αλήθεη ζηελ θπξίσο κάδα (bulk) ελφο πιηθνχ, θαη λα είλαη επαξθψο κεγάιν ψζηε 

νη αιιειεπηδξάζεηο πνπ “αηζζάλνληαη” ηα άηνκα λα έρνπλ ηνπηθφ ραξαθηήξα ζε ζρέζε κε ην 

κέγεζνο ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο. Όζνλ αθνξά ηε κειέηε δπλακηθψλ θαηλνκέλσλ, κηα 

επηπξφζζεηε πξνυπφζεζε γηα ηελ θαηαιιειφηεηα ησλ ζπλζεθψλ απηψλ είλαη νη ραξαθηεξηζηηθέο 

δηαζηάζεηο ησλ κνξίσλ πνπ πξνζνκνηψλνληαη λα είλαη κηθξφηεξεο απφ ην κήθνο ηνπ θνπηηνχ 

πξνζνκνίσζεο, έηζη ψζηε λα απνθεχγνληαη αλεπηζχκεηεο αιιειεπηδξάζεηο κε ηα πεξηνδηθά ηνπο 

είδσια. Ζ κέζνδνο κπνξεί λα ζπλνςηζηεί σο εμήο: 

Θεσξνχκε φηη ζηηο πιεπξέο ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο, ζηηο νπνίεο εθαξκφδνληαη νη 

πεξηνδηθέο ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο, ππάξρνπλ σο γείηνλεο αληίγξαθα ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο θαη 

ησλ αηφκσλ πνπ βξίζθνληαη εληφο απηνχ. Σα ζσκαηίδηα εληφο ηνπ βαζηθνχ θνπηηνχ αιιειεπηδξνχλ 

πιένλ, ηφζν κε ηα ππφινηπα ζσκαηίδηα φζν θαη κε ηηο “εηθφλεο” απηψλ ζηα ππφινηπα γεηηνληθά 

θνπηηά. ε πεξίπησζε πνπ ιφγσ ηεο κεηαθνξηθήο θίλεζήο ηνπ, έλα άηνκν εμέιζεη απφ ην θνπηί 

πξνζνκνίσζεο θαη βξεζεί ζε ελα γεηηνληθφ θνπηί, ηφηε πξαθηηθά απηφ αληηθαζίζηαηαη απφ ηελ 

“εηθφλα” ηνπ πνπ κφιηο εηζήιζε ζην αξρηθφ θνπηί εμαηηίαο ηεο πεξηνδηθφηεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο. Οη 

PBCs δελ είλαη αλάγθε λα εθαξκφδνληαη ζε φιεο ηηο θαηεπζχλζεηο ζε πεξίπησζε πνπ εμεηάδνληαη 

άιιεο ζπλνξηαθέο θαηαζηάζεηο ζε νξηζκέλεο πιεπξέο ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο. Ζ παξνχζα 
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εξγαζία εμεηάδεη ηέηνηεο πεξηπηψζεηο ζπζηεκάησλ, φπνπ θαηά ηηο δηεπζχλζεηο ηνπ άμνλα z, νη 

πνιπκεξηθέο αιπζίδεο πεξηνξίδνληαη απφ πιάθεο ρξπζνχ.  

{} 

3. ΣΔΥΝΗΚΔ ΛΔΠΣΟΜΔΡΗΔ 

3.1 Μονηέλο 

Σν ππφ κειέηε ζχζηεκα παξνπζηάδεηαη ζηελ Δικόνα 3.1a. Έλα κνλνδηάζπαξην ηήγκα 

πνιπαηζπιελίνπ κε κέηξηα αξρηθή δηαπινθή αιπζίδσλ. Κάζε κηα απφ ηηο ελ ιφγσ αιπζίδεο PE είλαη 

γξακκηθή, απνηεινχκελε απφ 260 ζθειεηηθά άηνκα άλζξαθα (C260H522) θαη ζην ζχλνιφ ηνπο 

βξίζθνληαη πεξηνξηζκέλεο κεηαμχ δπν επηθαλεηψλ (100) FCC ρξπζνχ. Οη πιάθεο απνηεινχληαη (ζηελ 

αξρηθή ηνπο απεηθφληζε) απφ 10 αηνκηθά επίπεδα ρξπζνχ. 

3.1.1 Πεδία δςνάμεων 

Αλαθνξηθά κε ηηο πνιπκεξηθέο αιπζίδεο πνιπαηζπιελίνπ, νη αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ησλ αηφκσλ 

πεξηγξάθνληαη απφ δπλακηθφ TraPPE 
[23] [24]

, κνληεινπνηψληαο ηελ θάζε νκάδα κεζπιελίνπ (CH2) ή  

κεζπιίνπ (CH3) σο μερσξηζηφ ηκήκα (block) ελνπνηεκέλσλ αηφκσλ (united atoms, UA). Οη δεζκηθέο 

αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ δηαδνρηθψλ ηκεκάησλ ηεο ίδηαο αιπζίδαο πεξηγξάθνληαη απφ δπλακηθά 

έθηαζεο δεζκνχ, θάκςεο γσλίαο δεζκνχ θαη δπλακηθφ ζηξέςεο δίεδξσλ γσληψλ (torsion). Δπηπιένλ, 

ε πεξηγξαθή ησλ κε δεζκηθψλ αιιειεπηδξάζεσλ πξαγκαηνπνηείηαη κε ρξήζε δπλακηθνχ Lennard-

Jones 12-6. Ο Πίνακαρ 3.1 πεξηιακβάλεη ηηο κνξθέο θαη ηηο παξακέηξνπο ησλ δπλακηθψλ απηψλ πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ.  

 

Πίνακαρ 3.1. Παξάκεηξνη γηα ηα δπλακηθά αιιειεπίδξαζεο ηνπ. Με “X” ζπκβνιίδνληαη νκάδεο CH2 ή CH3. 

Οη παξάκεηξνη δπλακηθνχ Lennard-Jones εij and σij κεηαμχ δηαθνξεηηθψλ εηδψλ αηφκσλ i θαη j ππνινγίδνληαη 

ζχκθσλα κε ηνπο θαλφλεο ζπλδπαζκνχ ησλ Lorentz-Berthelot.
[15]
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3.1.2 Γεωμεηπία ζςζηήμαηορ 

Οη πιάθεο ρξπζνχ πνπ πεξηνξίδνπλ ην ηήγκα PE απνηεινχληαη απφ θξπζηαιιηθφ ρξπζφ νξγαλσκέλν 

ζε θπβηθφ εδξνθεληξσκέλν (FCC) πιέγκα Bravais. Ζ επηθάλεηα πάλσ ζηελ νπνία ξέεη ην πνιπκεξέο 

αληηζηνηρεί ζην (001) πεδίν ηνπ αλψηαηνπ θξπζηαιιηθνχ επηπέδνπ. Γηα ηελ απφζηαζε ηζνξξνπίαο 

κεηαμχ ησλ γεηηνληθψλ αηφκσλ Au επηιέγεηαη ε ηηκή rAu-Au = 2.885 Å, νπφηε θαη απφ ηελ γεσκεηξία 

ησλ θπςειίδσλ πξνθχπηεη 
Au-Aulat 2ra   = 4.08 Å. Ζ ζρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ησλ πιαθψλ 

ρξπζνχ θαη ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ ηνπο κεγεζψλ παξνπζηάδεηαη ζηελ Δικόνα 3.1b. 

 

 

Δικόνα 3.1 (a) Απεηθφληζε ηνπ ζπζηήκαηνο ξνήο ηήγκαηνο PE πεξηνξηζκέλνπ απφ πιάθεο ρξπζνχ κε 

λαλνδνκεκέλεο επηθάλεηεο. (b) ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε πιάθαο ρξπζνχ ζε ηνκή. Σα άηνκα είλαη 

δηαηεηαγκέλα ζε θξπζηαιιηθή δνκή (100) FCC ρξπζνχ. Σα άηνκα πνπ αλήθνπλ ζηα ηέζζεξα αλψηαηα 

επίπεδα (πνξηνθαιί ρξψκα) έρνπλ ηελ δπλαηφηεηα θίλεζεο θαη δφλεζεο, ελψ ηα ππφινηπα άηνκα (θφθθηλν 
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ρξψκα) θηλνχληαη ζπιινγηθά θαη ε εμηζψζεηο θίλεζεο γηα απηά πεξηγξάθνληαη απφ ηνλ αιγφξηζκν ησλ Miller 

et al.
[25]

 Σα άηνκα πνπ αλήθνπλ ζηελ πξψηε θαηεγνξία αηφκσλ αιιειεπηδξνχλ κεηαμχ ηνπο αιιά θαη κε ηα 

αλψηαηα θφθθηλα άηνκα κε αξκνληθά ειαηήξηα. 

Ζ θάζε επηθάλεηα ρξπζνχ, πξηλ ηνλ ζρεδηαζκφ ησλ αηειεηψλ, πξνθχπηεη απφ ηελ επαλάιεςε 

ηεο κνλαδηαίαο θπςειίδαο ζηνπο άμνλεο x, y, z θαηά 30, 15 θαη 5 θνξέο αληηζηνίρσο. Οη ηειηθέο 

δηαζηάζεηο κηαο πιάθαο είλαη ζηνπο παξαπάλσ άμνλεο (12.2, 6.1, 2.04) nm. Γηα ηε κείσζε ηνπ 

ππνινγηζηηθνχ θφζηνπο ησλ πξνζνκνηψζεσλ, ηα 3 θαηψηαηα επίπεδα θπςειίδσλ (6 αηνκηθέο 

ζηηβάδεο ρξπζνχ) αληηκεησπίδνληαη γηα ηηο πξνζνκνηψζεηο σο έλα άθακπην ζηεξεφ ζψκα, φπσο 

πξνβιέπεηαη απφ ηνλ αιγφξηζκν ησλ Miller et al.
[25]

 Σα άηνκα ζηα ππφινηπα ζηξψκαηα (2 αλψηαηα 

επίπεδα θπςειίδσλ/ 4 αηνκηθέο ζηνηβάδεο) πεξηγξάθνληαη θαλνληθά θαη νη δεζκνί ηνπο κε ηα 

ππφινηπα άηνκα (αθφκα θαη κε απηά πνπ αλήθνπλ ζην “άθακπην ζηεξεφ ζψκα”) πεξηγξάθνληαη απφ 

ηηο παξακέηξνπο ησλ Berro et al.
[26]

 

 

 

Δικόνα 3.2 (a) Κάηνςε θαη (b) ππν-γσλία απεηθφληζε κηαο λαλνδνκεκέλεο πιάθαο ρξπζνχ κε ισξίδεο 

αηειεηψλ πνπ παξνπζηάδνπλ ηα παξαθάησ ραξαθηεξηζηηθά: πιάηνο αηειεηψλ, Λd = 1.224 nm, δηαρσξηζηηθή 

απφζηαζε δηαδνρηθψλ ισξίδσλ αηειεηψλ, td = 3.06 nm, βάζνο αηειεηψλ, hd = 0.612 nm, γσλία 

πξνζαλαηνιηζκνχ αηειεηψλ, φd = 45° θαη αξηζκφο ισξίδσλ αηειεηψλ, md = 1. Σα κπιε νξζνγψληα ηκήκαηα 

αληηζηνηρνχλ ζηα φξηα ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο. (c) Σα αξηζηεξά εηθνλίδηα απεηθνλίδνπλ δηάθνξεο 

θαηαζηάζεηο ξνήο γηα ζπγθεθξηκέλα vw θαη φd. Σα δεμηά εηθνλίδηα αληηζηνηρνχλ ζηηο ίδηεο θαηαζηάζεηο 

έρνληαο κεηαζρεκαηίζεη ηηο ζπληεηαγκέλεο γηα 
f ,ref w

–v v . Οη ξνδ ρξσκαηηζκέλεο πεξηνρέο αληηζηνηρνχλ ζηα 

πςψκαηα ηεο επηθάλεηαο ρξπζνχ, ελψ νη άζπξεο ζε θνηιάδεο αηειεηψλ. Ζ vsw πεξηγξάθεη ηελ δηεχζπλζε 
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πιεπξηθήο ξνήο πνπ πξνθαιείηαη ιφγσ ησλ αηειεηψλ κε πεδίν αλαθνξάο ηελ θίλεζε ησλ πιαθψλ θαη ηα û θαη 
T

û είλαη κνλαδηαία δηαλχζκαηα γσλίαο φd θαη φatt αληηζηνίρσο. 

Ζ κέρξη ηψξα πεξηγξαθή ησλ πιαθψλ αλαθέξεηαη ζε επηθάλεηεο ρξπζνχ άλεπ αηειεηψλ. Γηα 

ηελ πεξηγξαθή ησλ λαλνδνκεκέλσλ επηθαλεηψλ απαηηείηαη επηπξφζζεηε αλάιπζε, ε νπνία 

παξνπζηάδεηαη ζηελ ζπλέρεηα. 

Οη αηέιεηεο δεκηνπξγνχληαη αθαηξψληαο πεξηνδηθέο ισξίδεο αηφκσλ ρξπζνχ απφ ηελ αξρηθή 

επηθάλεηα (pristine surface). Οη παξάκεηξνη πνπ πεξηγξάθνπλ ηηο ισξίδεο ησλ αηειεηψλ είλαη νη εμήο: 

 Πιάηνο αηειεηψλ, Λd 

 Γηαρσξηζηηθή απφζηαζε δηαδνρηθψλ ισξίδσλ αηειεηψλ, td 

 Βάζνο αηειεηψλ, hd 

 Γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ αηειεηψλ, φd (δηεχζπλζε αλαθνξάο γηα ηηο άλσ θαη θάησ επηθάλεηεο 

ν άμνλαο-x) 

Σα ραξαθηεξηζηηθά απηά κεγέζε παξνπζηάδνληαη ζηηο Δικόνα 3.2(a) θαη (b). Πέξαλ νξηζκέλσλ 

πεξηνξηζκψλ, νη παξάκεηξνη απηέο είλαη αλεμάξηεηεο κεηαμχ ηνπο θαη ιεηηνπξγνχλ σο βαζκνί 

ειεπζεξίαο γηα ηελ “θαηαζθεπή” ησλ επηθαλεηψλ. 

Έλαο απφ ηνπο θπξηφηεξνπο πεξηνξηζκνχο είλαη ε αλάγθε εθαξκνγήο πεξηνδηθψλ ζπλνξηαθψλ 

ζπλζεθψλ γηα ηηο αηέιεηεο. πγθεθξηκέλα, γηα γσλίεο πξνζαλαηνιηζκνχ, φd ≠ ±90° (φπνπ νη 

ζπλζήθεο απηέο ηζρχνπλ αλαγθαζηηθά), ε γεσκεηξία ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ ππφθεηηαη ζηνπο 

παξαθάησ πεξηνξηζκνχο: 

 

1

d d dtan ,    
y

x

L
k k

L
   

  
   3.1 

 
d d d d

d

cos ,    
yL

t m
m

   

 3.2 

κε ην kd λα είλαη νπνηνζδήπνηε ξεηφο αξηζκφο (κε ζεηηθφ ή θαη αξλεηηθφ πξφζεκν) θαη ην md λα είλαη 

ν αξηζκφο ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ πνπ δηέξρνληαη απφ ην θνπηί πξνζνκνίσζεο. 

Σα κεγέζε td θαη φd ιακβάλνπλ δηαθξηηέο ηηκέο εμαηηίαο ηνπ πεξηνξηζκνχ ηεο πεξηνδηθφηεηαο 

ησλ αηειεηψλ. Οη ισξίδεο αηειεηψλ νθείινπλ λα ζρεκαηίδνπλ ζπλερείο πνξείεο κε ηηο πεξηνδηθέο 

εηθφλεο ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο, ρσξίο λα ηέκλνπλ ε κία ηελ άιιε θαη δηαηεξψληαο ηνλ 

επηπξφζζεην πεξηνξηζκφ Λd ≤ td , ψζηε λα κελ ππάξρεη ζπλεπηθάιπςε ησλ ισξίδσλ. 

Οη δηεπζχλζεηο ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ παίδνπλ θαζνξηζηηθφ ξφιν ζηελ θαηεχζπλζε ηεο ξνήο 

ζηηο πεξηνρέο ηνπ ηήγκαηνο θνληά ζηνπο ηνίρνπο. Mπνξεί θαλείο λα πεξηγξάςεη ην θαηλφκελν πνπ 

παξαηεξείηαη φηαλ νη λαλνδνκεκέλεο πιάθεο θηλνχληαη πάλσ ζην πνιπκεξέο θαηά ηελ δηεχζπλζε x, 
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σο ζπγθέληξσζε ησλ αιπζίδσλ αλάκεζα ζηα πςψκαηα ηεο επηθάλεηαο θαη εμαλαγθαζκφ ηνπ 

πνιπκεξνχο λα θηλεζεί πξνο δηεχζπλζε παξάιιειε ζηηο αηέιεηεο (“sweeping motion”). 

Δλαιιαθηηθά, αλ ζεσξήζνπκε σο πεδίν αλαθνξάο ηελ θίλεζε κηαο πιάθαο, ηφηε ην ηήγκα ζα 

εκθαλίδεη ξνή πξνο ηα πίζσ παξάιιεια κε ηηο ισξίδεο αηειεηψλ. Σν παξαπάλσ θαηλφκελν νθείιεηαη 

ζηε ζπληζηψζα ηεο ηαρχηεηαο αληίζηξνθεο ξνήο πνπ είλαη θάζεηε ζηε δηεχζπλζε θίλεζεο ησλ 

πιαθψλ. 

πλεπψο, πξνθχπηεη φηη αλάινγα κε ην πξφζεκν ηεο φd θαη ηελ δηεχζπλζε ηεο ηαρχηεηαο, vw, 

γηα θάζε πιάθα, ε ξνή ηνπ πνιπκεξνχο κπνξεί λα νδεγεζεί πξνο κηα ζεηηθή ή αξλεηηθή θαηεχζπλζε 

θάζεηε ζην δηάλπζκα ηεο vw. Ζ δηεχζπλζε πιάγηαο ξνήο αλαθνξηθά κε ηελ θηλνχκελε πιάθα 

ζπκβνιίδεηαη κε ην δηάλπζκα vsw. Όπσο δηαθαίλεηαη ζηελ Δικόνα 3.2c, γηα πεξηπηψζεηο φπνπ ε φd 

είλαη ζεηηθή, ε ξνή νδεγείηαη πξνο ηελ +y ή –y θαηεχζπλζε φηαλ πιάθεο θηλνχληαη πξνο ην –x ή ην 

+x, αληηζηνίρσο. Γηα αξλεηηθέο φd, ηζρχεη ε αλάπνδε εμάξηεζε ηεο θαηεχζπλζεο ξνήο. Γηα ηελ 

δηεπθφιπλζε ησλ ζπγθξίζεσλ κεηαμχ δηαθφξσλ επηθαλεηψλ θαη θαηαζηάζεσλ ξνήο, ζα 

ρξεζηκνπνηείηαη ην κέγεζνο ηεο γσλίαο πξνζβνιήο (angle of attack),  att   –90 ,  90     πνπ εθθξάδεη 

ηελ θαηεχζπλζε ηεο πιάγηαο ξνήο ζε κεηαζρεκαηηζκέλεο ζπληεηαγκέλεο,
 

T

swv
 
, σο πξνο ην δηάλπζκα 

αλαθνξάο ξνήο (reference fluid flow vector). Σν δηάλπζκα απηφ αληηζηνηρεί ζηελ ηαρχηεηα ξνήο ππφ 

ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο πιήξνπο νιίζζεζεο ζε επηθάλεηα άλεπ αηειεηψλ. Δπνκέλσο, γηα απηφ ηζρχεη 

f,ref w v v . 

 Έρνληαο πιένλ νξίζεη ηε γσλία πξνζβνιήο ησλ αηειεηψλ, παξαηεξεί θαλείο φηη γηα ζεηηθέο 

(αξλεηηθέο) ηηκέο ηεο φd, εκθαλίδεηαη ζην ζχζηεκα ηάζε γηα πιάγηα ξνή πξνο ηελ +y ( –y) 

δηεχζπλζε, αλεμαξηήησο ηεο θαηεχζπλζεο ηεο ηαρχηεηαο ησλ ηνίρσλ. Πεξηπηψζεηο κε-ζπκκεηξίαο 

ησλ επηθαλεηψλ φπνπ γηα ηηο ισξίδεο αηειεηψλ ηζρχεη    bottom top

att attsgn , ,      ή (   ) , ζα 

αλαθέξνληαη ζηελ παξνχζα εξγαζία ψο αληηζπκκεηξηθέο, εμαηηίαο ηεο ηδηφηεηάο ηνπο λα πξνθαινχλ 

ξνή ηνπ ηήγκαηνο ζηνλ άμνλα y. Αληηζέησο, νη πεξηπηψζεηο γηα ηηο νπνίεο ηζρχεη 

   bottom top

att attsgn , ,     ή  , 
 
ζα αλαθέξνληαη σο ζπκκεηξηθέο, θαζψο πξνθαινχλ κεδεληθή 

ζπλνιηθή ξνή ζηνλ άμνλα y. ηνλ πίλαθα πνπ αθνινπζεί ζπλνςίδνληαη απηά ηα πνξίζκαηα. Αμίδεη 

επίζεο λα ζεκεησζεί φηη γηα ηελ δηεχζπλζε πιάγηαο ξνήο, vsw , πνπ ζπκπεξηιακβάλεηαη ζηελ 

ηειεπηαία ζηήιε, αλ αζξνηζηνχλ δηαλπζκαηηθά ηα κεγέζε γηα ηηο δχν πιάθεο, ηφηε θαηαιήγνπκε πάιη 

ζηα ζπκπεξάζκαηα γηα ηελ ξνή θαηά ηνλ άμνλα y γηα ζπκκεηξηθέο θαη αληηζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο. 
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Πίνακαρ 3.2. πλδπαζκνί κεηαμχ ησλ πξνζήκσλ ησλ φd γηα ηηο επηθάλεηεο ζηελ άλσ θαη θάησ πιάθα θαη νη 

αληίζηνηρεο γσλίεο πξνζβνιήο, γηα άλσ θαη θάησ πιάθεο πνπ θηλνχληαη πξνο ηηο +x θαη –x δηεπζχλζεηο 

αληηζηνίρσο. Σα βέιε ζηελ ηειεπηαία ζηήιε αληηζηνηρνχλ ζηα δηαλχζκαηα πιάγηαο ξνήο, vsw, ζηελ πεξίπησζε 

πνπ |φd| = 45°. 

symmetry  bottom top

d d
sgn ,    bottom top

att att
sgn ,    bottom top

sw sw,v v
 

antisymmetric (– , +) (+, +) (↖, ↗) 

antisymmetric (+ , –) (– , –) (↙, ↘) 

symmetric (– , –) (+ , –) (↖ , ↘)  

symmetric (+ , +) (– , +) (↙ , ↗) 
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3.2 Λεπηομέπειερ Πποζομοίωζηρ  

Οη αηνκηζηηθέο πξνζνκνηψζεηο πξαγκαηνπνηήζεθαλ ζε ηέζζεξα ζηάδηα: 

1. Γεκηνπξγία (generation) ηνπ πνιπκεξηθνχ ηήγκαηνο 

2. Πξνζνκνηψζεηο Monte Carlo 

3. Δθαξκνγή ησλ αηειεηψλ  

4. Πξνζνκνηψζεηο Μνξηαθήο Γπλακηθήο (Molecular Dynamics).  

ην πξψην ζηάδην δεκηνπξγείηαη ε αξρηθή απεηθφληζε ηνπ ηήγκαηνο πνιπαηζπιελίνπ. πλνιηθά 

παξάγνληαη 106 αιπζίδεο PE C260 κε ηελ εθαξκνγή ηνπ Amorphous Builder program 
[27] [28] [29]

 ζην 

παθέην MAPS v.4.3 .
[30]

 Καηά ηελ δηαδηθαζία απηή πεξηνδηθέο ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο εθαξκφδνληαη 

ζηηο δηεπζχλζεηο ησλ αμφλσλ xy, ελψ δελ επηβάιιεηαη πεξηνδηθφηεηα θαηά ηνλ άμνλα z. Με ηνλ 

ηξφπν απηφ, ε αξρηθή δηακφξθσζε ζρεκαηίδεη έλα πκέλην (film) πνιπαηζπιελίνπ. 

ην ζηάδην ησλ πξνζνκνηψζεσλ Monte Carlo, ην πνιπκεξηθφ ηήγκα ππφθεηηαη ζε δηαδηθαζία 

εμηζνξξφπεζεο (equilibration) κε πξνζνκνηψζεηο Monte Carlo κεηαβαιιφκελεο ζπλδεζηκφηεηαο 

(connectivity-altering Monte Carlo).
[27] [28] [29]

 ε απηέο ηηο πξνζνκνηψζεηο, νη ηνίρνη πνπ πεξηνξίδνπλ 

ην πνιπκεξηθφ ηήγκα είλαη αθίλεηνη θαη ζην ζχζηεκα πξαγκαηνπνηείηαη ραιάξσζε ππφ Τ = 450 K. 

Οη αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ηνπ πνιπκεξνχο θαη ησλ ηνηρσκάησλ ρξπζνχ πεξηγξάθνληαη απφ ηε 

κέζνδν πνπ πξνηείλεηαη απφ ηνπο Mansfield θαη Theodorou
[31]

 αμηνπνηψληαο ηεο παξακέηξνπο ηνπ 

Steele.
[32]

 Άιια ζηνηρεία ηνπ αιγνξίζκνπ είλαη φηη γηα ηηο δηνξζψζεηο καθξηλψλ αιιειεπηδξάζεσλ 

(tail corrections) κεηαμχ ησλ UA ηνπ πνιπκεξνχο, γίλεηαη ρξήζε ηεο κεζνδνινγίαο SCF-ATC φπσο 

απηή πξνηείλεηαη ζηελ αλαθνξά [33] θαη εθαξκφδεηαη ε κέζνδνο κεξνιεπηηθήο δεηγκαηνιεςίαο 

βαζηζκέλε ζηελ απφζηαζε, πνπ αλαπηχρζεθε απφ ηνπο Pandey θαη Doxastakis 
[32]

, θαη ε νπνία 

νδεγεί ζε ζπρλφηεξε δεηγκαηνιεςία θνληά ζηηο ζηεξεέο επηθάλεηεο. 

ηε ζπλέρεηα, γηα ηνλ ζρεκαηηζκφ ισξίδσλ αηειεηψλ ζηελ επηθάλεηα ηνπ ρξπζνχ, γίλεηαη ρξήζε 

ησλ δπλαηνηήησλ νκαδηθήο επεμεξγαζίαο αηφκσλ ζην παθέην LAMMPS.
[34]

 Έρνληαο σο ζηφρν κηα 

ηειηθή απεηθφληζε, επηιέγνληαη θαηάιιειεο δηαζηάζεηο παξαιιειεπηπέδσλ, έηζη ψζηε λα 

ζπκπεξηιακβάλνληαη εληφο ηνπο ηα άηνκα ησλ αλσηάησλ επηπέδσλ ρξπζνχ, ε αθαίξεζε ησλ νπνίσλ 

νδεγεί ζηελ επηδεηνχκελε λαλνδνκεκέλε επηθάλεηα. 

Σν ηειεπηαίν ζηάδην είλαη απηφ ησλ πξνζνκνηψζεσλ Μνξηαθήο Γπλακηθήο. Δθεί ην ζχζηεκα 

ραιαξψλεη πάλσ ζηηο επηθάλεηεο ρξπζνχ αξρηθά ζε T = 450 K θαη ζηελ ζπλέρεηα ζε P = 1 atm 

(εθαξκνδφκελε θάζεηα ζηηο πιάθεο), γηα πεξίπνπ 4 ns. ηελ ζπλέρεηα, πξαγκαηνπνηείηαη δεχηεξε 

πξνζνκνίσζε MD, θαηά ηελ νπνία εθαξκφδνληαη ζπλζήθεο ξνήο Couette ζην πνιπκεξέο, δίλνληαο 

ζηαζεξέο κεηαθνξηθέο ηαρχηεηεο ζηηο πιάθεο θαηά ηνλ άμνλα x θαη πξνο αληίζεηεο θαηεπζχλζεηο γηα 
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ησλ άλσ θαη θάησ ηνίρν. Οη πξνζνκνηψζεηο απηέο πξαγκαηνπνηνχληαη γηα ηνπιάρηζηνλ 32 ns. Γηα 

ιεπηνκέξεηεο ησλ ηερληθψλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζε απηφ ην ζηάδην, ν αλαγλψζηεο κπνξεί λα 

αλαηξέμεη ζηελ αλαθνξά [15] . Όιεο νη MD πξνζνκνηψζεηο πξαγκαηνπνηήζεθαλ θάλνληαο ρξήζε 

ηνπ παθέηνπ LAMMPS. 

 

3.3 Αλγόπιθμοι Δπεξεπγαζίαρ Αποηελεζμάηων 

Γηα ηελ αλάιπζε ησλ απνηειεζκάησλ ησλ πξνζνκνηψζεσλ ή θαη ηελ θαηαλφεζε ηεο εμέιημεο ηνπ 

ζπζηήκαηνο ήηαλ απαξαίηεηε ε αλάπηπμε επηπξφζζεησλ αιγνξίζκσλ. ηελ ελφηεηα απηή ζα 

αλαιπζνχλ εθηελψο νη δχν θπξηφηεξνη απηψλ, πνπ κπνξνχλ λα βξνπλ εθαξκνγή θαη ζε πεξηπηψζεηο 

εθηφο ησλ πιαηζίσλ ηεο δηπισκαηηθήο απηήο εξγαζίαο. 

3.3.1 Ποζοηικοποίηζη ηος πποζαναηολιζμού ηων ημημάηων πολςμεπικών 

αλςζίδων ζε διεπιθάνειερ. 

Ζ δπλαηφηεηα πνζνηηθνπνίεζεο ηνπ πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ αιπζίδσλ πάλσ ζε δηεπηθάλεηεο είλαη 

ηδηαίηεξα ρξήζηκε, φπσο ζα δεηρζεί θαη ζηε ζπλέρεηα. Ζ γλψζε ησλ ιεπηνκεξεηψλ ηεο θξπζηαιιηθήο 

νξγάλσζεο, ηφζν γηα ηελ αξρηθή απεηθφληζε ηνπ πνιπκεξνχο, φζν θαη γηα νπνηνδήπνηε ελδηάκεζν 

ζηάδην ζε κηα πξνζνκνίσζε κπνξεί λα καο παξάζρεη πνιχηηκεο πιεξνθνξίεο γηα ηα θαηλφκελα πνπ 

πξαγκαηνπνηνχληαη ζην ζχζηεκα. 

Ζ πνζνηηθνπνίεζε ησλ γσληψλ πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ αιπζίδσλ γίλεηαη κέζσ ηνπ 

ππνινγηζκνχ ηνπ ηαλπζηή γπξνζθνπηθήο αθηίλαο (gyration tensor) ηκεκάησλ ησλ αιπζίδσλ. 

 
  , , , , ,

1

1 jN

j i j i j

ij

S r r r r
N

    


  
 3.3 

Σν j ππνδειψλεη έλα ηκήκα αιπζίδαο απνηεινχκελν απφ Νj ζηνηρεία. To i κεηξεί ηα επηκέξνπο 

ζηνηρεία ηνπ ηκήκαηνο j ,ελψ ηα ri,α θαη ,jr   
είλαη, αληηζηνίρσο, ε ζπληεηαγκέλε ηνπ ζηνηρείνπ i θαη 

ηνπ θέληξνπ κάδαο ηνπ ηκήκαηνο j , ζηελ δηεχζπλζε α. 

Έρνληαο νξίζεη ην κέγεζνο απηφ, ε γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ ηνπ ηκήκαηνο αιπζίδαο, j, σο πξνο 

ηνλ άμνλα x κπνξεί λα ππνινγηζηεί σο εμήο: 

 
 1

ifc, tan sgn
yy

j xy

xx

S
S

S
 

 
  

 
   3.4 

ηελ ζρέζε απηή ππνινγίδεηαη θαη ην πξφζεκν ηεο γσλίαο φifc,j , κηα πνιχ ρξήζηκε πιεξνθνξία φπσο 

ζα αλαδεηρζεί ζηελ ζπλέρεηα. 
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Τπνινγίδνληαο ηηο γσλίεο απηέο γηα φια ηα ηκήκαηα αιπζίδσλ ζε κηα πεξηνρή ηνπ πνιπκεξνχο, 

είκαζηε πιένλ ζε ζέζε λα εμαγάγνπκε κεγέζε γηα ηελ θαηαλνκή ησλ γσληψλ ζηελ πεξηνρή εθείλε. 

Έλα απφ ηα ζεκαληηθφηεξα κεγέζε πνπ επηζπκνχκε λα γλσξίδνπκε γηα ην ππφ εμέηαζε ζχζηεκα ηνπ 

πνιπκεξνχο ζε απηήλ ηελ εξγαζία, είλαη ν κέζνο φξνο ησλ γσληψλ ηνπ ζηξψκαηνο ηνπ PE θνληά ζηηο 

δηεπηθάλεηεο ρξπζνχ: 

 

ifc

ifc ifc,

1ifc

1
N

j

jN
 



 
 3.5 

θαη ε ηππηθή απφθιηζε απηνχ ηνπ κεγέζνπο, 

 
 

ifc 2

ifc ifc, ifc

1ifc

1
N

j

jN
  



 
 3.6 

Τπνινγίδνληαο ην κέγεζνο απηφ, ιακβάλνπκε ρξήζηκεο πιεξνθνξίεο γηα ην ζπλνιηθφ 

πξνζαλαηνιηζκφ ησλ αιπζίδσλ ζε θξπζηαιιηθά επίπεδα πάλσ ζηελ επηθάλεηα, σο πξνο ηνλ άμνλα x. 

Γηα ηελ δηεπθφιπλζε ησλ ζπγθξίζεσλ κεηαμχ δηαθνξεηηθψλ πεξηπηψζεσλ, νη ηηκέο ησλ φifc ζα 

ππνινγίδνληαη κε κεηαζρεκαηηζκφ ησλ ζπληεηαγκέλσλ σο πξνο ην δηάλπζκα αλαθνξάο ξνήο ηεο 

επηθάλεηαο. ε πξαθηηθνχο φξνπο, ην πξφζεκν ηεο φifc αληηζηξέθεηαη φηαλ εμεηάδνληαη επηθάλεηεο 

πνπ αλήθνπλ ζε άλσ πιάθεο (θαη δηαηεξείηαη γηα ηηο θάησ). 

Πέξαλ ηνπ ππνινγηζκνχ απηψλ ησλ κεγεζψλ γηα κηα αιπζίδα (ή ηα ηκήκαηά ηεο), ελδηαθέξνλ 

έρεη θαη ε θαηεγνξηνπνίεζε ησλ αιπζίδσλ (ή ησλ ηκεκάησλ). Δηδηθφηεξα, νκαδνπνηψληαο ηεο κε 

παξάγνληα ηελ γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ ηνπο, είκαζηε ζε ζέζε λα πξνζδηνξίζνπκε ηελ θαηαλνκή 

ηνπ πνιπκεξνχο ζε επηκέξνπο θξπζηαιιηθέο πεξηνρέο ζπγθεθξηκέλνπ πξνζαλαηνιηζκνχ. 

Ο αιγφξηζκνο πνπ αθνινπζεί ζρεδηάζηεθε κε απηφλ ην ζηφρν θαη εμεηάδεη φια ηα ηκήκαηα ησλ 

αιπζίδσλ πνπ βξίζθνληαη θνληά ζηελ επηθάλεηα ηνπ ρξπζνχ, νκαδνπνηψληαο ηα βάζεη θξηηεξίσλ 

απφζηαζεο θαη γσληψλ πξνζαλαηνιηζκνχ. Παξαθάησ παξνπζηάδνληαη ηα βαζηθά ζηνηρεία θαη 

βήκαηα ηνπ αιγνξίζκνπ. 

Δπηιέγεηαη κήθνο ηκεκάησλ αιπζίδσλ, Νseg , δηαηξέηεο ηνπ ζπλνιηθνχ κήθνπο ησλ αιπζίδσλ, 

Νchain (λα ηζρχεη Nchain mod Nseg = 0). Γηα θάζε ζηηγκηφηππν ηεο πξνζνκνίσζεο εθαξκφδεηαη ε 

παξαθάησ δηαδηθαζία: 

1. Αξρηθά εληνπίδνληαη φια ηα ηκήκαηα πνπ βξίζθνληαη εληφο ηεο εμεηαδφκελεο πεξηνρήο: κηαο 

ζηνηβάδαο πάρνπο Γz πάλσ απφ ηελ επηθάλεηα. Αλ |zcm,i – zs| < Γz , ηφηε γίλεηαη αλάζεζε ηνπ 

ηκήκαηνο i ζε ιίζηα (Cifc) πνπ ζπκπεξηιακβάλεη φια ηα ηκήκαηα πνπ αλήθνπλ ζε απηήλ ηελ 

ζηνηβάδα. 
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2. Έπεηηα, νξίδνληαη νη θξπζηαιιηθέο πεξηνρέο κέζα απφ κηα δηαδηθαζία “αληηδξάζεσλ”. Καηά 

ηελ εμέιημε ησλ “αληηδξάζεσλ”, ηα ηκήκαηα κπνξνχλ λα βξίζθνληαη ζε κία απφ ηηο ηξείο 

δπλαηέο θαηαζηάζεηο: (i) unreacted (δελ “αληέδξαζαλ”), (ii) react_next (“αληηδξνχλ” ζηελ 

ζπλέρεηα) θαη (iii) reacted (“αληέδξαζαλ” ήδε). ηελ αξρή ηεο δηαδηθαζίαο, φια ηα ηκήκαηα 

ζηελ Cifc ζεσξνχληαη unreacted. 

3. Ζ ιίζηα ησλ unreacted ηκεκάησλ δηαηξέρεηαη ζπλερψο (indefinite loop). ε πεξίπησζε πνπ 

αδεηάζεη, ν αιγφξηζκνο νινθιεξψλεηαη, αιιηψο ε δηαδηθαζία πξνρσξεί ζην ζηάδην (4). 

4. Δπηιέγεηαη έλα ηκήκα απφ ηε ιίζηα ησλ unreacted ηκεκάησλ. Έζησ “ref” ην πξνζσξηλφ 

φλνκα ηνπ ηκήκαηνο απηνχ. ηελ ζπλέρεηα επηηεινχληαη ηα εμήο βήκαηα: 

a. ην ηκήκα “ref” πξνζάπηεηαη έλα λέν φλνκα (id), ραξαθηεξηζηηθφ ηεο θξπζηαιιηθήο 

πεξηνρήο ζηελ νπνία αλήθεη ην “ref”, έζησ “cr_ref”. 

b. Σν ηκήκα “ref” κεηαθηλείηαη απφ ηελ ιίζηα unreacted ζηελ ιίζηα react_next. 

c. Ζ γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ ηεο θξπζηαιιηθήο πεξηνρήο “cr_ref” ιακβάλεη ηελ ηηκή 

ηεο γσλίαο πξνζαλαηνιηζκνχ ηνπ ηκήκαηνο “ref” (ππνινγίδεηαη απφ ηελ  

εμίζσζε 3.5). 

5. Ζ ιίζηα ησλ react_next ηκεκάησλ δηαηξέρεηαη ζπλερψο. ε πεξίπησζε πνπ αδεηάζεη, ν 

αιγφξηζκνο κεηαβαίλεη ζην ζηάδην (3), αιιηψο ε δηαδηθαζία πξνρσξά ζην ζηάδην (6). 

6. Έλα ηκήκα επηιέγεηαη απφ ηελ ιίζηα react_next. Έζησ “A” ην πξνζσξηλφ φλνκα ηνπ 

ηκήκαηνο απηνχ. 

7. Όια ηα ηκήκαηα ζηελ ιίζηα unreacted ζπγθξίλνληαη κε ην ηκήκα “A”. Έζησ “B” ην φλνκα 

θάζε ηκήκαηνο ζηελ ιίζηα απηή. 

Γηα θάζε ζχγθξηζε, άλ ηζρχνπλ νη παξαθάησ πξνυπνζέζεηο: 

 
 A B tol ifc,A ifc,B ifc,A ifc,B ifc,tol| |  and min – ,180 – –  r        r r

  
Σφηε ην ηκήκα “B” ιακβάλεη ην “id” ηεο θξπζηαιιηθήο πεξηνρήο ζηελ νπνία αλήθεη 

ην ηκήκα “A” θαη ην ηκήκα “B” κεηαθηλείηαη απφ ηελ ιίζηα unreacted ζηελ ιίζηα 

react_next. 

8. Σν ηκήκα “Α” κεηαθηλείηαη απφ ηελ ιίζηα react_next ζηελ ιίζηα reacted. Ο αιγφξηζκνο 

επηζηξέθεη ζην βήκα (5). 

 

Με ηελ νινθιήξσζε ηνπ αιγνξίζκνπ, φια ηα ηκήκαηα αιπζίδσλ ζηελ εμεηαδφκελε πεξηνρή έρνπλ 

νκαδνπνηεζεί ζε ιίζηεο θξπζηαιιηθψλ πεξηνρψλ. Γηα ηελ νξζή θαηεγνξηνπνίεζε ησλ αιπζίδσλ, 

απαηηείηαη θαηάιιειε επηινγή παξακέηξσλ, βάζεη ησλ νπνίσλ ν αιγφξηζκνο ζα δξάζεη πάλσ ζηελ 



20 

 

απνηειέζκαηα ηεο πξνζνκνίσζεο. ην ζπγθεθξηκέλν ζχζηεκα, ε ηειηθή επηινγή ησλ παξακέηξσλ 

είλαη σο εμήο: Γz = 5.5 Å, Nseg = 10 (united atom blocks κεζπιελίνπ), rtol = 15.4 Å θαη φifc,tol = 30°. 

3.3.2 Δκηίμηζη ηηρ μέζηρ ηεηπαγωνικήρ ηπασύηηηαρ επιθανειών ζε αηομικό 

επίπεδο. 

Ζ δπλαηφηεηα ππνινγηζκνχ ηεο ηξαρχηεηαο κηαο επηθάλεηαο ζε επίπεδν λαλνθιίκαθαο παξνπζηάδεη 

ηδηαίηεξν ελδηαθέξνλ θαηά ηελ εμέηαζε θαηλνκέλσλ πνπ εμαξηψληαη ζε κεγάιν βαζκφ απφ 

δηεπηθαλεηαθέο αιιειεπηδξάζεηο. Ηδηαίηεξα γηα ηα θαηλφκελα νιίζζεζεο ησλ ζπζηεκάησλ ζηελ 

παξνχζα εξγαζία, ε ηξαρχηεηα ησλ επηθαλεηψλ αιιά θαη ν πξνζδηνξηζκφο ησλ αηφκσλ πνπ 

απαξηίδνπλ κηα επηθάλεηα είλαη ζεκαληηθά εξγαιεία γηα ηελ αλάιπζε ησλ απνηειεζκάησλ.  

Γηα ηελ θάζηξσζε κηαο κεζφδνπ ππνινγηζκνχ ηεο ηξαρχηεηαο, ζα πξέπεη αξρηθά λα δνζεί ε 

αλαιπηηθή έθθξαζε κηαο επηθάλεηαο. Έζησ επηθάλεηα  SR  , πξνζαλαηνιηζκέλε κε ηέηνηνλ ηξφπν σο 

πξνο ην επίπεδν z = 0 έηζη ψζηε ε κέζε απφζηαζε ησλ πξνβνιψλ ( zS ) φισλ ησλ ζεκείσλ ηεο 

επηθάλεηαο ζην 0zR  λα είλαη ε ειάρηζηε δπλαηή. ε απηήλ ηελ πεξίπησζε, ε επηθάλεηα  SR  ζα 

είλαη θαηα κέζν φξν πξνζαλαηνιηζκέλε παξάιιεια ζην 0zR . Ζ ελεξγή ζέζε ηεο επηθάλεηαο σο 

πξνο ην 0zR  κπνξεί λα ππνινγηζηεί δηακέζνπ ηνπ θέληξνπ κάδαο ηεο σο πξνο ηελ επηθάλεηα 

πξνβνιήο: 

 

1
d ~a i i i

i ia

z z a w z w
 

  
S SS

S

C CR
S

 3.6 

Ο φξνο S είλαη ην εκβαδφλ ηεο επηθάλεηαο  SR . Καη ε κέζε ηεηξαγσληθή ηξαρχηεηα ηεο επηθάλεηαο, 

2hS , ππνινγίδεηαη σο εμήο: 

 

   
2 22 1

d ~a i i i

i ia

h z z a w z z w
 

   
S SS

S S S

C CR
S

 3.7 

    Σα δεχηεξα ζθέιε ησλ εμηζψζεσλ 3.6 θαη 3.7 απνηεινχλ ηελ έθθξαζε ησλ ζρέζεσλ γηα αζπλερείο 

επηθάλεηεο. ε απηέο ηηο πεξηπηψζεηο, ε επηθάλεηα αληηκεησπίδεηαη πξνζεγγηζηηθά σο έλα ζχλνιν nS

ζεκείσλ  1,2,..,nS SC  ηεο  SR  θαη ηφηε ε ζέζε ( zS ) θαη ε κέζε ηεηξαγσληθή ηξαρχηεηα 
2hS  

ηεο ππνινγίδεηαη απφ δεμηά ζθέιε ησλ παξαπάλσ εμηζψζεσλ. 

Γηα ηνλ ππνινγηζκφ, ινηπφλ, ηεο ηξαρχηεηαο κηα επηθάλεηαο ζηεξενχ ζψκαηνο απαηηνχληαη νη 

ζπληεηαγκέλεο ησλ επηθαλεηαθψλ αηφκσλ. πλεπψο, ζα πξέπεη αξρηθά λα νξηζηεί νξζά ην ζχλνιν 
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ησλ επηθαλεηαθψλ αηφκσλ. Ζ απινχζηεξε πξνζέγγηζε είλαη λα ζεσξεζνχλ επηθαλεηαθά ηα άηνκα 

απηά πνπ δελ παξνπζηάδνπλ άιια άηνκα απφ πάλσ ηνπο θαη λα δνζνχλ ζε απηά ίζα βάξε (

 1 ,iw i   SC ). Μηα ηέηνηα ζεψξεζε κπνξεί λα γίλεη ηδηαίηεξα πξνβιεκαηηθή φηαλ ζην ζχζηεκα 

ππάξρνπλ αηέιεηεο, θαζψο, γηα παξάδεηγκα ζηελ πεξίπησζε ηνπ FCC ρξπζνχ, ε αθαίξεζε ελφο 

αηφκνπ απφ ηελ αλψηαηε ζηνηβάδα, επηηξέπεη ζε έλα άηνκν ηεο ηξίηεο ζηηβάδαο λα ζεσξεζεί σο 

επηθαλεηαθφ άηνκν κε ην ίδην βάξνο φπσο θαη ηα ππφινηπα. Ζ πνιππινθφηεηα ηνπ νξηζκνχ ηεο 

επηθάλεηαο ζε αηνκηζηηθφ επίπεδν επηηάζζεη ηελ ζεψξεζε ελφο πην πεξίπινθνπ θαη απζηεξνχ 

νξηζκνχ. 

 

 

Δικόνα 3.3 (a) Απεηθφληζε ησλ ζπλφξσλ κηαο ισξίδαο αηειεηψλ (hd = 2.04 Å, φd ~ 26.6°) ζε θάηνςε. Ζ 

ρξσκαηηθή απεηθφληζε θάζε αηφκνπ αληηζηνηρεί ζην βάξνο πνπ παξνπζηάδεη θαηά ηε ζεψξεζε ηεο επηθάλεηαο 

(έλζεην ππφκλεκα). Σν άζπξν πιέγκα αληηζηνηρεί ζηα φξηα ησλ voxels πνπ αλαηίζεληαη ζηα άηνκα ρξπζνχ, 

κήθνπο πιεπξάο di=alat=4.08 Å. (b) Γηδηάζηαην αλάινγν κηαο 1D επηθάλεηαο θαη (c) κηα αληίζηνηρε αλάιπζε 

ζε επηθάλεηα πνπ πξνθχπηεη απφ ηνκή ελφο ηεηξαγσληθνχ θξπζηαιιηθνχ πιέγκαηνο Bravais θαη πεξηζηξνθή 

ησλ αμφλσλ έηζη ψζηε ην δηάλπζκα 1 23 r a a λα ζπκπίπηεη κε ηνλ άμνλα x.Σα βάξε έρνπλ ππνινγηζηεί απφ 

ηα πνζνζηά επηθάλεηαο έθζεζεο ησλ αηφκσλ, φπσο απηά πξνθχπηνπλ απφ ηελ αλάζεζε voxel κήθνπο πιεπξάο 

4.08 Å. 

Ο νξηζκφο ν νπνίνο επηιέγεηαη γηα ηα επηθαλεηαθά άηνκα έρεη σο θξηηήξην θαηεγνξηνπνίεζεο ησλ 

αηφκσλ θαη αλάζεζεο ησλ βαξψλ, ηα πνζνζηά έθζεζεο ηεο επηθάλεηαο ησλ αηφκσλ πάλσ ζηελ 

δηεπηθάλεηα. Ζ επηθάλεηα έθζεζεο (exposure area), ai , ππνινγίδεηαη κέζα απφ ηελ παξαθάησ 

δηαδηθαζία: 

ε θάζε άηνκν ηνπ θξπζηάιινπ γίλεηαη αλάζεζε ελφο ηξηδηάζηαηνπ ζηνηρείνπ φγθνπ, ζρήκαηνο 

νξζνχ ηεηξαγσληθνχ πξίζκαηνο, πιεπξάο βάζεο di , θαη ην νπνίν νλνκάδεηαη voxel. Οη επηθάλεηεο 

έθζεζεο ησλ αηφκσλ ππνινγίδνληαη βάζεη ηεο επηθάιπςεο ησλ πξνβνιψλ ησλ voxels ζε δηεχζπλζε 
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θάζεηε ζηελ δηεπηθάλεηα. Κάζε άηνκν αληηπξνζσπεχεηαη απφ ην ηελ πξνβνιή ηνπ voxel ηνπ, 

αθξηβψο πάλσ απφ απηφ, θαη ζε πεξίπησζε κεδεληθήο επηθάιπςεο, ε ai ιακβάλεη ηελ κέγηζηε δπλαηή 

ηηκή (= di
2
), ελψ γηα πιήξε επηθάιπςε, ε ai =0. Έλα ηέηνην παξάδεηγκα παξνπζηάδεηαη ζηελ Δηθφλα 

3.3. (a). 

Ζ ινγηθή εμέιημε απηήο ηεο πξνζέγγηζεο είλαη ην λα πξνζδψζνπκε βάξε ζηα άηνκα, ίζα κε ην 

πνζνζηφ ηεο επηθάλεηαο έθζεζήο ηνπο σο πξνο ηε κέγηζηε δπλαηή επηθάλεηα έθζεζε ησλ κηθξφηεξσλ 

αηφκσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηελ θξπζηαιιηθή επηθάλεηα: 

 ,min

i
i n

i

a
w

d


 3.8 

 Σν di,min είλαη ε κηθξφηεξε αηνκηθή δηάκεηξνο φισλ ησλ αηφκσλ ηεο επηθάλεηαο θαη ην n εθθξάδεη 

ηε δηάζηαζε ηνπ ππφ εμέηαζε ζπζηήκαηνο (Γηα n = 1, γξακκή αηφκσλ, θαη γηα n = 2, επηθάλεηα 

αηφκσλ). Με ηελ έθθξαζε ηνπ πνζνζηνχ έθζεζεο ψο πξνο ηελ di,min εμαζθαιίδεηαη φηη ε επίδξαζε 

ησλ κεγαιχηεξσλ αηφκσλ ζηελ επηθάλεηα είλαη ηζρπξφηεξε απηήο ησλ κηθξφηεξσλ αηφκσλ. 

ηα πιαίζηα ηεο εξγαζίαο απηήο αλαπηχρζεθε αιγφξηζκνο πνπ λα αθνινπζεί απηά ηα βήκαηα 

πξνο εμαγσγή ηεο ζέζεο, ηεο κέζεο ηεηξαγσληθήο ηξαρχηεηαο ηεο επηθάλεηαο θαη ηεο ζπλεηζθνξάο 

θάζε αηφκνπ ζε απηή (ζηε SC  αλήθνπλ φζα ηα άηνκα έρνπλ κε-κεδεληθά βάξε). Σξνθνδνηείηαη απφ 

ηηο ζέζεηο θαη ηηο δηαζηάζεηο ησλ αηφκσλ ζηελ θξπζηαιιηθή επηθάλεηα θαζψο θαη κε ηελ δξαζηηθή 

δηάκεηξν, di , κε ηελ νπνία πξαγκαηνπνηείηαη ε αλάιπζε ηεο επηθάλεηαο. 

Ζ εμαγσγή ηεο ηξαρχηεηαο κηαο αηνκηζηηθήο επηθάλεηαο κε ηελ κέζνδν ηεο αλάζεζεο voxel, 

πιεπξάο di , είλαη ην ππνινγηζηηθφ ηζνδχλακν ηελ αλάιπζεο κηαο αληίζηνηρεο πξαγκαηηθήο 

επηθάλεηαο κε αθίδα (probe-tip) παξφκνηαο δηάζηαζεο. πλεπψο, ε ζσζηή δξαζηηθή δηάκεηξνο, di, 

αλάινγα κε ην ζχζηεκα θαη ην εμεηαδφκελν θαηλφκελν, είλαη θξίζηκε γηα ηνλ νξζφ ππνινγηζκφ ηεο 

ηξαρχηεηαο. ηελ ζπλέρεηα γίλεηαη αλάιπζε δχν πξνζεγγίζεσλ γηα ην di ζην ππφ κειέηε ζχζηεκα: 

1. Γεωμεηπική πποζέγγιζη: Γλσξίδνληαο ηα γεσκεηξηθά ραξαθηεξηζηηθά ηεο επηθάλεηαο, 

κπνξνχκε λα βαζίζνπκε ηελ di ζε θάπνηα θξίζηκα κεγέζε. Παξαδείγκαηνο ράξηλ, ζηελ 

πεξίπησζε ηνπ FCC ρξπζνχ, κπνξνχκε λα επηιέμνπκε ηελ θξπζηαιιηθή ζηαζεξά πιέγκαηνο, 

di = alat . ε απηήλ ηελ πεξίπησζε, έλα άηνκν Au ζηελ επηθάλεηα παξνπζηάδεη ην κέγηζην 

δπλαηφ βάξνο (wi = 1). Απφ ηελ άιιε πιεπξά, ζηα άηνκα ησλ νπνίσλ ε πξνβνιή ησλ voxels 

επηθαιχπηεηαη απφ 1, 2, 3 ή 4 πξνβνιέο άιισλ αηφκσλ, αληηζηνηρίδνληαη βάξε, wi, ίζα κε ¾, 

½, ¼ θαη 0 , αληηζηνίρσο. Έλα ηέηνην παξάδεηγκα παξνπζηάδεηαη ζηελ Δικόνα 3.3a. 

2. Πποζέγγιζη διεπιθανειακών αλληλεπιδπάζεων: Μηα ελαιιαθηηθή εθηίκεζε ηεο δξαζηηθήο 

δηακέηξνπ κπνξεί λα γίλεη ιακβάλνληαο ππφςηλ ηελ έληαζε θαη ην εχξνο ησλ 
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αιιειεπηδξάζεσλ κεηαμχ ηνπ πνιπκεξνχο θαη ηεο επηθάλεηαο. ηελ πεξίπησζε απηή, 

επηιέγεηαη ε δηάκεηξνο ζχγθξνπζεο ηνπ δπλακηθνχ Lennard-Jones πνπ πεξηγξάθεη ηηο 

αιιειεπηδξάζεηο πνιπαηζπιελίνπ-ρξπζνχ (di = σpe-au). Ζ πξνζέγγηζε απηή ρξεηάδεηαη 

ηξνπνπνίεζε ζε πεξηπηψζεηο πνιπαηνκηθψλ ζπζηεκάησλ, φπνπ ε επηθάλεηα “εκθαλίδεη” 

δηαθνξεηηθή ηξαρχηεηα αλάινγα κε ην κέγεζνο ησλ αηφκσλ πνπ αιιειεπηδξνχλ κε απηήλ. 

Δλδερνκέλσο, ην πξφβιεκα απηφ λα κπνξεί λα επηιπζεί εθαξκφδνληαο ηζνδχλακε ζεψξεζε 

κε ηνπο θαλφλεο αλάκημεο, ζχκθσλα κε ηελ ηξαρχηεηα πνπ “αηζζάλνληαη” ηα άηνκα θαη ηηο 

ζπγθεληξψζεηο ηνπο. 

 

Καη νη δχν απηέο πξνζεγγίζεηο πιενλεθηνχλ ζε ζρέζε κε ηελ απιή αλάζεζε ίζσλ βαξψλ 

(wi = 1) ζε φια ηα αλψηαηα επηθαλεηαθά άηνκα. Δηδηθφηεξα: 

 Δπηηξέπεη ηνλ αλαιπηηθφ ππνινγηζκφ ηεο ελεξγήο ζέζεο, zS , ηεο επηθάλεηαο. Απηή ε 

δπλαηφηεηα είλαη πνιχ ζεκαληηθή, θαζψο ην επίπεδν κηαο ηξαρηάο επηθάλεηαο ζε 

πνιιέο πεξηπηψζεηο δελ είλαη θαιψο νξηζκέλν. 

 Δίλαη γεληθέο θαη κπνξνχλ λα εθαξκνζηνχλ ζε δηάθνξα είδε ζπζηεκάησλ, κε πνιιά 

δηαθνξεηηθά είδε αηφκσλ θαη επηθαλεηψλ, αθφκα θαη ζε πεξηπηψζεηο άκνξθσλ 

πιηθψλ. Ζ κεζνδνινγία απηή είλαη επέιηθηε θαη κπνξεί λα ιεηηνπξγήζεη κε ελα 

πιήζνο ζπζηεκάησλ κε ηξνπνπνηήζεηο ζηελ επηινγή ησλ ελεξγψλ δηακέηξσλ. 

 Μπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ θαη γηα ηελ εμαγσγή ηεο ηξαρχηεηαο ζε επηθάλεηεο 

πνιιαπιφηεηαο 1D (γξακκέο αηειεηψλ) ( π.ρ. εηθφλα 3.3 (b) θαη (c) ). 

 Απνθεχγεηαη ε εζθαικέλε αλάζεζε βαξψλ ζε άηνκα ζην εζσηεξηθφ ησλ θξπζηάιισλ 

(bulk). 

ηε κειέηε απηή πξνηηκάηαη ε γεσκεηξηθή πξνζέγγηζε γηα ηελ αλάζεζε ησλ βαξψλ ζηα 

επηθαλεηαθά άηνκα. χκθσλα κε ηνλ νξηζκφ ηνπο, κάιηζηα, ην άζξνηζκα ησλ βαξψλ ζην 

ζχλνιν ησλ αηφκσλ δηαηεξείηαη αλεμαξηήησο ηεο ηξαρχηεηαο ηεο επηθάλεηαο. πγθεθξηκέλα, 

γηα ην ππφ εμέηαζε ζχζηεκα κε FCC Au θξπζηαιιηθνχ επηπέδνπ (001) ηζρχεη: 

 total1,

2i x y

i N

w n n



 3.9 

κε ηνλ παξάγνληα 2 λα εκθαλίδεηαη εμαηηίαο ηεο κνλαδηαίαο θπςειίδαο πνπ απνηειείηαη απφ 

δχν άηνκα ρξπζνχ. ηελ ελφηεηα 4.3.1 ζα παξνπζηαζηνχλ ζπλνπηηθά θαη ηα απνηειέζκαηα 

ηεο ρξήζεο δηαθφξσλ ελεξγψλ δηακέηξσλ, di , ζηελ εθηίκεζε ηεο ηξαρχηεηαο. 

 

{} 
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4. ΑΠΟΣΔΛΔΜΑΣΑ 

4.1 Φαινόμενα Κπςζηάλλωζηρ 

Ζ ηάζε ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ λα νξγαλψλνληαη ζε θξπζηαιιηθέο δνκέο θαηά ηελ έθζεζε ηνπο 

ζε πεξηνδηθέο θξπζηαιιηθέο επηθάλεηεο είλαη επξέσο θαηαγεγξακκέλε ζηε δηεζλή βηβιηνγξαθία.
[15] 

[35]
 Οη επηθάλεηεο απηέο δηεπθνιχλνπλ ηνλ ζρεκαηηζκφ εκηθξπζηαιιηθψλ δνκψλ απφ ηηο αιπζίδεο 

πνιπκεξνχο πξνο ζπγθεθξηκέλεο θαηεπζχλζεηο, άκεζα εμαξηψκελεο απφ παξάγνληεο φπσο νη 

ζηαζεξέο πιέγκαηνο θαη ε γεσκεηξία ησλ θπςειίδσλ.  

 ηελ πεξίπησζε ηνπ ζπζηήκαηνο πνπ εμεηάζηεθε, ην εδξνθεληξσκέλν θπβηθφ πιέγκα (FCC) 

ηνπ ρξπζνχ, πξίλ ηελ εηζαγσγή αηειεηψλ, πξνσζεί ηε δηάηαμε ησλ αιπζίδσλ θαηά γσλίεο φifc ±45°. 

ηελ Δικόνα 4.1 παξνπζηάδεηαη έλα ζηηγκηφηππν ηεο νξγάλσζεο ησλ αιπζίδσλ πνιπαηζπιελίνπ 

πάλσ ζηνλ ηέιεηα θξπζηαιιηθφ ρξπζφ, κεηά ην ππνινγηζηηθφ ζηάδην ηεο εμηζνξξφπεζεο 

(equilibration). Γηα ηε δηεπθφιπλζε ηεο εμαγσγήο ζπκπεξαζκάησλ, ε εηθφλα απηή είλαη ην 

απνηέιεζκα ηεο ρξήζεο ηνπ αιγφξηζκνπ θαηεγνξηνπνίεζεο ησλ αιπζίδσλ (ν νπνίνο έρεη 

πξνεγνπκέλσο πεξηγξαθεί αλαιπηηθά ζηελ ελφηεηα 3.3.1) ζην δεδνκέλα ηεο πξνζνκνίσζεο. 

Γεηηνληθέο πνιπκεξηθέο αιπζίδεο πνπ εκθαλίδνπλ παξφκνην πξνζαλαηνιηζκφ παξνπζηάδνληαη κε ην 

ίδην ρξψκα. Δπηπξνζζέησο, ηα έλζεηα εηθνλίδηα ζηελ Δικόνα 4.1 δίλνπλ αλαιπηηθά ηελ θαηαλνκή 

ησλ γσληψλ γηα ηα ηκήκαηα ησλ αιπζίδσλ ζε κνξθή ηζηνγξάκκαηνο. Οη γσλίεο απηέο, φifc, δελ 

δίλνληαη ζε θαξηεζηαλέο ζπληεηαγκέλεο, αιιά αλαθνξηθά κε ην δηάλπζκα ξνήο ηνπ ξεπζηνχ (βι. 

Δικόνα 3.2 ζηελ ελφηεηα 3.1.2) θαη επνκέλσο παξνπζηάδνπλ αληίζεηα πξφζεκα ζηελ πεξίπησζε ηεο 

θάησ πιάθαο. Γηα ιφγνπο νπηηθήο δηεπθφιπλζεο, ζηηο εηθφλεο παξνπζηάδεηαη κφλν ην θαηψηαην 

πνιπκεξηθφ ζηξψκα πνπ βξίζθεηαη ζε επαθή κε ηελ επηθάλεηα ρξπζνχ θαη εληνπίδεηαη εληφο 0.55 

nm απφ απηήλ. 
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Δικόνα 4.1 ηηγκηφηππα ησλ ηκεκάησλ αιπζίδσλ PE πνπ βξίζθνληαη ζε απφζηαζε κηθξφηεξε ησλ 

0.55 nm απφ ηελ (a) άλσ θαη (b) θάησ επηθάλεηα ρξπζνχ, πξηλ ηελ εθαξκνγή δηάηκεζεο ζε πιάθεο 

πνπ δελ εκθαλίδνπλ αηέιεηεο. Ζ ρξσκαηηθή θαηαλνκή ησλ θξπζηαιιηθψλ πεξηνρψλ βαζίδεηαη ζηνλ 

αιγφξηζκν θαηεγνξηνπνίεζεο (ελφηεηα 3.3.1) θαη ηα έλζεηα εηθνλίδηα παξνπζηάδνπλ ηελ θαηαλνκή 

ησλ γσληψλ απηψλ. 

 

Πξάγκαηη παξαηεξείηαη πσο θαη ζηηο δχν πεξηπηψζεηο ππάξρνπλ εθηεηακέλεο θξπζηαιιηθέο 

πεξηνρέο κε φifc θνληά ζηηο –45°, ελψ ε δεχηεξε επηθξαηέζηεξε νκάδα είλαη απηή ησλ +45°. Ζ 

επηθξάηεζε ησλ φifc ~ –45°, αληί γηα ηηο αληίζηνηρεο ζεηηθέο γσλίεο, νθείιεηαη ζηελ αξρηθή δνκή ηνπ 

πνιπκεξνχο πνπ επηιέρζεθε γηα ηηο πξνζνκνηψζεηο θαη επαλάιεςε ηεο δηαδηθαζίαο κε δηαθνξεηηθέο 

αξρηθέο δνκέο αλακέλεηαη λα νδεγήζεη ζε άιιε ηειηθή εηθφλα θάζε θνξά. ηελ ελφηεηα 4.3.2 ζα 

εμεηαζηεί ζε αθφκα κεγαιχηεξν βάζνο γηαηί ν (001) FCC ρξπζφο νδεγεί ζε απηήλ ηελ ζπκπεξηθνξά. 

ε παξφκνηα απνηειέζκαηα θαηαιήγνπλ νη Gulde et al. 
[35]

, δείρλνληαο πσο ηα πνιπκεξή πάλσ ζε 

γξαθηηηθέο επηθάλεηεο ηείλνπλ λα θξπζηαιιψλνληαη ζηελ δηεχζπλζε zig-zag πνπ νκνίσο παξνπζηάδεη 

ηελ ειάρηζηε ηξαρχηεηα.  

Οη αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ησλ αιπζίδσλ πνιπαηζπιελίνπ θαη ησλ επηθαλεηψλ ρξπζνχ, άλεπ 

αηειεηψλ, είλαη αξθεηά ηζρπξέο ψζηε λα δηαηεξήζνπλ αξθεηέο απφ ηηο θξπζηαιιηθέο απηέο δηαηάμεηο 

ησλ ±45° αθφκα θαη θαηά ηελ δηάξθεηα ηεο εθαξκνγήο ζπλζεθψλ έληνλεο ξνήο.
[15] 
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Ζ εηζαγσγή αηειεηψλ ζηηο δνκέο ηνπ ρξπζνχ ππφ ηελ κνξθή πεξηνδηθψλ λαλνζρεκαηηζκψλ 

νδεγεί φκσο ην ζχζηεκα ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ζε δηαθνξεηηθέο ζπκπεξηθνξέο. 

 

 

Δικόνα 4.2 ηηγκηφηππα επηθαλεηψλ ρξπζνχ κε παξακέηξνπο [Λd, td, hd] λα ιακβάλνπλ ηηο εμήο ηηκέο: (a) 

[~1.8, ~2, 0.204] nm θαη (c) [3.3, ~4.1, 0.204] nm. Οη εηθφλεο (b) θαη (d) παξνπζηάδνπλ ηελ εμέιημε ησλ 

δνκψλ πνπ ζρεκαηίδνπλ ηα πνιπκεξηθά ηκήκαηα πνπ εληνπίδνληαη ζε απφζηαζε κηθξφηεξε ησλ 0.55 nm απφ 

ην θάησ ζηξψκα ρξπζνχ (θφθθηλν ρξψκα) ζηα (a) θαη (c) αληηζηνίρσο. Σα έλζεηα γξαθήκαηα ζηα άλσ 

ζηηγκηφηππα ησλ (b) θαη (d) απεηθνλίδνπλ ηε κέζε φifc πνπ παξνπζηάδνπλ νη αιπζίδεο θαηά ηε δηάξθεηα ηνπ 

ζηαδίνπ ηεο δηάηκεζεο, ελψ νη κπάξεο ζθάικαηνο αληηζηνηρνχλ ζηηο επηκέξνπο ηππηθέο απνθιίζεηο ηνπ 

κεγέζνπο. Σα έλζεηα ηζηνγξάκκαηα ζηα θάησ ζηηγκηφηππα, απεηθνλίδνπλ αληίζηνηρα ηελ θαηαλνκή ησλ 

αιπζίδσλ ζε νκάδεο γσληψλ ηε ρξνληθή ζηηγκή ησλ t = 40 ns. 

 

ηελ Δικόνα 4.2 παξνπζηάδνληαη νη ζπκπεξηθνξέο ησλ αιπζίδσλ PE γηα δχν πεξηπηψζεηο 

επηθαλεηψλ ρξπζνχ κε γξακκηθέο αηέιεηεο παξάιιεια (a) θαη θάζεηα (b) ζηε δηεχζπλζε ηεο ξνήο. 
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ηελ πξψηε απφ ηηο δχν πεξηπηψζεηο, παξαηεξείηαη κηα ζηαδηαθή κεηάβαζε ησλ αιπζίδσλ πξνο 

νκάδεο πξνζαλαηνιηζκέλεο παξάιιεια κε ηηο λεζίδεο αηειεηψλ θαη ηε ξνή (φifc ~ 0°). Σν θαηλφκελν 

απηφ είλαη εκθαλέο ήδε απφ ην ζηηγκηφηππν ησλ 20 ns, ελψ ζην ηειηθφ ζηηγκηφηππν ε λέα απηή 

αλαδηάηαμε είλαη πιένλ θπξίαξρε. Ζ επηθξάηεζε απηή δηαθαίλεηαη θαη ζην άλσ έλζεην γξάθεκα ζην 

(b), φπνπ ε ηππηθή απφθιηζε απφ ην κέζν φξν (θνληά ζηηο 0°) κεηψλεηαη δξαζηηθά. Διάρηζηεο, 

πξάζηλεο νκάδεο ηκεκάησλ παξακέλνπλ κε φifc ±45°.  

Αληηζηνίρσο, θαη ζηελ πεξίπησζε ησλ θάζεησλ ζηελ ξνή αηειεηψλ ρξπζνχ παξαηεξείηαη 

αιιαγή πξνζαλαηνιηζκνχ ζε θάπνηα ηκήκαηα αιπζίδσλ, ηα νπνία θαηαιήγνπλ κε |φifc |~ 90°. 

Χζηφζν, ην θαηλφκελν απηφ δελ είλαη ηφζν ζπρλφ φζν γηα ηηο παξάιιειεο κε ηε ξνή αηέιεηεο. 

πλεπψο, παξά ηελ θάζεηε αλαδηάηαμε κεξηθψλ αιπζίδσλ, νη πιεηνλφηεηα απηψλ παξακέλεη 

πξνζαλαηνιηζκέλε ζηε δηεχζπλζε ησλ ±45°.  

Μπνξνχκε, ζπλεπψο, λα ζπκπεξάλνπκε πσο ε αλαδηνξγάλσζε ησλ αιπζίδσλ 

πξαγκαηνπνηείηαη πην απξφζθνπηα φηαλ φd = 0° θαη κε ηε κεγαιχηεξε δπζθνιία φηαλ φd = 90°. Καη 

ζηηο δχν πεξηπηψζεηο, νη γξακκηθέο αηέιεηεο ζπλεηζθέξνπλ ζηε δηάηαμε ησλ αιπζίδσλ παξάιιεια 

πξνο απηέο, σζηφζν, φηαλ απηέο είλαη παξάιιειεο κε ηελ δηεχζπλζε ξνήο ηφηε πεξηνξίδνπλ ηηο 

αιπζίδεο θαη νδεγνχλ ζηελ επζπγξάκκηζε ηνπο, ελψ φηαλ είλαη θάζεηεο αληηηίζεληαη ζηε ξνή θαη 

ιεηηνπξγνχλ σο θξάγκαηα, παγηδεχνληαο αιπζίδεο ζηα φξηά ηνπο. 

 

4.2 Γιαζηάζειρ ηων Λωπίδων Αηελειών 

ηελ ελφηεηα απηή ζα αλαιπζνχλ ηα απνηειέζκαηα ησλ πξνζνκνηψζεσλ γηα ηα θξίζηκα κεγέζε ηνπ 

θαηλνκέλνπ ηεο νιίζζεζεο, εμεηάδνληαο ηελ επηξξνή ησλ δηαζηάζεσλ ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ. ηα 

γξαθήκαηα πνπ ζα αθνινπζήζνπλ ζα ρξεζηκνπνηεζνχλ ηα εμήο κεγέζε: 

 Αλεγκέλε πξαγκαηηθή ηαρχηεηα νιίζζεζεο, 
true

true s
s

w2

v
v

v
  

 Αλεγκέλε ελεξγή ηαρχηεηα νιίζζεζεο, 
eff

eff s
s

w2

v
v

v
  

Ζ επηινγή ηεο ρξήζεο ησλ αλεγκέλσλ κεγεζψλ έρεη σο ζηφρν ηε δηεπθφιπλζε ησλ ζπγθξίζεσλ αιιά 

θαη ηεο ζπγθεληξσηηθήο παξνπζίαζεο δηαθφξσλ πεξηπηψζεσλ. 

 Αξρηθά, παξνπζηάδεηαη ε επίδξαζε ζηα παξαπάλσ κεγέζε ηνπ ιφγνπ Λd / td , δηαηεξψληαο 

ζηαζεξέο ηηο ππφινηπεο παξακέηξνπο (φd, td θαη hd) γηα θάζε επηκέξνπο ζχγθξηζε. Όπσο δηαθαίλεηαη 

θαη ζηελ Δικόνα 4.3, ν ιφγνο Λd / td ιακβάλεη ηηκέο απφ ην 0 κέρξη ην 1 (Λd θαη td ζεηηθά θαη 

Λd ≤ td ). Οη νξηαθέο πεξηπηψζεηο φπνπ ην Λd / td ηείλεη ζηηο ηηκέο 0 ή 1, αληηζηνηρνχλ ζε επηθάλεηα 
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ρξπζνχ άλεπ αηειεηψλ. Σα δεδνκέλα γηα ηηο πεξηπηψζεηο απηέο ζπκβνιίδνληαη κε αζηέξεο ζηελ 

Δικόνα 4.3. 

 

 

Δικόνα 4.3 (a) Αλεγκέλε πξαγκαηηθή ηαρχηεηα νιίζζεζεο, 
true

s
v θαη (b) αλεγκέλε ελεξγή ηαρχηεηα 

νιίζζεζεο, 
eff

s
v , ζπλαξηήζεη ηνπ ιφγνπ Λd / td . 

Αξρηθά, κπνξεί θαλείο λα παξαηεξήζεη πσο ε αλεγκέλε πξαγκαηηθή ηαρχηεηα νιίζζεζεο, 

true

sv , ιακβάλεη ζεηηθέο ηηκέο ζηηο πεξηπηψζεηο φπνπ νη ισξίδεο αηειεηψλ είλαη παξάιιειεο ζηε 

δηεχζπλζε ξνήο (φd = 0°), ελψ φηαλ απηέο είλαη θάζεηα πξνζαλαηνιηζκέλεο (φd = 90°) ε 
true

sv  είλαη 

πξαθηηθά κεδεληθή. Γεληθφηεξα, ην θαηλφκελν ηεο πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο εληείλεηαη κε ηε κείσζε 

ηνπ ιφγνπ Λd / td . Απηφ ζπκβαίλεη θαζψο φζν ν ιφγνο απηφο πιεζηάδεη ην κεδέλ, ηφζν πεξηζζφηεξν 

κεηψλεηαη ε ηξαρχηεηα ηεο επηθάλεηαο. Τπελζχκηζε φηη ε ηηκή 0 αληηζηνηρεί ζε επηθάλεηα ρξπζνχ 

ρσξίο αηέιεηεο. ην ίδην ζπκπέξαζκα, αλαθνξηθά κε ηελ επίδξαζε ηεο ηξαρχηεηαο ζην θαηλφκελν 

ηεο πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο, νδεγεί θαη ε ζχγθξηζε κεηαμχ ηεο θφθθηλεο θαη πξάζηλεο ζεηξάο 
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δεδνκέλσλ. Ζ κνλαδηθή δηαθνξά ζηηο επηθάλεηεο ρξπζνχ είλαη φηη ζηελ δεχηεξε πεξίπησζε νη 

αηέιεηεο πνπ δεκηνπξγήζεθαλ έρνπλ βάζνο δχν αηνκηθψλ επηπέδσλ (hd = 0.408) έλαληη ελφο κφλν 

επηπέδνπ (hd = 0.204). Παξαηεξείηαη πσο ζηελ πεξίπησζε ησλ βαζχηεξσλ ισξίδσλ αηειεηψλ, πνπ 

πξνζδίδνπλ κεγαιχηεξε ηξαρχηεηα ζηελ επηθάλεηα, παξνπζηάδεηαη ζηηο πεξηζζφηεξεο πεξηπηψζεηο 

true

sv  κηθξφηεξν ησλ θφθθηλσλ ζεκείσλ γηα ηα ίδηα Λd / td . 

 

Δικόνα 4.4. ηηγκηφηππα ηεο δηάηαμεο ηνπ πνιπκεξνχο ζε απφζηαζε κηθξφηεξε απφ 0.55 nm απφ ηελ 

επηθάλεηα ηεο θάησ πιάθαο, κε ζηαζεξέο φd = 0°, td = 6.1 nm, hd = 0.204 nm θαη Λd λα ιακβάλεη ηελ ηηκή (a) 

~0.4 nm, (b) ~0.6 nm, (c) ~5.5 nm and (d) ~5.7 nm. Ζ ρξσκαηηθή απεηθφληζε ησλ κνλνκεξψλ ησλ αιπζίδσλ 

αληηζηνηρεί ζηηο ζπληεηαγκέλεο ηνπο ζηνλ z άμνλα (θφθθηλν = ρακειά , κπιε = πςειά). 

 

Δηδηθφηεξα γηα ηηο πεξηπηψζεηο ησλ αηειεηψλ κε φd = 0° αμίδεη λα αλαιπζεί εηο βάζνο ε 

πνιχπινθε ζπκπεξηθνξά ηεο ηαρχηεηαο πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο σο ζπλάξηεζε ηνπ Λd / td : 

Όηαλ ην Λd ιακβάλεη ηελ κηθξφηεξε δπλαηή κε κεδεληθή ηηκή πνπ είλαη δπλαηφλ λα 

ρξεζηκνπνηήζνπκε ζην παξφλ ζχζηεκα (Λd = alat ≈ 0.4 nm), εθεί θαηαγξάθεηαη θαη ε κεγαιχηεξε 

ηηκή 
true

sv , παξφκνηα κάιηζηα κε ηελ ηηκή γηα ηελ επηθάλεηα ρξπζνχ άλεπ αηειεηψλ. Όπσο παξαηεξεί 

θαλείο ζηελ Δικόνα 4.4a, γηα πνιχ κηθξέο ηηκέο Λd νη θνηιάδεο αηειεηψλ είλαη ηφζν ζηελέο ψζηε λα 

απνηξέπνπλ ηελ δηείζδπζε πνιπκεξηθψλ ηκεκάησλ ζε απηέο. Απμάλνληαο ειάρηζηα ηελ ηηκή ηνπ Λd 

νδεγνχκαζηε ζε θνηιάδεο επαξθψο θαξδηέο, νπφηε νη αιπζίδεο PE πιένλ κπνξνχλ λα εηζέξρνληαη 

εληφο απηψλ, απμάλνληαο δξαζηηθά ηελ δπλαηφηεηα αιιειεπηδξάζεσλ ηνπ ηήγκαηνο κε ηηο πιάθεο 

ρξπζνχ. Σν θαηλφκελν απηφ απεηθνλίδεηαη ζην Δικόνα 4.4b.  

Αληίζεηα κε ηε γεληθφηεξε ζπκπεξηθνξά ησλ αηειεηψλ hd = 0.408, πνπ παξνπζηάδνπλ 

κηθξφηεξε νιίζζεζε απφ ηηο αληίζηνηρεο επηθάλεηεο κε hd = 0.204, γηα κηθξέο ηηκέο ηνπ Λd (Λd / td → 
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0 ) ην θαηλφκελν απηφ αληηζηξέθεηαη θαη εκθαλίδνληαη αξθεηά πςειφηεξεο ηαρχηεηεο νιίζζεζεο. Ζ 

παξάδνμε απηή εθ πξψηεο φςεσο ζπκπεξηθνξά εμεγείηαη απφ ην εμήο θαηλφκελν: 

Όηαλ ζηηο αιπζίδεο πνιπκεξνχο δνζεί ε δπλαηφηεηα λα εηζρσξήζνπλ ζε επαξθψο βαζηέο 

θνηιάδεο αηειεηψλ, ηφηε απηέο παχνπλ λα αιιειεπηδξνχλ ηζρπξά κε ην πξνζξνθεκέλν ζηξψκα ηνπ 

πνιπκεξνχο, πνπ κπνξεί λα θηλείηαη ειεχζεξα πάλσ απφ απηέο. Αληηζέησο, φηαλ ε επηθάλεηα 

παξνπζηάδεη θνηιάδεο αηειεηψλ κηθξνχ βάζνπο, ηφηε ηα πνιπκεξηθά ηκήκαηα κπνξνχλ κφλν λα 

δηεηζδχζνπλ κεξηθψο. Σν πφξηζκα απηφ είλαη ζχκθσλν κε ηηο παξαηεξήζεηο ησλ Galea et al.
[36]

 ε 

πεξηπηψζεηο φπνπ ε ηξαρχηεηα ηεο δηεπηθάλεηαο γίλεη παξφκνηα κε ηηο δηαζηάζεηο ησλ ζσκαηηδίσλ 

πνπ αιιειεπηδξνχλ κε απηήλ, ηα θαηλφκελα νιίζζεζεο κεηψλνληαη ζεκαληηθά. 

ε αληίζεζε κε απηήλ ηελ ζπκπεξηθνξά, γηα κεγάιεο ηηκέο Λd, εθεί φπνπ Λd / td → 1, νη 

επηθάλεηεο ρξπζνχ κε hd = 0.204 παξνπζηάδνπλ κηα κηθξή αχμεζε ηεο πξαγκαηηθήο ηαρχηεηαο 

νιίζζεζεο. Γηα ηελ εμήγεζε ηνπ θαηλνκέλνπ απηνχ αξθεί λα ιάβνπκε ππφςηλ ηελ επίδξαζε ηνπ 

ιφγνπ Λd / td ζηε κνξθνινγία ηεο επηθάλεηαο: Γηα ιφγνπο Λd / td < 0.5 νη αηέιεηεο κπνξνχλ λα 

ζεσξεζνχλ σο θελά/θνηιάδεο ζηελ επηθάλεηα ηνπ ρξπζνχ. Αληίζεηα, γηα ιφγνπο Λd / td > 0.5 ην 

πνιπκεξέο αληηκεησπίδεη ηηο ισξίδεο αηειεηψλ σο πςψκαηα πνπ εμέρνπλ απφ ηελ επηθάλεηα ρξπζνχ. 

Όζν πην ρακειά είλαη απηά ηα πςψκαηα, ηφζν πην εχθνιν είλαη γηα ηηο αιπζίδεο λα ππεξβνχλ ηηο 

εληξνπηθέο απαηηήζεηο γηα λα μεπεξάζνπλ ηηο αηέιεηεο. Απηή είλαη θαη ε αηηία γηα ηελ νπνία νη 

πεξηπηψζεηο κε hd = 0.204 απμάλνπλ ηελ πξαγκαηηθή ηνπο νιίζζεζε πην εχθνια απφ απηέο κε hd = 

0.408 ( γηα Λd / td → 1). 

Ζ παξαπάλσ παξαηήξεζε κπνξεί λα εμεγήζεη κάιηζηα θαη ην ιφγν πνπ ε ξενινγηθή 

ζπκπεξηθνξά ησλ πξνζνκνηψζεσλ δηαθέξεη ηφζν δξαζηηθά ζηηο πεξηνρέο θνληά ζην Λd / td = 0 θαη 

Λd / td =1 , παξφηη φπσο αλαιχζεθε πξνεγνπκέλσο γηα ηηο ηηκέο απηέο ε επηθάλεηα ηνπ ρξπζνχ είλαη 

ε ίδηα (άλεπ αηειεηψλ). Ζ δηαθνξά απηή δηαθαίλεηαη μεθάζαξα απφ ην πφζν πην νξγαλσκέλεο είλαη 

νη αιπζίδεο ζηε δηεχζπλζε ησλ αηειεηψλ ζηηο πεξηπηψζεηο (c) θαη (d), έλαληη ησλ (b) θαη (a).  

Όπσο έρεη αλαθεξζεί ζηελ ελφηεηα 2.1, ε πξαγκαηηθή νιίζζεζε (true slip) αληηζηνηρεί ζηε 

δηεπηθαλεηαθή απνθφιιεζε ηνπ πξνζξνθεκέλνπ πνιπκεξνχο απφ ηελ επηθάλεηα ησλ πιαθψλ. 

Αληηζέησο, ε ελεξγή νιίζζεζε (effective slip) πεξηγξάθεη ηελ απνηπρία ζπλνρήο ηνπ πνιπκεξνχο 

ππφ ηε κνξθή νιίζζεζεο ηνπ ηήγκαηνο πάλσ ζην πξνζξνθεκέλν ζηξψκα. 

Δμεηάδνληαο, ινηπφλ, ηηο αλεγκέλεο ηαρχηεηεο ελεξγήο νιίζζεζεο (
true

sv ) απφ ην γξάθεκα ηεο 

Δικόνα 4.3b, παξαηεξνχκε αξθεηέο θνηλέο ζπκπεξηθνξέο κε απηέο πνπ αλαιχζεθαλ πξνεγνπκέλσο 

γηα ηηο
true

sv . πγθεθξηκέλα, νη επηθάλεηεο κε ισξίδεο αηειεηψλ παξάιιειεο πξνο ηε δηεχζπλζε ηεο 
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ξνήο θαη κε hd = 0.204 nm εκθαλίδνπλ πάιη ηζρπξή αχμεζε 
true

sv  γηα Λd / td θνληά ζην 0, ελψ γηα    

Λd / td θνληά ζην 1 παξαηεξείηαη κηα ιηγφηεξν έληνλε αχμεζε. 

Αχμεζε ηνπ βάζνπο (hd) ησλ αηειεηψλ ή αιιαγή ηνπ πξνζαλαηνιηζκνχ ηνπο πξφο φd = 90° 

νδεγεί ην 
eff

sv  ζην λα ιάβεη αξλεηηθέο ηηκέο γηα ηηκέο Λd / td > ~ 0.3 . ηηο πεξηπηψζεηο πνπ ε  

true

sv ~ 0, ε 
eff

sv  ιακβάλεη αξλεηηθέο ηηκέο ζην δηάζηεκα [–0.1 , 0). Οη αξλεηηθέο ηηκέο ηεο ηαρχηεηαο 

ελεξγήο νιίζζεζεο κεηαβάιινληαη σζηφζν αξθεηά απφ ζεκείν ζε ζεκείν ηεο ίδηαο ζεηξάο 

δεδνκέλσλ, θάηη πνπ ππνδεηθλχεη ηελ πξνβιεκαηηθή δπλακηθή ηνπ ζπζηήκαηνο ζε απηέο ηηο 

πεξηπηψζεηο εμαηηίαο ηεο έληνλεο πξνζθφιιεζεο ησλ αιπζίδσλ πνπ δπζθνιεχεη ζε κεγάιν βαζκφ 

ηελ αλαδηνξγάλσζε ηνπο. 

 

Δικόνα 4.5. 
true true

s w s
 2v v v  θαη 

eff eff

s w s
 2v v v  ζπλαξηήζεη ηνπ td , δηαηεξψληαο ην φd θαη ην Λd ζηηο ηηκέο: 0 ° 

θαη 3.2 nm (θφθθηλνη θχθινη) θαη 90 ° θαη 1.8 nm (πξάζηλα ηξίγσλα). Καη γηα ηηο δχν ζεηξέο δεδνκέλσλ 

ηζρχεη: hd = 2.04 nm. To md πνπ αληηζηνηρεί ζε θάζε td δίλεηαη ζην γξάθεκα (a). 

 

Πέξαλ ησλ πξνεγνπκέλσλ παξαγφλησλ, αμίδεη λα αλαιπζεί θαη ε επίδξαζε ηνπ td ζηα 

θαηλφκελα νιίζζεζεο ηνπ πνιπκεξνχο. Τπελζπκίδεηαη φηη ε δηαρσξηζηηθή απφζηαζε κεηαμχ 
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δηαδνρηθψλ ισξίδσλ αηειεηψλ, td, είλαη ηζνδχλακε κε ηελ ρσξηθή πεξίνδν ησλ αηειεηψλ ζηελ 

επηθάλεηα ηνπ ρξπζνχ. ηελ Δικόνα 4.5, γηα ιφγνπο δηεπθφιπλζεο, δίπια ζε θάζε ζεκείν 

παξαηίζεηαη θαη ην αληίζηνηρν md, ν αξηζκφο ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ ζε θάζε πιάθα πνπ δηέξρνληαη 

απφ ην ζηνηρεηψδεο θνπηί πξνζνκνίσζεο. 

Δμαηηίαο ησλ πεξηνξηζκέλσλ δηαζηάζεσλ ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο δελ ήηαλ δπλαηφλ λα 

πξαγκαηνπνηεζνχλ πξνζνκνηψζεηο πνπ ζα νδεγνχζαλ ζε πεξηζζφηεξα απφ 3 ζεκεία δεδνκέλσλ 

δηαηεξψληαο ζηαζεξέο ηηο ππφινηπεο παξακέηξνπο (φd, Λd , hd ) θαη επηηπγράλνληαο αθέξαηα md .  

Όπσο παξαηεξεί θαλείο ζηα παξαπάλσ γξαθήκαηα, νη ηαρχηεηεο πξαγκαηηθήο θαη ελεξγήο 

νιίζζεζεο απμάλνληαη κνλφηνλα θαζψο εμεηάδνπκε κεγαιχηεξα td (κηθξφηεξε ζπρλφηεηα εκθάληζεο 

ησλ αηειεηψλ ζηηο επηθάλεηεο ηνπ ρξπζνχ). Δπίζεο δηαθαίλεηαη ην φηη γηα φd = 90° ηα θαηλφκελα 

νιίζζεζεο είλαη πην πεξηνξηζκέλα εμαηηίαο ηεο ηάζεο ησλ θαζέησλ ζηελ ξνή ισξίδσλ αηειεηψλ λα 

δπζρεξαίλνπλ ηελ θηλεηηθφηεηα ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ, θάηη πνπ ήηαλ αλακελφκελν. Όηαλ ην td 

ιακβάλεη αξθεηά κηθξέο ηηκέο, ε αλεγκέλε ηαρχηεηα ελεξγήο νιίζζεζεο γίλεηαη αξλεηηθή, κε ην 

θαηλφκελν λα είλαη εληνλφηεξν ζηελ πεξίπησζε ησλ αηειεηψλ θαζέησλ ζηελ δηεχζπλζε ξνήο. ε 

παξφκνηα ζπκπεξάζκαηα θαηαιήγεη ε κειέηε ησλ Priezjev et al.
[37]

, βξίζθνληαο πσο ην κήθνο 

νιίζζεζεο, Ls (
eff

s effv  ) ζπκπεξηθέξεηαη σο αχμνπζα ζπλάξηεζε ηεο απφζηαζεο κεηαμχ δπν 

ζπλερφκελσλ “θνηιάδσλ”.  

 

4.3 Γωνία Πποζαναηολιζμού 

Όπσο αλαιχζεθε ζηηο πξνεγνχκελεο ελφηεηεο, ε γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ, φd, ησλ ισξίδσλ 

αηειεηψλ επηδξά δξαζηηθά ζηηο ξενινγηθέο ηδηφηεηεο ηνπ πνιπκεξνχο αιιά θαη ζηνλ ηξφπν κε ηνλ 

νπνίν νη αιπζίδεο πνπ ζπληζηνχλ ην πξνζξνθεκέλν ζηξψκα δηαηάζζνληαη ή θαη θξπζηαιιψλνληαη. 

Μέρξη ηψξα, σζηφζν, έρνπλ εμεηαζηεί νη δπν αθξαίεο πεξηπηψζεηο φπνπ ε φd είλαη είηε παξάιιειε 

(0°), είηε θάζεηε (90°) ζηελ δηεχζπλζε ξνήο. ηελ πεξίπησζε πνπ εμεηάδνληαη ισξίδεο αηειεηψλ κε 

ελδηάκεζε γσλία (0° < |φd| < 90°), πιένλ παίδνπλ θαζνξηζηηθφ ξφιν θαη ηα πξφζεκα ησλ γσληψλ 

πξνζβνιήο, φatt , γηα ηελ άλσ θαη θάησ επηθάλεηα ρξπζνχ. Τπελζπκίδεηαη φηη, ζχκθσλα κε ηνλ 

νξηζκφ πνπ δφζεθε ζηελ ελφηεηα 3.1.2, ζεηηθφ πξφζεκν (αξλεηηθφ πξφζεκν) φatt ππνδεηθλχεη ηάζε 

ξνήο ηνπ πνιπκεξνχο πξνο ηελ +y (–y) θαηεχζπλζε. πλεπψο, αλακέλεηαη φηη απέλαληη επηθάλεηεο κε 

αληίζεηα πξφζεκα γσληψλ πξνζβνιήο ( att att    ) ζα πξνθαινχλ ζπλνιηθά κεδεληθή ξνή ζηνλ y 

άμνλα  απνθαινχληαη εδψ ζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο. Αληηζέησο, απέλαληη επηθάλεηεο κε ηα ίδηα 
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πξφζεκα γσληψλ πξνζβνιήο ( att att   ) πξνσζνχλ ηε ξνή ζηελ +y ή ζηελ –y θαηεχζπλζε, αλάινγα 

κε ην πξφζεκν ησλ γσληψλ, θαη θαινχληαη αληηζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο. 

Πξηλ φκσο πξαγκαηνπνηεζεί ε αλάιπζε ησλ απνηειεζκάησλ πάλσ ζε απηφλ ην λέν βαζκφ 

ειεπζεξίαο, ζα πξέπεη λα εμεηαζηεί θαη έλα δεχηεξν θαηλφκελν ην νπνίν κπνξνχζακε λα 

αγλνήζνπκε γηα ιφγνπο πνπ ζα γίλνπλ εκθαλείο ζηελ ζπλέρεηα ζηηο πεξηπηψζεηο ησλ θάζεησλ θαη 

παξάιιεισλ ζηελ δηεχζπλζε ξνήο ισξίδσλ αηειεηψλ. πγθεθξηκέλα, ζα αλαιπζεί ε ηξαρχηεηα ζηα 

ζχλνξα ησλ αηειεηψλ πνπ πξνθχπηεη απφ ηελ “ηνκή” ηεο (100) FCC επηθάλεηαο ρξπζνχ ζε 

δηεπζχλζεηο πνπ αληηζηνηρνχλ ζε ελδηάκεζεο γσλίεο φd . Με ειάρηζηεο εμαηξέζεηο γσληψλ πςειήο 

ζπκκεηξίαο, ε επηινγή κηαο απζαίξεηεο γσλίαο νδεγεί ζην ζρεκαηηζκφ πιεπξηθά ηξαρεηψλ αηειεηψλ 

πνπ εληείλνπλ θαηλφκελα ηξηβήο θαηά ηε δηάξθεηα ησλ πξνζνκνηψζεσλ.  
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4.3.1 Σπασύηηηα ζηα ζύνοπα ηων αηελειών ωρ ζςνάπηηζη ηηρ φd 

 

 

Δικόνα 4.6 Μέζε ηεηξαγσληθή ηξαρχηεηα ζηηο επηθάλεηεο ηνκήο ηνπ (100) FCC ρξπζνχ γηα ην εχξνο ησλ 

γσληψλ [0°,90°]. Απνηειέζκαηα γηα ζσκαηίδηα δξαζηηθήο δηακέηξνπ, di = rAU-AU (θφθθηλν), σAU-PE (κπιε) θαη 

αlat (πξάζηλν). Έλζεηα εηθνλίδηα κε αλαπαξάζηαζε ησλ ηνκψλ γηα φd = 0°, ~27°, 45°, ~56° θαη 90°. Οη ιεπηέο 

γξακκέο πάλσ ζηα εηθνλίδηα αληηζηνηρνχλ ζηε γσλία φd ηεο θάζε απεηθφληζεο. 

 

Σα έλζεηα εηθνλίδηα ζηελ Δικόνα 4.6 απνηεινχλ αλαπαξαζηάζεηο επηθαλεηψλ (100) FCC ρξπζνχ 

πνπ έρνπλ ηκεζεί ζε γσλίεο [0°, ~27° {= atan(1/2)}, 45°, ~56° {= atan(2/3)}, 90°]. Παξαηεξψληαο ηα 

είλαη εχθνιν θαλείο λα δηαπηζηψζεη πσο ην επίπεδν ηνκήο ζηηο 45° είλαη ην πην ιείν, ελψ νη ηνκέο γηα 

ηηο γσλίεο 0° θαη 90° παξνπζηάδνπλ ηελ δεχηεξε κηθξφηεξε ηξαρχηεηα. ε αληίζεζε κε απηά, νη 

πεξηπηψζεηο ησλ ~(27°,56°) είλαη πην ηξαρηέο. 

Γηα λα πνζνηηθνπνηεζεί ε ζπλνξηαθή ηξαρχηεηα ησλ αηειεηψλ γίλεηαη ρξήζε ηνπ αιγνξίζκνπ 

πνπ παξνπζηάδεηαη ζηελ ελφηεηα 3.3.2. πγθεθξηκέλα, ππνινγίδεηαη ε κέζε ηεηξαγσληθή ηξαρχηεηα 

ζηα ζχλνξα ησλ αηειεηψλ (1D πνιιαπιφηεηα) αλαθνξηθά κε ηελ επζεία πνπ νξίδεη ηελ επηθάλεηα 

απηή (βι. θίηξηλε γξακκή ζηα έλζεηα εηθνλίδηα ηεο Δηθφλαο 10). εκαληηθή απφθαζε γηα ηελ 

αλάιπζε ηνπ θαηλνκέλνπ απνηειεί ε επηινγή ελεξγήο δξαζηηθήο δηακέηξνπ, di κε ηελ νπνία ζα 

ηξνθνδνηεζεί ν αιγφξηζκνο. Ζ di αληηζηνηρεί ζην κέγεζνο ησλ αηφκσλ κε ηα νπνία ζα αιιειεπηδξά 

ε εμεηαδφκελε επηθάλεηα. Ζ επηινγή πνιχ κηθξήο ηηκήο δηακέηξνπ νδεγεί ζε πςειέο ηηκέο κέζεο 
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ηεηξαγσληθήο ηξαρχηεηαο 
2

S
0

lim
id

h


   , ελψ πνιχ κεγάιε ηηκή δηακέηξνπ νδεγεί ζε κηθξέο ηηκέο 

κέζεο ηεηξαγσληθήο ηξαρχηεηαο 
2

Slim 0
id

h


 . 

Δμεηάδνληαο πξνζεθηηθά ηε κνξθνινγία ησλ ζπλαξηήζεσλ πνπ πξνθχπηνπλ, κπνξεί θαλείο λα 

δηαθξίλεη ηελ χπαξμε κνξθνθιαζκαηηθψλ (fractal) κνηίβσλ, κε ηηο θακπχιεο λα παξνπζηάδνπλ 

απφηνκα ηνπηθά ειάρηζηα ζε γσλίεο φπνπ ε ηνκή νδεγεί ζε επηθάλεηεο κεγάιεο ζπκκεηξίαο 

(ηδηαίηεξα γηα φd = 0°, 45° θαη 90°).  
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4.3.2 Δπίδπαζη ηηρ φd ζε ζςμμεηπικά νανοδομημένερ επιθάνειερ 

ηα γξαθήκαηα ηεο Δικόνα 4.7a θαη ηεο Δικόνα 4.7b ζπγθεληξψλνληαη ηα απνηειέζκαηα γηα ηελ 

εμάξηεζε ησλ ηαρπηήησλ νιίζζεζεο (
true

sv
 
θαη eff

sv ) απφ ηηο γσλίεο φd ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ ζε 

πεξηπηψζεηο ζπκκεηξηθψλ επηθαλεηψλ. Γεδνκέλσλ ησλ πεξηνξηζκέλσλ δηαζηάζεσλ ηνπ θνπηηνχ 

πξνζνκνίσζεο, δελ ήηαλ δπλαηφ λα εμεηαζηνχλ επηθάλεηεο κε ζηαζεξά Λd θαη td γηα φιν ην εχξνο 

ησλ γσληψλ φd. Γηα ην ιφγν απηφ, ε ζεηξέο δεδνκέλσλ ζηα γξαθήκαηα απνηεινχληαη απφ επηθάλεηεο 

ησλ νπνίσλ νη ζηαζεξέο (Λd , td) αλήθνπλ ζε έλα εχξνο ηηκψλ, ην νπνίν αλαγξάθεηαη θαη ζην 

ππφκλεκα.  

 

 

Δικόνα 4.7. (a, c) 
true

sv  θαη (b,d) 
eff

sv  ζπλαξηήζεη ησλ (a, b) |φd| θαη (c, d) Cslip(φ) . ην γξάθεκα (c) ,ην 

Cslip(θ) έρεη ππνινγηζηεί κέζσ ηεο εμίζσζεο 4.3 γηα ραξαθηεξηζηηθή γσλία φ = φd , di = σAU-PE θαη εθζέηεο n = 

m = 1. ην γξάθεκα (d), φπνπ n=1 θαη m=0, σο ραξαθηεξηζηηθή γσλία επηιέρζεθε ε κέζε γσλία ηεο 

επηθξαηέζηεξεο θξπζηαιιηθήο πεξηνρήο ηνπ PE, φcrystal, φπσο απηή πξνθχπηεη απφ ηελ εθαξκνγή ηνπ 

αιγνξίζκνπ πνπ πεξηγξάθεηαη ζηελ ελφηεηα 3.3.1. Πεξαηηέξσ, ηα ζεκεία κε ζήκαλζε ζηαπξνχ ζην θέληξν 

ηνπο αληηζηνηρνχλ ζε επηθάλεηεο κε  bottom top

att att
,sgn    = (–,+) , ελψ απηά κε ηηο νπέο ζε (+,–) αληηζηνίρσο. Γηα 

γσλίεο 0° θαη 90° ηα attsgn( )  δελ έρνπλ ζεκαζία νπφηε ηα ζεκεία απηά δελ έρνπλ θάπνηα ζήκαλζε. 
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Οη ζπκπεξηθνξά ησλ ηαρπηήησλ νιίζζεζεο θαίλεηαη εθ πξψηεο φςεσο λα είλαη αξθεηά 

αζηαζήο. Παξαηεξείηαη, δειαδή, φηη ζηηο πεξηπηψζεηο πνπ φd είλαη 0° ή 45° θαη ηα δχν κεγέζε 

ιακβάλνπλ ζεηηθέο ηηκέο, ελψ γηα ηηο ππφινηπεο γσλίεο ην 
true

sv  είλαη πξαθηηθά κεδέλ θαη ην eff

sv  
γίλεηαη αξλεηηθφ. Γχν γεληθέο παξαηεξήζεηο πξνθχπηνπλ άκεζα. Πξψηνλ, επηθάλεηεο ησλ νπνίσλ ε 

κνλαδηθή δηαθνξά έγθεηηαη ζηα πξφζεκα γσληψλ πξνζβνιήο {(+,–) θαη (–,+)} δηαθέξνπλ ειάρηζηα 

σο πξνο ηηο ηδηφηεηεο νιίζζεζεο ηνπο. Γεχηεξνλ, ε αχμεζε ηνπ βάζνπο ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ 

νδεγεί ζε ιηγφηεξν έληνλα θαηλφκελα νιίζζεζεο (ζχγθξηζε θφθθηλσλ θαη πξάζηλσλ ζεηξψλ 

δεδνκέλσλ). Πψο πξνθχπηεη φκσο κηα ηέηνηαο κνξθήο εμάξηεζε απφ ηε γσλία φd ;  

Γηα λα δνζεί νινθιεξσκέλε απάληεζε ζην εξψηεκα απηφ ζα πξέπεη ιεθζεί ππφςηλ θαη ε 

επίδξαζε ηεο ηξαρχηεηαο ζηα ζχλνξα ησλ αηειεηψλ, φπσο απηή αλαιχζεθε ζηελ Δλφηεηα 4.3.1. 

Αξρηθά, φπσο παξαηεξεί θαλείο ζηελ Δικόνα 4.8 πνπ αθνινπζεί, ε εμάξηεζε ησλ ηαρπηήησλ 

πξαγκαηηθήο θαη ελεξγήο νιίζζεζεο απφ ην |φd| παξνπζηάδεη ηελ ίδηα κνξθή ζε φιν ην εχξνο ησλ 

παξακέηξσλ πνπ εμεηάζηεθαλ γηα ζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο. ηε ζπλέρεηα, ινηπφλ, εμεηάδεηαη ην πψο 

είλαη δπλαηφλ λα πξνθχπηεη κηα ηέηνηα εμάξηεζε. 

 

 

Δικόνα 4.8 (a) 
true

sv  θαη (b) 
eff

sv  ζπλαξηήζεη ησλ |φd| γηα ην ζχλνιν ησλ πξνζνκνηψζεσλ πνπ εθηειέζηεθαλ. 

Αο ππνζέζνπκε φηη ε εμάξηεζε απηή νθείιεηαη ζε δχν αθξηβψο κεραληζκνχο: 

1. Όπσο αλαδείρζεθε θαη ζηελ ελφηεηα 4.2, κηθξέο |φd| επηηξέπνπλ ηελ έληνλε θηλεηηθφηεηα ησλ 

πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ζηε δηεχζπλζε ηεο ξνήο. Αληίζεηα, κεγάιεο |φd| (θνληά ζηηο 90°) 



39 

 

δπζρεξαίλνπλ ηελ θηλεηηθφηεηα απηή θαη νδεγνχλ ζε θαηλφκελα κεδεληθήο πξαγκαηηθήο 

νιίζζεζεο. Αλ ππνζέζνπκε, ινηπφλ, γξακκηθή εμάξηεζε ηνπ vslip απφ ην φd , ηφηε κπνξνχκε 

ινγηθά λα ζεσξήζνπκε φηη ηζρχεη ε παξαθάησ ζρέζε: 

 
slip d~

2
v




 4.1 

2. Όπσο πξνθχπηεη απφ ηελ Δικόνα 4.6, κεηαβάιινληαο ην |φd| , νη ηνκέο πνπ 

πξαγκαηνπνηνχληαη ζηελ επηθάλεηα ηνπ (100) FCC ρξπζνχ νδεγνχλ ζε ισξίδεο αηειεηψλ κε 

κεηαβιεηή ηξαρχηεηα ζηα ζχλνξα ηνπο. Τπνζέηνληαο φηη ε νιίζζεζε κεηψλεηαη αληηζηξφθσο 

αλάινγα κε ηελ αχμεζε ηεο ηξαρχηεηαο ησλ αηειεηψλ, κπνξνχκε λα ζεσξήζνπκε κία ηέηνηνπ 

είδνπο εμάξηεζε:  

  
slip 0.5

2

S d 0

1
~v

h f   4.2 

ηε ζρέζε απηή ν φξνο f0 είλαη κηα ζηαζεξά πνπ αληηζηνηρεί ζηελ πξαγκαηηθή ηξαρχηεηα πνπ 

παξνπζηάδνπλ νη αηέιεηεο, ζηελ πεξίπησζε ησλ 45° φπνπ θαη απηή ειαρηζηνπνηείηαη. Ζ 

ηξαρχηεηα ζε απηήλ ηελ πεξίπησζε ππνινγίδεηαη αλαιπηηθά σο κεδέλ, νπφηε θαη πξνθχπηεη 

ε αλάγθε εηζαγσγήο απηνχ ηνπ φξνπ. Μία εθηίκεζε πνπ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ην f0 

είλαη ην κήθνο δηείζδπζεο ππθλά παθησκέλσλ ζθαηξψλ. 

 

Έζησ ζχζηεκα ππθλά παθησκέλσλ ζθαηξψλ φπσο παξνπζηάδεηαη ζηελ εηθφλα πνπ αθνινπζεί. Θα 

ππνινγηζηεί ην κήθνο δηείζδπζεο ησλ ζθαηξψλ, (DE) : 

 

 

Δικόνα 4.9. ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηνπ κήθνπο δηείζδπζεο (DE) ζην ζχζηεκα παλνκνηφηππσλ ππθλά 

παθησκέλσλ ζθαηξψλ, αθηίλαο r. 
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Έζησ r ε αθηίλα ησλ ζθαηξψλ. Σφηε ζα ηζρχεη: 

(AB) = 2 r 

Αθφκα, θαζψο ην (AC) είλαη εθαπηφκελν ηκήκα ζε θχθιν, απφ ην Ππζαγφξεην ζεψξεκα πξνθχπηεη: 

(AC) = √  r 

Δπίζεο, ηζρχεη φηη: 

(AD) + (DE) = r και (DE) + (EC) = r 

πλεπψο, αζξνίδνληαο ηηο δπν απηέο ζρέζεηο: 

(AD) + (DE) + (EC) + (DE) = 2 r   

(AC) + (DE) = 2 r   

(DE) = (2 - √ ) r 

 

πλεπψο ζην ζχζηεκά καο ζα ηζρχεη: 

f0 = di (  
√ 

 
)        di 

 

πλδπάδνληαο ηηο εμηζψζεηο 4.1 θαη 4.2 πξνθχπηεη κηα γεληθή ζπζρέηηζε ηεο ηαρχηεηαο νιίζζεζεο 

απφ ηελ γσλία φd πνπ κπνξεί λα πεξηγξαθεί κε ηελ εμήο ζπλάξηεζε:  

 

   
0.5

2

slip slip S

3
~ 1

2 2

m
n

iv C h d


  



   
               4.3 

Οη εθζέηεο n θαη m είλαη ζηαζεξέο πνπ θαζνξίδνπλ ηελ επίδξαζε ηνπ θαζελφο απφ ηα δχν θαηλφκελα. 

Ο φξνο φ είλαη ε ραξαθηεξηζηηθή γσλία ηνπ ζπζηήκαηνο πνπ επηδξά θαζνξηζηηθά ζην θαηλφκελν 

(π.ρ. φ → φd ζηελ πεξίπησζε ηεο ηεο πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο) . Ζ ζπζρέηηζε απηή είλαη θαζαξά 

εκπεηξηθή, σζηφζν βαζίδεηαη ζε έγθπξεο ππνζέζεηο θαη καο επηηξέπεη λα εμεηάζνπκε θαζνιηθά ην 

θαηλφκελν. Δίλαη επίζεο αξθεηά επέιηθηε θαη κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί θαη γηα ηελ πεξηγξαθή ηεο 

ελεξγήο νιίζζεζεο, ζέηνληαο m = 0 , αγλνψληαο δειαδή ηεο επίδξαζε ηεο ζπλνξηαθήο ηξαρχηεηαο 

ησλ αηειεηψλ θαζψο δελ εμεηάδνληαη νη αιιειεπηδξάζεηο ηεο θχξηαο κάδαο ηνπ πνιπκεξνχο κε ηελ 

επηθάλεηα ηνπ ρξπζνχ, αιιά κε ην πξνζξνθεκέλν ζε απηήλ πνιπκεξηθφ ζηξψκα. ηελ πεξίπησζε 

απηή, σο ραξαθηεξηζηηθή γσλία φ κπνξεί λα ζεσξεζεί ε επηθξαηέζηεξε γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ 

πξνζξνθεκέλσλ αιπζίδσλ PE , φcrystal . 

 

Σα γξαθήκαηα (c) θαη (d) ζηελ Δικόνα 4.7 παξνπζηάδνπλ ηα απνηειέζκαηα ησλ πξνζνκνηψζεσλ γηα 

ηηο ηαρχηεηεο νιίζζεζεο ζπλαξηήζεη ησλ ηηκψλ ηνπ Cslip πνπ πξνθχπηνπλ απφ ηελ εμίζσζε 4.3. 

Όπσο παξαηεξεί θαλείο, ε εμίζσζε απηή θαίλεηαη λα νδεγεί ζε νπζηαζηηθή ζπζρέηηζε κε ηα 
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ραξαθηεξηζηηθά κεγέζε ηεο νιίζζεζεο, ηδηαίηεξα γηα ηελ πεξίπησζε ηεο αλεγκέλεο πξαγκαηηθήο 

ηαρχηεηαο νιίζζεζεο. πκπεξαζκαηηθά, αθφκα θαη απφ απηήλ ηελ ζρεηηθά απιή ζεψξεζε γηα ην 

Cslip, κπνξεί θαλείο λα ζπκπεξάλεη ηε ζεκαζία πνπ έρνπλ θαη ηα δχν απηά θαηλφκελα (ηξαρχηεηα 

ζηα ζχλνξα ησλ αηειεηψλ θαη ηάζε ησλ αιπζίδσλ λα πξνζαλαηνιίδνληαη ζχκθσλα κε ηελ δηεχζπλζε 

ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ) ζηελ νιίζζεζε ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ. 
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4.3.3 ςμμεηπικέρ ή ανηιζςμμεηπικέρ νανοδομημένερ επιθάνειερ 

ηελ πξνεγνχκελε ελφηεηα εμεηάζηεθαλ απνθιεηζηηθά ζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο. Τπελζπκίδεηαη φηη 

γηα λα είλαη έλα δεχγνο επηθαλεηψλ αληηζπκκεηξηθφ, ην  bottom top

att att
,sgn    ζα πξέπεη λα ιακβάλεη ηηο 

ηηκέο (–,–) ή (+,+) , νπφηε νη πιάθεο αιιά θαη ε επαγφκελε ζην ζχζηεκα ξνή απφ ηηο επηθάλεηεο 

εκθαλίδνπλ C2 πεξηζηξνθηθή ζπκκεηξία ψο πξνο ηνλ x άμνλα πνπ δηέξρεηαη απφ ην θέληξν ηνπ 

θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο. ε απηέο ηηο πεξηπηψζεηο, ινηπφλ, επηβάιιεηαη ζην ζχζηεκα κηα ηάζε ξνήο 

θαηά ηελ δηεχζπλζε y . ηελ Δικόνα 4.10a παξνπζηάδνληαη ζρεκαηηθά νη ηέζζεξεηο δπλαηέο 

πεξηπηψζεηο ζπκκεηξίαο/αληηζπκκεηξίαο, ελψ ζηελ Δικόνα 4.10b είλαη εκθαλήο ε επίδξαζε ηελ 

πξναλαθεξζείζαο ξνήο ζην ζχζηεκα ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ. 

 

 

Δικόνα 4.10 (a) Αλαπαξάζηαζε ξνήο Couette γηα ηηο ηέζζεξεηο δπλαηέο πεξηπηψζεηο ζπκκεηξηθψλ (,+), 

(+,) θαη αληηζπκκεηξηθψλ (,), (+,+) επηθαλεηψλ. Οη ισξίδεο επηθαλεηψλ, ππφ γσλία φd αλαπαξίζηαληαη κέ 

ηηο θφθθηλεο γξακκέο. Οη παξελζέζεηο πάλσ απφ θάζε εηθφλα εηθφλσλ αληηζηνηρνχλ ζηα πξφζεκα ηεο γσλίαο 

πξνζβνιήο ηεο επηθάλεηαο ζε θάζε πιεπξά:  bottom top

att att
,sgn   . Σα πξφζεκα απηά ζπκπίπηνπλ θαη κε ηε θνξά 

ησλ δηαλπζκάησλ ηεο ηαρχηεηαο ξνήο ζηνλ y-άμνλα. (b) Άλσ φςε ηνπ πνιπκεξηθνχ ηήγκαηνο, ην νπνίν έρεη 

ππνζηεί δηάηκεζε ζε ζχζηεκα πιαθψλ ρξπζνχ κε ζηαζεξέο επηθαλεηψλ [Λd, td, hd, |φd|] = [3.4 nm, 4.3 nm, 

0.204 nm, 45°] κε ζπκκεηξία φπσο ζην (a) θαη γηα t = 32 ns. Σα θφθθηλα ζεκεία × ζην πεδίν xy αληηζηνηρνχλ 

ζηελ αξρηθή ζέζε ηνπ θέληξνπ κάδαο ηνπ ηήγκαηνο θαηά ηελ έλαξμε ησλ πξνζνκνηψζεσλ. 

 

ηελ Δικόνα 4.10c πξαγκαηνπνηείηαη κάιηζηα θαη ε πνζνηηθνπνίεζε ηνπ θαηλνκέλνπ απηνχ κέζσ 

ηνπ ππνινγηζκνχ ηεο αλεγκέλεο κέζεο ηαρχηεηαο νιίζζεζεο (drift velocity),  drift 2y y wv v v , γηα 

δχν πεξηπηψζεηο γσληψλ (|φd| = 45° θαη ~27°). Πέξαλ φκσο απηψλ ησλ παξαδεηγκάησλ, παξαηεξείηαη 

κηα θαζνιηθή ζπκπεξηθνξά ζηηο πεξηπηψζεηο ησλ πξνζνκνηψζεσλ γηα ηηο νπνίεο εμεηάζηεθαλ θαη νη 

ηέζζεξεηο κνξθέο (αληη)ζπκκεηξίαο: Εεχγε επηθαλεηψλ κε  bottom top

att att
,sgn    = (–,–) θαη (+,+) 

εκθαλίδνπλ πην αξλεηηθέο θαη πην ζεηηθέο ηαρχηεηεο ξνήο ζηνλ y άμνλα, αληηζηνίρσο. Αθφκα θαη ζε 

επηθάλεηεο ησλ νπνίσλ νη ισξίδεο αηειεηψλ παξνπζηάδνπλ έληνλε ζπλνξηαθή ηξαρχηεηα (π.ρ. γηα |φd| 
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~ 27°) ε παξαπάλσ ηάζε ζπλερίδεη λα ηζρχεη, κε ηηο δηαθνξέο ησλ drift

yv  λα είλαη σζηφζν ιηγφηεξν 

έληνλεο. 

ηηο πεξηπηψζεηο ζπκκεηξηθψλ επηθαλεηψλ, (–,+) θαη (+,–) , νη πιάθεο εκθαλίδνπλ θαηνπηξηθή 

ζπκκεηξία σο πξνο ην παξάιιειν πξνο απηέο xy επίπεδν πνπ έρεη σο θέληξν ησλ αμφλσλ ην θέληξν 

ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο. Δπηπξνζζέησο, παξνπζηάδνπλ θαη ζπκκεηξία αλαζηξνθήο σο πξνο ην 

θέληξν ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο. Σν δεχηεξν απηφ είδνο ζπκκεηξίαο ραξαθηεξίδεη θαη ηηο 

ηαρχηεηεο ησλ πιαθψλ. Χο ζπλέπεηα απηψλ ησλ ηδηνηήησλ, ε ζπλνιηθή κνξθνινγία ηεο ξνήο ζε 

θαηάζηαζε ηζνξξνπίαο ζην ζχζηεκα ζα εκθαλίδεη θαη απηή ζπκκεηξία αλαζηξνθήο. Όπσο 

αλαιχζεθε θαη πξνεγνπκέλσο, παξφηη ε ζπλνιηθή ξνή πνπ πξνθαιείηαη ιφγσ ηεο ζπκκεηξίαο ησλ 

επηθαλεηψλ είλαη κεδεληθή, ην ηήγκα ππνβάιιεηαη ζε επηπξφζζεηεο δηαηκεηηθέο ηάζεηο ζην επίπεδν 

xy.  

 

Δικόνα 4.11. (a) 
true

sv , (b) 
eff

sv  θαη (c) 
drift

yv  ζπλαξηήζεη ησλ  bottom top

att att
,sgn    ησλ άλσ θαη θάησ πιαθψλ. Σα 

δηαλχζκαηα θάησ απφ ηα γξαθήκαηα αληηζηνηρνχλ ζηελ δηεχζπλζε πιάγηαο ξνήο πνπ επηβάιιεηαη ζηηο 

αιπζίδεο απφ ηηο εθάζηνηε επηθάλεηεο. Οη παξάκεηξνη [Λd, td, hd, |φd|] ιακβάλνπλ ηηο ηηκέο [3.4 nm, 4.3 nm, 

0.204 nm, 45°] γηα ηα αξηζηεξά γξαθήκαηα, θαη [3.3 nm, 4.4 nm, 0.204 nm, ~27°] γηα ηα δεμηά. 

 

Μηα γεληθφηεξε παξαηήξεζε γηα ηα κεγέζε 
true

sv  θαη 
eff

sv  ζηα δηαγξάκκαηα 4.11(a) θαη 4.11(b) 

είλαη φηη αξλεηηθέο (ζεηηθέο) φatt νδεγνχλ ζε εληζρπκέλεο (πεξηνξηζκέλεο) ηαρχηεηεο νιίζζεζεο. 

Παξφηη απηή ε δηαπίζησζε αξρηθά κνηάδεη παξάινγε, εμεγείηαη πιήξσο αλ εμεηάζεη θαλείο ηελ 
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αξρηθή θξπζηαιιηθή δηακφξθσζε ησλ πξνζξνθεκέλσλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ, φπσο απηή 

παξνπζηάδεηαη θαη ζηελ Δικόνα 4.1. Όπσο απνδεηθλχεηαη θαη απφ ηα έλζεηα ηζηνγξάκκαηα, νη 

θξπζηαιιηθέο πεξηνρέο ησλ αιπζίδσλ παξνπζηάδνπλ ζε έλα κεγάιν πνζνζηφ αξλεηηθφ 

πξνζαλαηνιηζκφ, κε φifc ~ –45°. Δπηθάλεηεο κε ισξίδεο αηειεηψλ πνπ παξνπζηάδνπλ παξφκνηεο 

γσλίεο πξνζαλαηνιηζκνχ κε ηηο θξπζηαιιηθέο πεξηνρέο δξνπλ εληζρπηηθά ζηελ θηλεηηθφηεηα ησλ 

αιπζίδσλ θαη εληείλνπλ ηα θαηλφκελα νιίζζεζεο. Αληηζέησο, λαλνδνκεκέλεο επηθάλεηεο κε ισξίδεο 

αηειεηψλ ζε αληίζεηε δηεχζπλζε ζπληεινχλ ζηνλ αλαζρεκαηηζκφ ησλ θξπζηαιιηθψλ απηψλ δνκψλ 

θαη επνκέλσο δπζρεξαίλεηαη ε ξνή ηνπο. Δλδερνκέλσο, ζε πξνζνκνηψζεηο κεγαιχηεξεο δηάξθεηαο νη 

δηαθνξέο απηέο, πνπ νθείινληαη ζηελ αξρηθή απεηθφληζε ηνπ πνιπκεξνχο, ζηαδηαθά ζα 

εμαιείθνληαη. ηελ παξνχζα κειέηε, σζηφζν, θάηη ηέηνην δελ ήηαλ δπλαηφλ λα εμεηαζζεί. Ζ ηάζε 

απηή αλαζρεκαηηζκνχ ησλ θξπζηαιιηθψλ πεξηνρψλ ησλ πξνζξνθεκέλσλ αιπζίδσλ πξνο ηελ 

επλντθή δηεχζπλζε θάζε επηθάλεηαο (= φatt) δηαθαίλεηαη ζηελ εηθφλα πνπ αθνινπζεί.  

 

 

Δικόνα 4.12. ηηγκηφηππα ησλ άλσ θαη θάησ πξνζξνθεκέλσλ πνιπκεξηθψλ ζηνηβάδσλ ζε ρξφλν t = 32 ns γηα 

ηηο ηέζζεξεηο δηαθνξεηηθέο πεξηπηψζεηο (αληη)ζπκκεηξίαο. Οη παξάκεηξνη [Λd, td, hd, |φd|] ιακβάλνπλ ηηο ηηκέο 

[3.4 nm, 4.3 nm, 0.204 nm, 45°] ζε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο. Σα πξάζηλα βέιε ππνδειψλνπλ ηελ θαηεχζπλζε 

ξνήο πνπ αθνινπζεί ην πνιπκεξέο ιφγσ ησλ απεηθνληδφκελσλ επηθαλεηψλ. 
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4.3.4 Δπίδπαζη ηος Ρςθμού Γιάημηζηρ ηων Πλακών 

Σα θαηλφκελα νιίζζεζε δηαθέξνπλ ζεκαληηθά απφ πεξίπησζε ζε πεξίπησζε φηαλ κεηαβάιιεηαη ν 

ξπζκφο δηάηκεζεο πνπ επηβάιιεηαη ζην ζχζηεκα. Γελ απνθιείνληαη αθφκα θαη κε-κνλφηνλεο 

εμαξηήζεηο ζε πεξηπηψζεηο φπνπ ην ζχζηεκα κεηαβαίλεη κεηαμχ θαηαζηάζεσλ αδχλακεο θαη έληνλεο 

ξνήο ή αλ απηφ νδεγεζεί ζε θαηλφκελα δηαηκεηηθήο ξενιέπηπλζεο (shear thinning) ή ημψδνπο 

ζέξκαλζεο.
[15][38][39]

 Απνδεδεηγκέλα, ζε πεξηπηψζεηο έληνλεο ξνήο αιπζίδσλ πνιπαηζπιελίνπ 

πςεινχ κνξηαθνχ βάξνπο, ε ηαρχηεηα ελεξγήο νιίζζεζεο απμάλεηαη κνλφηνλα ζπλαξηήζεη ηνπ 
app . 

[15][40]
 ην ίδην ζπκπέξαζκα θαηαιήγνπλ θαη ππνινγηζηηθέο κειέηεο ηέηνησλ ζπζηεκάησλ.

[10]
 Οη 

πξνζνκνηψζεηο ησλ Jabarzadeh et al. γηα κηθξφηεξεο πνιπκεξηθέο αιπζίδεο (C16) παξνπζηάδνπλ 

φκσο ζπκπεξηθνξέο πνπ ππνδειψλνπλ ηελ εκθάληζε θαηλνκέλσλ δηαηκεηηθήο ζηέλεπζεο γηα 

θαηαζηάζεηο αζζελνχο ξνήο.
[38]

  

 

 ηελ Δικόνα 4.13a απνηππψλνληαη ηα πξνθίι ηαρπηήησλ γηα δχν αληηπξνζσπεπηηθέο 

πεξηπηψζεηο επηθαλεηψλ κε ισξίδεο αηειεηψλ κε γσλίεο πξνζαλαηνιηζκνχ παξάιιειεο (φd = 0°) θαη 

θάζεηεο (φd = 90°) ζηελ δηεχζπλζε ξνήο θαη γηα δηάθνξεο επηβαιιφκελεο ηαρχηεηεο πιαθψλ. Οη 

ηαρχηεηεο πξαγκαηηθήο θαη ελεξγήο νιίζζεζεο πνπ πξνθχπηνπλ απφ ηα πξνθίι, παξνπζηάδνληαη γηα 

ηηο πεξηπηψζεηο απηέο ζηηο εηθφλεο Δικόνα 4.13b θαη Δικόνα 4.13c.  
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Δικόνα 4.13. (a) Πξνθίι ηαρπηήησλ γηα ζπζηήκαηα κε ισξίδεο αηειεηψλ παξάιιειεο (φd = 0°, Λd ~ 3.25, td = 

4.06 nm, hd = 0.204 nm) θαη θάζεηεο (φd = 90°, Λd ~ 3.25, td = 3.1 nm, hd = 0.204 nm) σο πξνο ηε δηεχζπλζε ηεο 

ξνήο, γηα ηέζζεξεηο ηαρχηεηεο πιαθψλ: vwall = 10 (θφθθηλν), 50 (κπιε), 100 (πξάζηλν) θαη 200 (κσβ) nm/ns. 

Οη θάζεηεο ζηνλ άμνλα ησλ ηαρπηήησλ δηαθεθνκκέλεο γξακκέο αληηζηνηρνχλ ζηηο επηβαιιφκελεο ηαρχηεηεο 

ζηηο πιάθεο (vwall) ζε θάζε πεξίπησζε. ηα γξαθήκαηα (b) θαη (c) θαηαγξάθεηαη ε πξαγκαηηθή θαη ε ελεξγή 

ηαρχηεηα νιίζζεζεο, αληηζηνίρσο (ζε αλεγκέλε κνξθή). 

 

Απφ ηελ Δικόνα 4.13b πξνθχπηεη φηη ε 
true

sv  κεηαβάιιεηαη ειάρηζηα κε ηελ αιιαγή ηεο 

επηβαιιφκελεο ηαρχηεηαο δηάηκεζεο. Αμίδεη επίζεο λα ζεκεησζεί φηη ζην γξάθεκα δελ 

παξνπζηάδνληαη ζεκεία γηα ηηο επηθάλεηεο κε φd = 90°, δηφηη γηα φιεο ηηο ηαρχηεηεο πνπ εμεηάζηεθαλ 

ε πξαγκαηηθή νιίζζεζε ήηαλ πξαθηηθά κεδεληθή. Αληίζεηα, γηα φd = 0° ηα ζπζηήκαηα εκθαλίδνπλ 

ζεηηθή ηαρχηεηα πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο. Δπηπξνζζέησο, θαη νη δπν εμεηαδφκελεο επηθάλεηεο 

εκθαλίδνπλ ελεξγή νιίζζεζε, φπσο παξαηεξεί θαλείο ζην γξάθεκα ηεο εηθφλαο Δικόνα 4.13c. Καη 

ηα δπν είδε εμεηαδφκελσλ ζπζηεκάησλ παξνπζηάδνπλ παξφκνηα ζπκπεξηθνξά ζηελ εμάξηεζε ηεο 

eff

sv  απφ ηελ vwall . πγθεθξηκέλα, ε αχμεζε ηεο ηαρχηεηαο ησλ ηνίρσλ πξνθαιεί κηα ζηαδηαθή 
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κείσζε ηεο ελεξγήο νιίζζεζεο, ε νπνία πηζαλψο νθείιεηαη ζε θαηλφκελα δηαηκεηηθήο ζηέλεπζεο ή 

θαη ημψδνπο ζέξκαλζεο πνπ σζνχλ ην ηήγκα PE ζε θαηαζηάζεηο ηζρπξφηεξεο πξφζθπζεο ζηηο 

επηθάλεηεο ηνπ ρξπζνχ. 
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5. ΤΕΖΣΖΖ ΑΠΟΣΔΛΔΜΑΣΧΝ ΚΑΗ 

ΤΜΠΔΡΑΜΑΣΑ 

H κνξθνινγία ησλ λαλνδνκεκέλσλ επηθαλεηψλ ρξπζνχ κπνξεί λα νδεγήζεη είηε ζε ελίζρπζε είηε ζε 

πεξηνξηζκφ ησλ θαηλνκέλσλ νιίζζεζεο. Οη κέγηζηεο δπλαηέο ηαρχηεηεο νιίζζεζεο παξαηεξνχληαη 

ζηηο πεξηπηψζεηο επηθαλεηψλ άλεπ αηειεηψλ. Απηέο νη ηέιεηα ιείεο επηθάλεηεο, φκσο, παχνπλ λα 

ζπλαληψληαη ζε θπζηθά ζπζηήκαηα, φηαλ απηά εμεηάδνληαη ζε εχξε κεγαιχηεξα ησλ ιίγσλ nm. 

Αθφκα θαη αλ αγλνεζνχλ νη ηπραίεο επηθαλεηαθέο αηέιεηεο, ηα ηδαληθά απηά ζπζηήκαηα 

δηαθφπηνληαη απφ ηα φξηα ησλ θφθθσλ. 

χκθσλα κε ηελ ζεψξεζε ησλ αηειεηψλ ζηηο λαλνδνκεκέλεο επηθάλεηεο πνπ εμεηάδνληαη ζηελ 

παξνχζα κειέηε, είλαη δπλαηφλ λα πξνζνκνησζνχλ θαηαζηάζεηο ησλ νπνίσλ ε ζπκπεξηθνξά λα είλαη 

αληίζηνηρε κε επηθάλεηεο πνπ ζπκπεξηιακβάλνπλ φξηα θφθθσλ. Μπνξνχκε λα εμάγνπκε, ινηπφλ, 

ζπκπεξάζκαηα θαη γηα ηελ ζπκπεξηθνξά ησλ πξαγκαηηθψλ ζπζηεκάησλ εμεηάδνληαο πνηα είλαη ηα 

θπζηθά αλάινγα ησλ πεξηπηψζεσλ πνπ έρνπλ αλαιπζεί: 

 Λσξίδεο αηειεηψλ πξνζαλαηνιηζκέλεο θάζεηα ζηε δηεχζπλζε ξνήο νδεγνχλ ζε 

ειαρηζηνπνίεζε ησλ θαηλνκέλσλ νιίζζεζεο. 

→ χλνξα κεηαμχ θφθθσλ, ζε θάζεηε δηεχζπλζε σο πξνο ηε ξνή. 

 Λσξίδεο αηειεηψλ κε παξάιιειν πξνζαλαηνιηζκφ σο πξνο ηελ δηεχζπλζε ξνήο εληζρχνπλ 

ηελ ηάζε αλαδηνξγάλσζεο ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ζηε δηεχζπλζε απηή θαη 

κεγηζηνπνηνχλ ηα θαηλφκελα νιίζζεζεο. 
→ Ρνή αιπζίδσλ παξάιιειε ζε φξηα θφθθσλ. 

 Απμαλνκέλνπ ηνπ βάζνπο ησλ αηειεηψλ, γηα επαξθψο κεγάιεο αηέιεηεο, παξαηεξείηαη 

πεξηνξηζκφο ησλ θαηλνκέλσλ νιίζζεζεο. 
→ Δπηπηψζεηο ηεο έληαζεο ησλ νξίσλ ησλ θφθθσλ. 

 Λσξίδεο αηειεηψλ κε κεγάιε ζπλνξηαθή ηξαρχηεηα, φπσο γηα παξάδεηγκα απηέο πνπ 

πξνθχπηνπλ απφ ηελ ηνκή ηνπ επηπέδνπ ηνπ ρξπζνχ ζε γσλίεο ρακειήο ζπκκεηξίαο, 

πεξηνξίδνπλ ζε ζεκαληηθφ βαζκφ ηα θαηλφκελα νιίζζεζεο. 
→ Δπίδξαζε απφηνκσλ ή κε νκαιψλ νξίσλ κεηαμχ θφθθσλ. 

Πέξαλ απηήο ηεο αλάιπζεο, είλαη δπλαηή ε εμαγσγή γεληθφηεξσλ ζπκπεξαζκάησλ γηα ηελ 

νιίζζεζε ηνπ πνιπκεξνχο εμεηάδνληαο θαζνιηθά ηηο ζπκπεξηθνξέο ησλ ζπζηεκάησλ 

λαλνδνκεκέλσλ επηθαλεηψλ πνπ κειεηήζεθαλ. ηελ Δικόνα 5.1 πνπ αθνινπζεί παξνπζηάδνληαη νη 
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ηηκέο γηα ηα κεγέζε: αλεγκέλε ηαρχηεηα πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο (
true

sv ) , κήθνο νιίζζεζεο (Ls) θαη 

eff app/ 1   ζπλαξηήζεη ηεο αλεγκέλεο ηαρχηεηαο ελεξγήο νιίζζεζεο (
eff

sv ). Σα ζεκεία δεδνκέλσλ 

πνπ απεηθνλίδνληαη αληηζηνηρνχλ ζε φιεο ηηο πξνζνκνηψζεηο πνπ δηελεξγήζεθαλ θαη θαιχπηνπλ 

νιφθιεξν ην εχξνο ησλ παξακέηξσλ πνπ εμεηάζηεθαλ. 

 

 

Δικόνα 5.1. (a) 
true

sv , (b) Ls θαη (c) eff app/ 1    σο πξνο 
eff

sv  γηα φιεο ηηο πξνζνκνηψζεηο πνπ 

δηελεξγήζεθαλ. 

 

ε πεξηπηψζεηο πνπ νη αδχλακεο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ησλ επηθαλεηψλ θαη ηνπ πνιπκεξηθνχ 

ζηξψκαηνο νδεγνχλ ζε ζεηηθέο ηαρχηεηεο πξαγκαηηθήο νιίζζεζεο (ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο 

νιίζζεζεο) παξαηεξείηαη θαη κηα ζπλνιηθή ζεηηθή ζπζρέηηζε κεηαμχ ηεο πξαγκαηηθήο θαη ηεο 

ελεξγήο νιίζζεζεο. ε απηέο ηηο πεξηπηψζεηο (
true

sv  > 0), ε απμεκέλε θηλεηηθφηεηα ησλ πνιπκεξηθψλ 

αιπζίδσλ επηηξέπεη θαη επηηαρχλεη ηα θαηλφκελα αλαδηνξγάλσζήο ηνπο πάλσ ζηελ δηεπηθάλεηα θαη 

δηεπθνιχλεη, επνκέλσο, ηε ραιάξσζε ηεο δηαπινθήο ηνπ πξνζξνθεκέλνπ ζηξψκαηνο κε ηελ θχξηα 

κάδα ηνπ πνιπκεξνχο. πλεπψο, ζεηηθέο ηηκέο ιακβάλνπλ θαη ην κήθνο νιίζζεζεο, Ls , αιιά θαη ε 
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ηαρχηεηα ελεξγήο νιίζζεζεο, 
eff

sv  (κε ειάρηζηεο εμαηξέζεηο), ελψ νη ελεξγνί ξπζκνί δηάηκεζεο 

κεηψλνληαη δξαζηηθά ( eff app/ 1   ).  

πκπεξαζκαηηθά, ε κνξθνινγία ησλ λαλνδνκεκέλσλ επηθαλεηψλ θαίλεηαη λα θαζνξίδεη ζε 

κεγάιν βαζκφ θαη ηνλ ελεξγφ ξπζκφ δηάηκεζεο, κέγεζνο πνπ πξνβιέπεη κεηαμχ άιισλ ηελ 

θαηάζηαζε ηεο ξνήο ζην ζχζηεκα (π.ρ. ζηξσηή ή ηπξβψδεο 
[41][42]

) θαη ηελ εκθάληζε θαηλνκέλσλ 

ημψδνπο ζέξκαλζεο, ηα νπνία πξνβιέπνληαη γηα αξθεηά πςεινχο eff . Όπσο πξνθχπηεη απφ ην 

γξάθεκα ζηελ Δικόνα 5.1c, ζην ζχζηεκα φπνπ θαηαγξάθεηαη ε κεγαιχηεξε ηηκή ελεξγήο 

νιίζζεζεο, ε eff  παξνπζηάδεη ~30% κείσζε, ελψ γηα ηελ πεξίπησζε ηεο πην αξλεηηθήο ελεξγήο 

νιίζζεζεο (ηζρπξφηεξεο πξνζθφιιεζεο ζηε δηεπηθάλεηα κε ηνλ ρξπζφ), ε eff  έρεη απμεζεί θαηά 

~25% ζε ζρέζε κε ην app .  

Ζ παξαπάλσ αλάιπζε καο δείρλεη φηη είλαη δπλαηφλ λα πξαγκαηνπνηεζεί ξχζκηζε ηνπ ξπζκνχ 

δηάηκεζεο κέζα απφ ηελ επεμεξγαζία ησλ επηθαλεηψλ ζηελ λαλνθιίκαθα. Έλαο απφ ηνπο ηξφπνπο κε 

ηνπο νπνίνπο ζα κπνξνχζε λα πξαγκαηνπνηεζεί κηα ηέηνηα ξχζκηζε είλαη κε ηνλ ειεγρφκελν 

ζρεκαηηζκφ λαλνδνκεκέλσλ αηειεηψλ ζηελ επηθάλεηα ζηελ νπνία ζα ξέεη ην ηήγκα. 

Ζ παξνχζα εξγαζία επηθεληξψζεθε ζε πεξηπηψζεηο επηθαλεηψλ ρξπζνχ κε επαλαιακβαλφκελεο 

ισξίδεο αηειεηψλ θαη εμεηάζηεθε δηεμνδηθά ην πσο ε κνξθνινγία απηψλ επεξεάδεη ην είδνο θαη ηελ 

έληαζε ησλ θαηλνκέλσλ ηεο νιίζζεζεο ηνπ ηήγκαηνο πνιπαηζπιελίνπ ζε ζπλζήθεο ξνήο Couette. 

πγθεθξηκέλα, ππνινγίζηεθαλ γηα ηηο επηθάλεηεο νη εμαξηήζεηο ησλ ηαρπηήησλ πξαγκαηηθήο θαη 

ελεξγήο νιίζζεζεο απφ ηηο δηάθνξεο γεσκεηξηθέο παξακέηξνπο ησλ αηειεηψλ: ην πιάηνο (Λd), ην 

βάζνο (hd) θαη ε ρσξηθή πεξίνδνο (td) ησλ ισξίδσλ αηειεηψλ, ηελ γσλία πξνζαλαηνιηζκνχ (φd) πνπ 

εκθαλίδνπλ, θαζψο θαη ην είδνο ηεο ζπκκεηξίαο κεηαμχ ησλ άλσ θαη θάησ επηθαλεηψλ (ζπκκεηξηθέο 

ή αληηζπκκεηξηθέο). Οη ζπλζήθεο γηα ηηο νπνίεο ηα ζπζηήκαηα νδεγνχληαη ζε θαηαζηάζεηο κε-

νιίζζεζεο παξνπζηάδνπλ κεγάιν βηνκεραληθφ ελδηαθέξνλ, επνκέλσο ηα ζπκπεξάζκαηα πνπ 

εμήρζεζαλ ζα παξνπζηαζηνχλ κε γλψκνλα ηνλ ζηφρν απηφ. ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο πνπ 

αλαγξάθνληαη ζηελ ζπλέρεηα, κία λαλνδνκεκέλε επηθάλεηα κε ισξίδεο αηειεηψλ ζα παξνπζηάδεη 

κεησκέλα θαηλφκελα νιίζζεζεο: 
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 Γηα κεγάιεο γσλίεο πξνζαλαηνιηζκνχ αηειεηψλ, φd (π.ρ. θάζεηεο σο πξνο ηελ δηεχζπλζε 

ξνήο). 

 Γηα πιάηε ισξίδσλ αηειεηψλ, Λd , παξφκνηα κε ηηο δηαζηάζεηο ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ, 

έηζη ψζηε απηέο λα παγηδεχνληαη εληφο ησλ θνηιάδσλ. 

 Γηα αηέιεηεο κεγάινπ βάζνπο, hd, κε ηελ πξνυπφζεζε φηη είλαη επαξθψο πιαηηέο ψζηε λα 

είλαη δπλαηή ε δηείζδπζε ησλ αιπζίδσλ. 

 Γηα επηθάλεηεο πνπ απνηεινχληαη ζε κεγάιν πνζνζηφ απφ αηέιεηεο. Όζν κεγαιχηεξε ε 

ρσξηθή ζπρλφηεηα ησλ αηειεηψλ, ηφζν πην ππνβαζκηζκέλα είλαη ηα θαηλφκελα νιίζζεζεο. 

 Γηα ισξίδεο αηειεηψλ πνπ παξνπζηάδνπλ κεγάιε ηξαρχηεηα ζηα ζχλνξά ηνπο. 

Όια απηά ηα κνξθνινγηθά ραξαθηεξηζηηθά ησλ επηθαλεηψλ δξνπλ παξεκπνδηζηηθά ζηελ εκθάληζε 

νιίζζεζεο ζην ζχζηεκα. 

Πέξαλ ηεο ξχζκηζεο ηεο ηξαρχηεηαο θαη ηεο eff , ε ζπκκεηξία κεηαμχ ησλ δχν απέλαληη 

επηθαλεηψλ ησλ πιαθψλ κπνξεί λα επηδξάζεη ζην πνιπκεξηθφ ηήγκα σο εμήο: 

 Αληηζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο κε ισξίδεο αηειεηψλ ζε ελδηάκεζεο γσλίεο (0° < φd < 90°) 

εηζάγνπλ κηα ζπληζηψζα ξνήο ζην ηήγκα θαηά ζηελ δηεχζπλζε y.  

 ε ζπκκεηξηθέο επηθάλεηεο, ην ηήγκα δέρεηαη επηπξφζζεηεο δηαηκεηηθέο ηάζεηο ζε δηεχζπλζε 

θάζεηε πξνο ηελ ξνή. 

Καη ηα δχν απηά θαηλφκελα παξνπζηάδνπλ ηδηαίηεξν ελδηαθέξνλ γηα ηηο πηζαλέο εθαξκνγέο ηνπο 

ζηνλ θιάδν ηεο κηθξνξεπζηνληθήο (microfluidics), φπνπ έλα απφ ηα δεηνχκελα είλαη ν ιεπηνκεξήο 

έιεγρνο ησλ ξενινγηθψλ ηδηνηήησλ ελφο ξεπζηνχ, θαηά ηελ δηέιεπζε ηνπ πάλσ απφ λαλνδνκεκέλεο 

επηθάλεηεο. 
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