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Δπραξηζηίεο 

Η παξνχζα κεηαπηπρηαθή δηπισκαηηθή εξγαζία εθπνλήζεθε ζηελ νκάδα 

Υπνινγηζηηθήο Δπηζηήκεο θαη Τερληθήο ησλ Υιηθψλ (CoMSE) ηνπ Δζληθνχ Με-
ηζφβηνπ Πνιπηερλείνπ. Με ηελ νινθιήξσζή ηεο ζα ήζεια λα εθθξάζσ ηηο εηιηθξη-

λείο κνπ επραξηζηίεο: 

 Σηνλ επηβιέπνληα Καζεγεηή Γψξν Ν. Θενδψξνπ γηα ηελ εκπηζηνζχλε 
πνπ κνπ έδεημε θαη ηελ ηηκή πνπ κνπ έθαλε δίλνληάο κνπ ηελ επθαηξία λα εληαρζψ 

ζηε δηεζλνχο θχξνπο νκάδα ηνπ. Με ηηο αζηείξεπηεο επηζηεκνληθέο γλψζεηο ηνπ, 
ηελ απαξάκηιιε αθνζίσζή ηνπ ζηελ έξεπλα θαη ηελ αγάπε ηνπ γηα ηειεηφηεηα π-

πήξμε ν βαζηθφο δάζθαινο θαη θαζνδεγεηήο θαζφιε ηε δηάξθεηα ησλ κεηαπηπρηα-
θψλ ζπνπδψλ κνπ. 

 Σηνλ ππνςήθην δηδάθηνξα Γεψξγην Βνγηαηδή γηα ηηο πνιχσξεο ζπδεηήζεηο, 

ηηο επνηθνδνκεηηθέο ζπκβνπιέο θαη ηηο εμαηξεηηθέο ηδέεο ηνπ. Η βνήζεηά ηνπ ππήξ-
με θαζνξηζηηθή ζε φια ηα ζηάδηα ηεο άςνγεο ζπλεξγαζίαο καο.  

 Σηνλ Γξ. Δπάγγειν Βνγηαηδή γηα ηελ άκεζε θαη θαίξηα βνήζεηά ηνπ φπνηε 
απαηηήζεθε, θαζψο θαη ζηα ππφινηπα κέιε ηεο νκάδαο γηα ηε ζπκπαξάζηαζή 
ηνπο. 
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ΠΔΡΙΛΗΦΗ 

 Οη θψδηθεο Monte Carlo (MC) πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ εμηζνξξφπε-

ζε πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ ζε αηνκηζηηθφ ή αδξνπνηεκέλν επίπεδν απαηηνχλ 
ζρεηηθά κεγάιν ππνινγηζηηθφ ρξφλν, θάλνληαο ηελ πξνζνκνίσζε πξαγκαηηθψλ 

ζπζηεκάησλ κε αιπζίδεο κεγάινπ κνξηαθνχ βάξνπο εμαηξεηηθά δχζθνιε. Σηελ 
παξνχζα κεηαπηπρηαθή δηπισκαηηθή εξγαζία γίλεηαη βειηηζηνπνίεζε ελφο θψδη-
θα πξνζνκνίσζεο γξακκηθνχ κνλνδηάζπαξηνπ πνιπαηζπιελίνπ (PE) ζε αηνκηζηη-

θφ επίπεδν. O θψδηθαο είλαη γξακκέλνο ζε γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ Fortran 
θαη ζρεδηαζκέλνο λα εθηειείηαη ζεηξηαθά ζε έλαλ ππξήλα θεληξηθνχ επεμεξγαζηή 

(CPU). Δπίζεο επηρεηξείηαη ε παξαιιεινπνίεζε κέξνπο ηνπ θψδηθα ζε γιψζζα 
πξνγξακκαηηζκνχ CUDA, κε ζηφρν ηελ εθηέιεζή ηνπ ζηνπο πνιπεπεμεξγαζηέο 
ησλ ζχγρξνλσλ κνλάδσλ επεμεξγαζίαο γξαθηθψλ (GPU) ηεο Nvidia. 

 Ο βειηηζηνπνηεκέλνο ζεηξηαθφο θψδηθαο επηηπγράλεη κέρξη θαη 2 ηάμεηο κε-
γέζνπο κεγαιχηεξε ηαρχηεηα εθηέιεζεο, ε νπνία θαζνξίδεηαη θπξίσο απφ ηα πν-

ζνζηά ησλ θηλήζεσλ MC πνπ επηρεηξνχληαη, θαζψο επίζεο θαη απφ ην πιήζνο 
θαη κέγεζνο ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ηνπ ζπζηήκαηνο, ελψ ηαπηφρξνλα έρεη 
ιηγφηεξν απφ ππνδηπιάζηεο απαηηήζεηο θχξηαο κλήκεο (RAM). Η παξαιιεινπνί-

εζε ηνπ θψδηθα θαίλεηαη λα είλαη απνδνηηθή κφλνλ ππφ ηελ πξνυπφζεζε φηη απηή 
ζα γίλεη ζπλνιηθά ή ηνπιάρηζηνλ ζην κεγαιχηεξν ηκήκα ηνπ, ψζηε λα ειαρηζην-

πνηεζνχλ νη θαζπζηεξήζεηο ιφγσ κεηαθνξάο δεδνκέλσλ απφ ηε CPU ζηε GPU 
θαη αληίζηξνθα. 

 Γηα ηνλ έιεγρν ηεο νξζήο ιεηηνπξγίαο ηνπ βειηηζηνπνηεκέλνπ ζεηξηαθνχ 

θψδηθα δεκηνπξγήζεθαλ αξρηθέο απεηθνλίζεηο ζπζηεκάησλ δηαθνξεηηθνχ πιή-
ζνπο πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ κήθνπο κέρξη C10000 θαη πξαγκαηνπνηήζεθαλ νη α-

ληίζηνηρεο πξνζνκνηψζεηο ζην ηζφζεξκν-ηζνβαξέο ζηαηηζηηθφ ζχλνιν (ΝPT). Η 
ηαρχηεηα εμηζνξξφπεζεο ησλ ζπζηεκάησλ κεηξείηαη κέζσ ησλ δηαγξακκάησλ 
κέζεο ηεηξαγσληθήο κεηαηφπηζεο ηνπ θέληξνπ κάδαο ησλ αιπζίδσλ (MSD) ζπ-

λαξηήζεη ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, θαζψο επίζεο θαη κέζσ ηεο πηψζεο κε ην 
ρξφλν ησλ ζπλαξηήζεσλ απηνζπζρέηηζεο πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ δηαλπζκάησλ 

ησλ δεζκψλ θαη ησλ δηαλπζκάησλ πνπ ζπλδένπλ ηα άθξα ησλ αιπζίδσλ. Τέινο, 
ε ζχγθξηζε κε ηα αληίζηνηρα πεηξακαηηθά δεδνκέλα ηεο ππθλφηεηαο ησλ πνιπκε-
ξηθψλ ηεγκάησλ, ησλ δηαζηάζεσλ ησλ αιπζίδσλ, ηεο παξακέηξνπ δηαιπηφηεηαο 

δ πνπ ππνινγίδεηαη απφ ηε ζπλεθηηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο θαη ηνπ παξάγν-
ληα δνκήο S(k), φπσο απηφο πξνθχπηεη απφ ην ζθαηξηθά ζπκκεηξηθφ κεηαζρεκα-

ηηζκφ Fourier ηεο ζπλάξηεζεο θαηαλνκήο δεπγψλ g(r), επηβεβαηψλεη ηελ νξζφηεηα 
ηνπ ρξεζηκνπνηνχκελνπ κνξηαθνχ κνληέινπ. 
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ABSTRACT 

 Monte Carlo (MC) algorithms developed for the simulation of polymeric 

melts at an atomistic or coarse-grained level are CPU intensive. Even using 
state-of-the-art computational resources, the simulation of high molecular weight 

polymeric systems at realistic melt densities still remains a challenge. The 
original code developed by past members of our group and collaborators is 
written in the Fortran programming language and targeted for serial execution by 

a CPU core. Linear, strictly mono-disperse polyethylene (PE) has been used as a 
test case throughout the development of MC algorithms. The present MS thesis 

proposes an optimization strategy for the acceleration of the serial code. In 
addition, efforts were undertaken towards porting this code to modern 
heterogeneous programming environments that exploit parallel computing 

through Graphics Processing Units (GPUs). 

 The optimized serial code achieves almost two orders of magnitude faster 

execution speed while reducing memory requirements by at least a factor of two. 
The performance of the code is affected by the selected mixture of moves to be 
applied, the molecular weight of the polymeric chains and the overall size of the 

system. Minimizing data transfer operations from CPU to GPU and vice versa is 
paramount to achieving efficient parallel execution of the code; therefore a large-

scale redesign is necessary. 

 A systematic study is carried out for the validation of the optimized code: 
PE melts consisting of linear chains up to C10000 are simulated in the NPT 

ensemble, starting from energy-minimized initial configurations. Equilibration as a 
function of elapsed CPU time is quantified through the decay of bond and chain 

end-to-end orientational autocorrelation functions, and the mean square 
displacement of chain centers of mass. The well-equilibrated MC configurations 
are used to predict the structure (chain dimensions, pair correlation functions, X-

ray scattering spectra), thermodynamic and volumetric properties of PE melts.  
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1. Διζαγυγή 

 Οη δνκηθέο, ζεξκνδπλακηθέο θαη δπλακηθέο ηδηφηεηεο ησλ πνιπκεξψλ ζηελ 

πγξή θάζε θαηέρνπλ ηδηαίηεξε ζεκαζία ζηελ επηζηήκε θαη ηερλνινγία ησλ πιηθψλ 
(θαηαζθεπή πιαζηηθψλ, κηθξνειεθηξνληθή, βηνκεραλία ηξνθίκσλ, θιπ.), θαζψο 

θαη ζηε καθξνκνξηαθή βηνινγία. Η αλάπηπμε κηαο αμηφπηζηεο κεζνδνινγίαο γηα 
ηελ πξφβιεςε ησλ ηδηνηήησλ ησλ πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ απαηηεί θαιή θαηαλφε-
ζε ηεο δνκήο θαη ηεο δπλακηθήο ζε έλα επξχ θάζκα θιηκάθσλ ρξφλνπ θαη κή-

θνπο, απφ ην κήθνο ελφο ρεκηθνχ δεζκνχ σο ην κέγεζνο κηαο πνιπκεξηθήο αιπζί-
δαο. Οη ηερληθέο ησλ κνξηαθψλ πξνζνκνηψζεσλ ππνβνεζνχκελεο θη απφ ηε ξα-

γδαία αλάπηπμε ησλ ππνινγηζηηθψλ ζπζηεκάησλ ηφζν ζε επίπεδν πιηθνχ 
(hardware) φζν θαη ινγηζκηθνχ (software) πνπ έρεη ζπληειεζηεί ηηο ηειεπηαίεο δε-
θαεηίεο, πξνζθέξνπλ κηα ελαιιαθηηθή δπλαηφηεηα εμαγσγήο ησλ δπλακηθψλ θαη 

ζεξκνδπλακηθψλ ηδηνηήησλ θαη ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ δνκήο θαη δηακφξθσζεο α-
πφ ηε ρεκηθή ζχζηαζε ησλ αιπζίδσλ (εηθ. 1.1), ελψ ζπλήζσο απνθεχγνληαη πνι-

ιέο απφ ηηο απαξαίηεηεο παξαδνρέο θαη πξνζεγγίζεηο πνπ γίλνληαη ζηηο ζεσξεηη-
θέο αλαιχζεηο. 

 

Εικόνα 1.1: Δεδομζνα και αποτελζςματα μιασ τυπικισ μοριακισ προςομοίωςθσ 

 Υπάξρνπλ ηξεηο βαζηθέο θαηεγνξίεο κνξηαθψλ πξνζνκνηψζεσλ: νη κέζν-
δνη κνξηαθήο κεραληθήο (molecular mechanics, MM), κνξηαθήο δπλακηθήο 

(molecular dynamics, MD) θαη Monte Carlo (MC). Η κέζνδνο ηεο κνξηαθήο κερα-
ληθήο ζηελ αηνκηζηηθή πξνζνκνίσζε ησλ πνιπκεξψλ ρξεζηκνπνηείηαη ζπλήζσο 

γηα ηε δεκηνπξγία κηαο κεραληθά εμηζνξξνπεκέλεο αξρηθήο απεηθφληζεο ηνπ ππφ 
κειέηε πνιπκεξηθνχ ζπζηήκαηνο , ειαρηζηνπνηψληαο ηε ζπλνιηθή δπλακηθή ηνπ ε-
λέξγεηα σο πξνο φινπο ηνπο βαζκνχο ειεπζεξίαο. Οη κέζνδνη κνξηαθήο δπλακη-

θήο βαζίδνληαη ζηελ επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ θίλεζεο ηνπ ζπζηήκαηνο θαη ρξεζη-
κνπνηνχληαη θπξίσο γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηδηνηήησλ κεηαθνξάο θαη ζπλαξηήζεσλ 

ρξνληθήο ζπζρέηηζεο. Απφ ηε κέζνδν Monte Carlo εμάγνληαη ζεξκνδπλακηθέο ηδη-
φηεηεο θαη δνκηθά ραξαθηεξηζηηθά σο ζηαηηζηηθνί κέζνη φξνη ελφο (επαξθψο) κε-
γάινπ αξηζκνχ απεηθνλίζεσλ νη νπνίεο δεηγκαηνιεπηνχλ ζηνραζηηθά ην ρψξν 

ησλ απεηθνλίζεσλ (configuration space) ηνπ ζπζηήκαηνο κε βάζε ηελ ππθλφηεηα 
πηζαλφηεηαο ηζνξξνπίαο πνπ επηβάιινπλ νη εθάζηνηε καθξνζθνπηθνί πεξηνξη-

ζκνί. 

Μοριακό Μοντέλο 

Εξωτερικοί περιοριςμοί 

Μακροςκοπικέσ 
ιδιότητεσ 

Μικροςκοπική δομή 
και δυναμική 
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 Σε αληίζεζε κε ηε κέζνδν MC, ε νπνία παξάγεη κηα ζεηξά απεηθνλίζεσλ 
ρξνληθά αζπζρέηηζησλ κεηαμχ ηνπο, νη κέζνδνη MD παξαθνινπζνχλ ηε ρξνληθή ε-

μέιημε ελφο ζπζηήκαηνο, παξέρνληαο επηπιένλ ηε δπλαηφηεηα γηα πξφβιεςε ησλ 
θηλεηηθψλ ηνπ ηδηνηήησλ, εθηφο απφ ηηο ζεξκνδπλακηθέο θαη ηα δνκηθά ραξαθηεξη-

ζηηθά. Ο βαζηθφο ιφγνο πνπ ε κέζνδνο MC ζπλερίδεη λα ρξεζηκνπνηείηαη ζήκεξα 
επξχηαηα ζηηο κνξηαθέο πξνζνκνηψζεηο είλαη ε ηθαλφηεηά ηεο γηα ηαρχηαηε εμη-
ζνξξφπεζε πνιιψλ δηαθνξεηηθψλ ζπζηεκάησλ: κε θαηάιιειε επηινγή ησλ επη-

ρεηξνχκελσλ θηλήζεσλ, νη νπνίεο ζπρλά είλαη 'αθχζηθεο', δειαδή δε κπνξνχλ λα 
ζπκβνχλ ζηα πξαγκαηηθά ζπζηήκαηα (πρ. θηλήζεηο αιιαγήο ζπλδεηηθφηεηαο ησλ 

αιπζίδσλ), επηηπγράλεηαη πνιχ απνδνηηθφηεξε δεηγκαηνιεςία ηνπ ρψξνπ ησλ α-
πεηθνλίζεσλ, κε απνηέιεζκα νη επηδησθφκελνη κέζνη φξνη λα απαηηνχλ θαηά ηά-
μεηο κεγέζνπο κηθξφηεξν ρξφλν γηα ζχγθιηζε ζε ζρέζε κε ηε κέζνδν MD.  Αληίζε-

ηα, ε ΜD κπνξεί λα 'εγθισβηζηεί' γηα κεγάινπο ππνινγηζηηθνχο ρξφλνπο ζε κη-
θξέο πεξηνρέο ηνπ ρψξνπ ησλ θάζεσλ ζηε γεηηνληά ηνπηθψλ ειαρίζησλ ηεο δπλα-

κηθήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο. Δπίζεο, ε κέζνδνο MC πξνζθέξεηαη γηα πξν-
ζνκνηψζεηο ζπζηεκάησλ κεηαβιεηνχ αξηζκνχ κνξίσλ θη επνκέλσο είλαη ηδηαίηεξα 
ρξήζηκε γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηδηνηήησλ ζε πξνβιήκαηα ηζνξξνπίαο θάζεσλ [1]. 

 Παξά ηελ απνηειεζκαηηθφηεηα ηεο κεζφδνπ MC ζηελ εμηζνξξφπεζε ησλ 
ζπζηεκάησλ θαη ηηο επηδφζεηο ησλ ζχγρξνλσλ ππνινγηζηψλ, ηα κεγάια ζπζηήκα-

ηα απαηηνχλ κεγάινπο, ζπρλά απαγνξεπηηθνχο ππνινγηζηηθνχο ρξφλνπο  πξνθεη-
κέλνπ λα θηάζνπλ ζε θαηάζηαζε ζεξκνδπλακηθήο ηζνξξνπίαο 1, θη επνκέλσο ε 
πξνζνκνίσζε πξαγκαηηθψλ πνιπκεξηθψλ ζπζηεκάησλ ζπλερίδεη λα απνηειεί κηα 

πξφθιεζε. Έηζη, ειάρηζηεο πξνζνκνηψζεηο ζπζηεκάησλ κε πνιπκεξηθέο αιπζί-
δεο κεγάινπ κνξηαθνχ βάξνπο έρνπλ δηεμαρζεί ζε αηνκηζηηθφ επίπεδν κέρξη ζή-

κεξα, ελψ θη απηέο ζπλήζσο πεξηνξίδνληαη ζε παξάιιεια ππνινγηζηηθά ζπζηή-
καηα κεγάιεο ππνινγηζηηθήο ηζρχνο (θαη θφζηνπο) πνπ δελ είλαη εχθνια δηαζέζη-
κα [2]. Δλαιιαθηηθά, ζπζηάδνληαο ηελ αηνκηζηηθή ιεπηνκέξεηα, έρνπλ δεκηνπξγε-

ζεί αδξνπνηεκέλα κνληέια (coarse grained models), δειαδή κνληέια πνπ ρξεζη-
κνπνηνχλ πξνζεγγηζηηθέο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ ηκεκάησλ ησλ πνιπκεξηθψλ 

αιπζίδσλ θαη κπνξνχλ ζε αξθεηέο πεξηπηψζεηο λα δψζνπλ ηθαλνπνηεηηθέο εθηη-
κήζεηο ησλ δεηνχκελσλ ηδηνηήησλ ζε ζεκαληηθά κηθξφηεξν ρξφλν. 

 Αληηθείκελν ηεο παξνχζαο κεηαπηπρηαθήο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο είλαη ε 

αλαδήηεζε ππνινγηζηηθά απνηειεζκαηηθψλ ηερληθψλ πξνζνκνίσζεο θαη ε πιν-
πνίεζή ηνπο κέζσ ηεο αλάπηπμεο ηνπ αληίζηνηρνπ θψδηθα MC, κε ζηφρν ηε δξα-

ζηηθή κείσζε ηνπ απαηηνχκελνπ ρξφλνπ πνπ ζα αλνίμεη ζηαδηαθά ην δξφκν γηα ηε 
κειέηε ησλ ηδηνηήησλ ηερλνινγηθά ζεκαληηθψλ πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ. Πην ζπ-
γθεθξηκέλα, γίλεηαη βειηηζηνπνίεζε ελφο θψδηθα πξνζνκνίσζεο γξακκηθνχ πν-

ιπαηζπιελίνπ (PE) ζε αηνκηζηηθφ επίπεδν, ν νπνίνο είλαη γξακκέλνο ζε γιψζζα 
πξνγξακκαηηζκνχ Fortran θαη ζρεδηαζκέλνο λα εθηειείηαη ζε έλαλ ππξήλα θεληξη-

θνχ επεμεξγαζηή (CPU). Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη νη πξνζνκνηψζεηο κνλνδηάζπαξ-
ησλ ζπζηεκάησλ πνπ ζα καο απαζρνιήζνπλ εδψ, αλ θαη ηδηαίηεξα ζεκαληηθέο 

                                                 
1
 Σε θαηάζηαζε ζεξκνδπλακηθήο ηζνξξνπίαο (Θ.Ι.) ζεσξείηαη όηη βξίζθεηαη έλα ζύζηεκα όηαλ ό-

ιεο νη κεηξήζηκεο καθξνζθνπηθέο ηδηόηεηέο ηνπ απνθηήζνπλ κηα (ζηαζεξή) νξηαθή ηηκή αλεμάξ-
ηεηε ηνπ ρξόλνπ. Σηηο πξνζνκνηώζεηο ε Θ.Ι. αληηζηνηρεί ζε ζηαζεξνύο κέζνπο όξνπο. 
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γηα ηε κειέηε ηεο νξζφηεηαο ηνπ κνξηαθνχ κνληέινπ, είλαη αθφκε πην απαηηεηηθέο, 
θαζψο δε ρξεζηκνπνηνχλ ηηο ηδηαίηεξα απνδνηηθέο θηλήζεηο MC πνπ κεηαβάιινπλ 

ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ, φπσο γηα παξάδεηγκα ηελ αλαγεθχξσζε άθξνπ (end-
bridge) θαη ηηο παξαιιαγέο ηεο (πρ. directed endbridge), θαζψο επίζεο θαη ηνλ 

εξππζκφ κεηαμχ δηαθνξεηηθψλ αιπζίδσλ (xreptate). 
 

 Η πξνζπάζεηα ηεο βειηηζηνπνίεζεο επηθεληξψλεηαη θπξίσο ζηηο θηλήζεηο 

αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο ησλ αιπζίδσλ θαη εηδηθφηεξα ζηελ, απαξαίηεηε γηα  
ηελ εμηζνξξφπεζε αιπζίδσλ κεγάινπ κήθνπο, θίλεζε ηεο δηπιήο γεθχξσζεο 

(double bridge - DB) πνπ ζπρλά απαηηεί ην κεγαιχηεξν ππνινγηζηηθφ ρξφλν γηα 
ηα ζπλήζε πνζνζηά (10 – 30%) πνπ απηή επηρεηξείηαη, φπσο άιισζηε πξνθχπηεη 
θαη απφ ηελ αλάιπζε ηνπ θψδηθα κε θαηάιιειν ινγηζκηθφ (profiler). Δθηφο απφ ηε 

κείσζε ηνπ απαηηνχκελνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, ν βειηηζηνπνηεκέλνο αιγφξηζ-
κνο ζηνρεχεη θαη ζηε κείσζε ηεο απαηηνχκελεο θεληξηθήο κλήκεο (RAM), πξνθεη-

κέλνπ απηή λα επαξθεί γηα ηελ ηαπηφρξνλε εθηέιεζε πνιιψλ δηαθνξεηηθψλ πξν-
ζνκνηψζεσλ ζηνπο πνιππχξελνπο ζχγρξνλνπο θεληξηθνχο επεμεξγαζηέο πνπ 
κνηξάδνληαη ηελ θεληξηθή κλήκε. Δπίζεο εμεηάδεηαη αλ είλαη απνδνηηθή ε παξαι-

ιεινπνίεζε ηνπ θψδηθα ζε γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ CUDA πξνθεηκέλνπ λα 
εθηειείηαη ελ κέξεη ή εμ νινθιήξνπ ζηνπο πνιπεπεμεξγαζηέο ησλ ζχγρξνλσλ κν-

λάδσλ επεμεξγαζίαο γξαθηθψλ (GPU) ηεο NVIDIA.  

 Σηηο θηλήζεηο MC πνπ νη αιιαγέο είλαη ηέηνηεο ψζηε ν βειηηζηνπνηεκέλνο 
θψδηθαο λα αθνινπζεί ην ίδην αθξηβψο κνλνπάηη πξνζνκνίσζεο κε ηνλ αξρηθφ, εί-

λαη δπλαηή ε απεπζείαο ζχγθξηζε ησλ απνηειεζκάησλ, ελψ ζε θάζε πεξίπησζε 
ε νξζφηεηα ηνπ βειηηζηνπνηεκέλνπ θψδηθα δηαζθαιίδεηαη κε ηελ εθηέιεζε κηαο 

ζεηξάο πξνζνκνηψζεσλ πνιχ δηαθνξεηηθψλ κεηαμχ ηνπο ζπζηεκάησλ θαη ηε     
ζχγθξηζε ησλ εμαγφκελσλ ηδηνηήησλ κε απηέο ηεο βηβιηνγξαθίαο. Ταπηφρξνλα κε 
ηε ζσζηή ιεηηνπξγία ηνπ βειηηζηνπνηεκέλνπ θψδηθα, νη πξνζνκνηψζεηο ησλ ζπ-

ζηεκάησλ κε αιπζίδεο κεγάινπ κήθνπο πξνζθέξνπλ θαη ηε δπλαηφηεηα ηνπ ειέγ-
ρνπ ηνπ κνξηαθνχ κνληέινπ ζηελ πεξηνρή ησλ πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ κε εκπνξη-

θφ ελδηαθέξνλ. 
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2. Μοπιακέρ πποζομοιώζειρ Monte Carlo 

2.1 Διζαγυγή  

 Ο φξνο Monte Carlo ρξεζηκνπνηήζεθε γηα πξψηε θνξά απφ ηνπο επηζηή-
κνλεο John von Neumann, Stanislaw Ulam θαη Nicholas Metropolis, νη νπνίνη εξ-

γάδνληαλ γηα ηελ αλάπηπμε ππξεληθψλ φπισλ ζην Los Alamos National 
Laboratory ηε δεθαεηία ηνπ ‟40 (Manhattan Project) θαη ραξαθηεξίδεη κηα θαηεγν-
ξία ζηνραζηηθψλ αξηζκεηηθψλ κεζφδσλ πνπ βαζίδνληαη ζηελ ηπραία δεηγκαηνιε-

ςία γηα ηελ εχξεζε ιχζεο ελφο καζεκαηηθνχ πξνβιήκαηνο.  

 Οη κέζνδνη Monte Carlo απαηηνχλ κηα ζεηξά αξηζκεηηθψλ θαη ινγηθψλ πξά-

μεσλ πνπ είλαη ηδαληθέο γηα εθηέιεζε ζε ειεθηξνληθνχο ππνινγηζηέο, θαη έηζη δελ 
είλαη θαζφινπ ηπραίν ην γεγνλφο φηη ε αλάπηπμή ηνπο αθνινπζεί ηελ εμέιημε ησλ 
ππνινγηζηηθψλ ζπζηεκάησλ ηηο δεθαεηίεο ηνπ ‟80 θαη ‟90 [3]. Φξεζηκνπνηνχληαη 

επξχηαηα ζηα καζεκαηηθά γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ πνιπδηάζηαησλ νξηζκέλσλ ν-
ινθιεξσκάησλ (Monte Carlo integration), ζηηο νηθνλνκηθέο επηζηήκεο, ζηελ ππν-

ινγηζηηθή θπζηθνρεκεία, θαη γεληθά ζηελ πξνζνκνίσζε ζπζηεκάησλ κε κεγάιν α-
ξηζκφ βαζκψλ ειεπζεξίαο, φπνπ κηα αθξηβήο ιχζε δελ είλαη δπλαηφ λα πξνθχςεη 
κε βάζε έλαλ ληεηεξκηληζηηθφ αιγφξηζκν. 

 Οη κνξηαθέο πξνζνκνηψζεηο Monte Carlo απνηεινχλ ππνινγηζηηθά „πεηξά-
καηα‟ κε δεδνκέλα εηζφδνπ ηε κνξηαθή γεσκεηξία, ην δπλακηθφ αιιειεπίδξαζεο 
θαη ηνπο εμσηεξηθνχο καθξνζθνπηθνχο πεξηνξηζκνχο (πρ. Ν, P, T) θαη απνηειέ-

ζκαηα εμφδνπ ηηο καθξνζθνπηθέο ηδηφηεηεο θαη ηε κηθξνζθνπηθή δνκή ηνπ ζπζηή-

καηνο (εηθ. 1.1). Σπλήζσο, νη δεηνχκελεο ηδηφηεηεο θαη ε δνκή πξνθχπηνπλ απφ ηε 
ζηαηηζηηθή επεμεξγαζία (post processing) ελφο κεγάινπ πιήζνπο αζπζρέηηζησλ 
κεηαμχ ηνπο απεηθνλίζεσλ ηνπ ζπζηήκαηνο, νη νπνίεο έρνπλ πξνθχςεη απφ κηα 

αξρηθή απεηθφληζε. Πην αλαιπηηθά, νη ηερληθέο Monte Carlo, ρξεζηκνπνηψληαο κηα 
γελλήηξηα ηπραίσλ αξηζκψλ2, έρνπλ σο ζηφρν ηε δεκηνπξγία κηαο δηαδνρήο απεη-
θνλίζεσλ πνπ απνηειεί κηα (ςεπδν)ηξνρηά (trajectory) ζην ρψξν ησλ απεηθνλίζε-

σλ ηνπ ζπζηήκαηνο, ε νπνία βέβαηα δελ πεξηέρεη δπλακηθή πιεξνθνξία, αιιά σ-
ζηφζν κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ εμαγσγή ζηαηηθψλ ζεξκνδπλακηθψλ ηδη-

νηήησλ.  

 Με βάζε ην ζεψξεκα ηνπ Liouville, ε ππθλφηεηα πηζαλφηεηαο ρ ησλ κηθξν-

θαηαζηάζεσλ ελφο θιεηζηνχ (απνκνλσκέλνπ) ζπζηήκαηνο Ν αηφκσλ, ζε επαξ-
θψο κεγάιν ρξνληθφ δηάζηεκα, απνθηά κηα νξηαθή (ζηαζεξή) ηηκή ηζνξξνπίαο ρens 

πνπ εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά απφ ηνπο καθξνζθνπηθνχο ηνπ πεξηνξηζκνχο. Σχκ-
θσλα κε ηελ επγοδική ςπόθεζη, ην ζχζηεκα ζα πεξάζεη απφ φιεο ηηο κηθξνθα-

ηαζηάζεηο πνπ είλαη ζπκβηβαζηέο κε ηνπο καθξνζθνπηθνχο πεξηνξηζκνχο, θη επν-
                                                 
2
 Σηνπο ζύγρξνλνπο ππνινγηζηέο ρξεζηκνπνηείηαη κηα ζπλάξηεζε παξαγσγήο ςεπδνηπραίσλ α-

ξηζκώλ, ε νπνία κπνξεί κάιηζηα λα παξέρεηαη θαη από ηε γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ, ρσξίο λα 
δεκηνπξγείηαη πξόβιεκα ζηε κεζνδνινγία, θαη κε ην επηπιένλ πιενλέθηεκα δύν πξνζνκνηώζεηο 
πνπ μεθηλνύλ από ηελ ίδηα αξρηθή απεηθόληζε λα αθνινπζνύλ πάληα ην ίδην κνλνπάηη. 
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κέλσο ν ρξνληθφο κέζνο φξνο (time average) κηαο νπνηαζδήπνηε ζεξκνδπλακη-
θήο ηδηφηεηαο Α πνπ εμαξηάηαη απφ ηελ απεηθφληζε r  (r1, r2, …rN) κπνξεί λα 

ππνινγηζηεί απφ ην κέζν φξν ηνπ αληίζηνηρνπ ζηαηηζηηθνχ ζπλφινπ (ensemble 
average) κε βάζε ηελ παξαθάησ ζρέζε3: 

ens 3

ens ens 3
(2.1)

( ) ( )
                                                           

( )

N

N

A d r
A

d r

r r

r
 

 Η κέζνδνο νινθιήξσζεο Monte Carlo κπνξεί λα εθαξκνζηεί ζηνλ αξηζκε-
ηή θαη ηνλ παξνλνκαζηή ηεο ζρέζεο (2.1), κεηαηξέπνληαο ηα νινθιεξψκαηα ζε 

αζξνίζκαηα, θαη λα δψζεη έηζη κηα πξνζεγγηζηηθή ηηκή ηνπ παξαπάλσ κέζνπ φ-
ξνπ: 

trials

trials

ens

ens ens ( ) ( )1

ens

m

1

(2.2) ,    ( ),     ( )                  

N

m m
m mm

m mN

m

A

A A Ar r
 

φπνπ ν δείθηεο m δηαηξέρεη ηηο Ntrials ηπραίεο απεηθνλίζεηο ηνπ ζπζηήκαηνο (ζεκεία 

ζην ρψξν ησλ απεηθνλίζεσλ) πνπ έρνπλ δεκηνπξγεζεί απφ ηε κέζνδν Monte 

Carlo. Παξά ην γεγνλφο φηη ε ζρέζε (2.2) ζην φξην Νtrials   ππνινγίδεη ζσζηά 

ηνπο δεηνχκελνπο κέζνπο φξνπο, ζηελ πξάμε δελ πξνζθέξεηαη γηα ηέηνηνπο ππν-

ινγηζκνχο, δηφηη ζε ζπζηήκαηα κε πνιινχο βαζκνχο ειεπζεξίαο ε ππθλφηεηα πη-
ζαλφηεηαο ηζνξξνπίαο ρens πνπ ππεηζέξρεηαη ζηηο παξαπάλσ ζρέζεηο σο ζηαηη-

ζηηθφ βάξνο παξνπζηάδεη νμχηαην κέγηζην, δειαδή είλαη κεδεληθή παληνχ εθηφο 
απφ κηα πνιχ ζηελή πεξηνρή ηνπ ρψξνπ ησλ απεηθνλίζεσλ, κε απνηέιεζκα ε κε-

γάιε πιεηνςεθία ησλ απεηθνλίζεσλ πνπ παξάγνληαη ηπραία λα κε ζπλεηζθέξνπλ 
ζεκαληηθά ζην παξαπάλσ άζξνηζκα. 

 Έηζη, ε απιή δεηγκαηνιεςία (simple sampling) φπνπ γίλεηαη ηπραία επηιν-

γή απεηθνλίζεσλ κε ηελ ίδηα πηζαλφηεηα, ζπλήζσο απνηπγράλεη ζηνλ νξζφ ππν-
ινγηζκφ ησλ ηδηνηήησλ ελφο ζπζηήκαηνο ζηνλ πεξηνξηζκέλν ρξφλν ηεο πξνζν-

κνίσζεο. Δίλαη επνκέλσο επηβεβιεκέλε κηα ηερληθή ζηνραζηηθήο δεηγκαηνιεςίαο 
πνπ ζα εμαζθαιίδεη φηη νη απεηθνλίζεηο κε ηε κεγαιχηεξε πηζαλφηεηα ζηελ θαηά-
ζηαζε ηζνξξνπίαο ηνπ ζπζηήκαηνο ζα παξάγνληαη ζπρλφηεξα, δειαδή κηα επηιε-

θηηθή δεηγκαηνιεςία (importance sampling). Αλ κάιηζηα ε ζπρλφηεηα δεηγκαηνιε-
ςίαο ηεο θάζε απεηθφληζεο είλαη αλάινγε ηεο ππθλφηεηαο πηζαλφηεηαο ηζνξξνπί-

                                                 
3
 Τα νινθιεξώκαηα ζην 6Ν-δηάζηαην θαζηθό ρώξν ηνπ ζπζηήκαηνο απινπνηνύληαη ζε νινθιε-

ξώκαηα ζην 3Ν-δηάζηαην ρώξν ησλ απεηθνλίζεσλ, δηόηη έρνπκε ππνζέζεη όηη ε Α είλαη κηα ζηαηη-
θή ηδηόηεηα πνπ δελ εμαξηάηαη από ηηο νξκέο ησλ αηόκσλ. Αλ θαη ν ζπλήζεο θνξκαιηζκόο απαη-
ηεί γεληθεπκέλεο ζπληεηαγκέλεο qi, εδώ ρξεζηκνπνηνύκε γηα απιόηεηα θαξηεζηαλέο ζπληεηαγκέ-
λεο ri, όπνπ i = 1, 2, …N.
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αο ρens ηεο ζπγθεθξηκέλεο απεηθφληζεο, ηφηε ε ζρέζε (2.2) εθθπιίδεηαη ζε έλαλ α-
πιφ αξηζκεηηθφ κέζν φξν ηεο ηδηφηεηαο Α ζε φιεο ηηο απεηθνλίζεηο: 

trials

1trials

(2.3)
1

                                                                
N

m

m

A A
N

  

2.2 Metropolis Monte Carlo 

 Ιζηνξηθά, ν πξψηνο αιγφξηζκνο επηιεθηηθήο δεηγκαηνιεςίαο αλαπηχρζεθε 
απφ ηνπο N. Metropolis, A. W. Rosenbluth, M. N. Rosenbluth, A. H. Teller θαη E. 
Teller ην 1953 θαη είλαη γλσζηφο σο αιγφξηζκνο Metropolis ή MR2T2 [4]. Φξεζη-

κνπνηείηαη επξχηαηα κέρξη ζήκεξα γηα ηε δεηγκαηνιεςία ελφο πνιπδηάζηαηνπ ρψ-
ξνπ κε βάζε κηα δεδνκέλε θαηαλνκή πηζαλφηεηαο θαη θαηά ζπλέπεηα γηα ηνλ ππν-

ινγηζκφ κέζσλ φξσλ ζχκθσλα κε ηε ζπγθεθξηκέλε θαηαλνκή. Σηηο κνξηαθέο 
πξνζνκνηψζεηο έρεη σο ζηφρν ηε δεκηνπξγία κηαο αιπζίδαο Markov απεηθνλίζε-
σλ ηνπ ζπζηήκαηνο κε νξηαθή θαηαλνκή ηελ θαηαλνκή πηζαλφηεηαο ηζνξξνπίαο 
{Πm} ηνπ αληίζηνηρνπ ζηαηηζηηθνχ ζπλφινπ4. 

 Μηα αιπζίδα Markov είλαη κηα ζηνραζηηθή δηαδηθαζία παξαγσγήο κηαο δηα-

δνρήο δνθηκψλ πνπ ηθαλνπνηεί δπν βαζηθέο ζπλζήθεο: 

α) ην απνηέιεζκα θάζε δνθηκήο αλήθεη ζε έλα πεπεξαζκέλν ζχλνιν, ηνλ ρψ-

ξν ησλ θαηαζηάζεσλ (state space). 

β) ην απνηέιεζκα θάζε δνθηκήο εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά θαη κφλνλ απφ ην α-
πνηέιεζκα ηεο πξνεγνχκελεο δνθηκήο. 

Η δπλακηθή ηεο εμέιημεο κηαο αιπζίδαο Markov πεξηέρεηαη ζηνλ πίλαθα κεηάβα-
ζεο (transition matrix) κε ζηνηρεία ηηο πηζαλφηεηεο κεηάβαζεο Pnm απφ ηελ θαηά-

ζηαζε m ζηελ θαηάζηαζε n. Ο πίλαθαο P είλαη ζηνραζηηθφο πίλαθαο, αθνχ ην ά-

ζξνηζκα ησλ ζηνηρείσλ θάζε ζηήιεο ηνπ ηζνχηαη κε ηε κνλάδα. Δπίζεο, αλ θάζε 
θαηάζηαζε είλαη πξνζηηή ζε θάζε άιιε θαηάζηαζε ζε πεπεξαζκέλν αξηζκφ δνθη-

κψλ (βεκάησλ) ηφηε ε αιπζίδα Markov θαιείηαη εξγνδηθή ή κε αλαγψγηκε θαη έρεη 
ππνρξεσηηθά κηα νξηαθή θαηαλνκή πηζαλφηεηαο θαηαζηάζεσλ, ε νπνία είλαη ηδην-
άλπζκα ηνπ ζηνραζηηθνχ πίλαθα P κε ηδηνηηκή κνλάδα. 

 Ο πίλαθαο κεηάβαζεο ηεο αιπζίδαο Markov γηα ηνλ αιγφξηζκν Metropolis 

νξίδεηαη απφ ηηο παξαθάησ ζρέζεηο: 

                                                 
4
 Ο ρώξνο ησλ απεηθνλίζεσλ ηνπ ζπζηήκαηνο κπνξεί λα είλαη είηε δηαθξηηόο (θβαληνκεραληθή 

ζεώξεζε), ή ζπλερήο (θιαζηθή ζεώξεζε) νπόηε ην ξόιν ηεο θαηαλνκήο πηζαλόηεηαο παίδεη ε ζπ-
λάξηεζε ππθλόηεηαο πηζαλόηεηαο ηζνξξνπίαο ρ

ens
 ηνπ ζηαηηζηηθνύ ζπλόινπ. 
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(2.4α)

(2.4β)

( ) ( ) min 1, ,   m n            

1                                                                            

n
nm acc nm

m

nn nm

n m

P a m n P m n C

P P
 

φπνπ C ν ππνθείκελνο πίλαθαο ηεο αιπζίδαο Markov, ν νπνίνο είλαη ζπκκεηξηθφο 

θαη ζηνραζηηθφο, δειαδή ηθαλνπνηεί ηηο ζρέζεηο: 

(2.5α)

(2.5β)

,   ,                                                                      

1                                                                                  

nm mn

nm

n

C C n m

C  

 Απφ ηε ζρέζε (2.4α) πξνθχπηεη φηη ε πηζαλφηεηα κεηάβαζεο απφ ηελ θα-
ηάζηαζε m ζε κηα (γεηηνληθή) θαηάζηαζε n ηζνχηαη κε ην γηλφκελν δχν παξαγφ-

λησλ: ν πξψηνο κπνξεί λα εξκελεπηεί σο ηελ πηζαλφηεηα λα επηρεηξεζεί ε θίλεζε 

(attempt probability) α(m n), ελψ ν δεχηεξνο σο ηελ πηζαλφηεηα απνδνρήο ηεο 

θίλεζεο (acceptance probability) Pacc(m n), είλαη δειαδή ην θξηηήξην επηινγήο 

ηνπ αιγφξηζκνπ Metropolis: κηα θίλεζε γίλεηαη πάληα απνδεθηή αλ ε ηειηθή θαηά-
ζηαζε n είλαη πην πηζαλή απφ ηελ αξρηθή m, ελψ ζηελ αληίζηξνθε πεξίπησζε ε 

θίλεζε γίλεηαη απνδεθηή (θάπνηεο θνξέο) κε πηζαλφηεηα Πn / Πm < 1. 

Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ζην θξηηήξην απνδνρήο Metropolis ππεηζέξρεηαη ν 
ιφγνο ησλ πηζαλνηήησλ ησλ δχν θαηαζηάζεσλ θαη φρη νη ίδηεο νη πηζαλφηεηεο πνπ 

απαηηνχλ γλψζε ηνπ νινθιεξψκαηνο ησλ απεηθνλίζεσλ (configurational integral) 
ηνπ αληίζηνηρνπ ζηαηηζηηθνχ ζπλφινπ. Άιισζηε, αλ απηφ ήηαλ γλσζηφ νη ζεξκν-

δπλακηθέο ηδηφηεηεο ηνπ ζπζηήκαηνο ζα εμάγνληαλ εχθνια κε ηε βνήζεηα ηεο Σηα-
ηηζηηθήο Μεραληθήο θαη δε ζα ρξεηαδφηαλ λα θαηαθχγνπκε ζε ζηνραζηηθέο κεζφ-
δνπο MC. 

 Με βάζε ηε ζρέζε (2.4β), πνπ είλαη κέξνο ηνπ νξηζκνχ ησλ πηζαλνηήησλ 
κεηάβαζεο ηνπ αιγφξηζκνπ Metropolis, πξνθχπηεη άκεζα φηη ν πίλαθαο P είλαη 

πξάγκαηη ζηνραζηηθφο, δειαδή ηζρχεη 

(2.6)1                                                                                    nm

n

P  

Δπίζεο, απφ ηηο ζρέζεηο (2.4α) θαη (2.5α) πξνθχπηεη ε πνιχ ζεκαληηθή ζπλζήθε 

ηεο κηθξνζθνπηθήο αληηζηξεςηκφηεηαο 5 (microscopic reversibility) ή ιεπηνκεξνχο 
ηζνδπγίνπ (detailed balance) 

                                                 
5
 Δδψ, ε κηθξνζθνπηθή αληηζηξεςηκφηεηα δηαζθαιίδεηαη κε ηε ζπκκεηξηθφηεηα ηνπ πίλαθα C, φκσο 

είλαη δπλαηή ε ζρεδίαζε αιγφξηζκσλ MC πνπ λα ηελ ηθαλνπνηνχλ αθφκε θαη αλ ν C δελ είλαη ζπκ-
κεηξηθφο, κε ηελ πξνυπφζεζε βέβαηα φηη νη πηζαλφηεηεο απνδνρήο ζα επαλαπξνζδηνξηζηνχ λ, φ-

πσο ζα δνχκε ζηελ §2.3.  
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(2.7)                                                                              m nm n mnP P  

ε νπνία δειψλεη φηη ε ζπλνιηθή πηζαλφηεηα γηα κηα θίλεζε m  n ζηελ αιπζίδα 

Markov ηζνχηαη κε ηελ πηζαλφηεηα ηεο αληίζηξνθεο θίλεζεο n  m. Τέινο, απφ 

ηηο ζρέζεηο (2.6) θαη (2.7) εχθνια πξνθχπηεη φηη ην άλπζκα Π ηεο θαηαλνκήο ησλ 
πηζαλνηήησλ είλαη ηδηνάλπζκα ηνπ πίλαθα κεηάβαζεο P κε ηδηνηηκή κνλάδα: 

(2.8)                                                                                          PΠ Π  

 Η παξαπάλσ ζρέζε (2.8) εγγπάηαη φηη ε αιπζίδα Markov ησλ θαηαζηάζε-

σλ πνπ δεκηνπξγεί ν αιγφξηζκνο Metropolis MC δεηγκαηνιεπηεί αζπκπησηηθά 
ηελ θαηαλνκή πηζαλφηεηαο {Πm}, νπνηαδήπνηε θη αλ είλαη ε αξρηθή θαηάζηαζε. 

Σηελ πξάμε, ν αξηζκφο ησλ βεκάησλ πνπ απαηηνχληαη γηα ηελ πξνζέγγηζε ηεο 
δεηνχκελεο θαηαλνκήο πηζαλφηεηαο, εμαξηάηαη απφ ηελ επηινγή ηνπ πίλαθα C: 

ζηφρνο είλαη ε φζν ην δπλαηφλ γξεγνξφηεξε κεηαθίλεζε ζην ρψξν ησλ θαηαζηά-

ζεσλ θαη ε εμαθάληζε ηεο κλήκεο ηεο αξρηθήο θαηάζηαζεο, θαζψο βέβαηα θαη ε 
απνηειεζκαηηθή δεηγκαηνιεςία ησλ θαηαζηάζεσλ πνπ έρνπλ ηδηαίηεξα ζεκαληηθή 

πηζαλφηεηα. 

 Τν δηάγξακκα ξνήο ηνπ αιγφξηζκνπ Metropolis MC πνπ είλαη ζρεδηαζκέ-
λνο έηζη ψζηε λα δεηγκαηνιεπηεί κηα πνιπδηάζηαηε θαηαλνκή πηζαλφηεηαο  {Πm} 

θαη λα ππνινγίδεη κέζνπο φξνπο σο πξνο ηελ θαηαλνκή απηή, θαίλεηαη ζηελ πα-
ξαθάησ εηθφλα (εηθ. 2.1). Σηηο κνξηαθέο πξνζνκνηψζεηο πνπ ζα καο απαζρνιή-

ζνπλ εδψ, ν αιγφξηζκνο ηξνθνδνηείηαη κε κηα αξρηθή απεηθφληζε ηνπ ζπζηήκα-
ηνο, δεκηνπξγεί κηα αιπζίδα Markov απεηθνλίζεσλ ζχκθσλα κε ηελ a priori ππ-
θλφηεηα πηζαλφηεηαο ηζνξξνπίαο ρens πνπ επηβάιινπλ νη καθξνζθνπηθνί πεξηνξη-

ζκνί, θαη ηεξκαηίδεη φηαλ έρεη παξαρζεί έλαο πξνθαζνξηζκέλνο αξηζκφο Ntrials α-

πεηθνλίζεσλ. Τν θξηηήξην απνδνρήο Metropolis ηεο ζρέζεο (2.4α) ζηελ πεξίπησ-

ζε δεηγκαηνιεςίαο ελφο ζπλερνχο ρψξνπ απεηθνλίζεσλ γξάθεηαη 

ens

acc ens
(2.9)( ) min 1,                                                           n

m

P m n  

2.3 Μη αμεπόληπηο Monte Carlo 

 Ο αιγφξηζκνο Metropolis MC αλήθεη ζηηο ακεξφιεπηεο ηερληθέο MC, θα-
ζψο ρξεζηκνπνηεί έλα ζπκκεηξηθφ πίλαθα C. Έρεη φκσο δηαπηζησζεί φηη ε δεηγκα-

ηνιεςία ηνπ ρψξνπ ησλ απεηθνλίζεσλ κπνξεί λα γίλεη απνηειεζκαηηθφηεξα αλ εη-
ζαρζεί έλα είδνο „κεξνιεςίαο‟ (bias) ζηελ πηζαλφηεηα Cnm επηρείξεζεο κηαο θίλε-

ζεο πνπ ζα θαζηζηνχζε πην πηζαλή ηελ απνδνρή ηεο (πρ. αλ Cnm = f(Un), φπνπ  
Un  ε δπλακηθή ελέξγεηα ηεο απεηθφληζεο n)  [5].  Σηελ πεξίπησζε απηή, πξνθεηκέ-
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Εικόνα 2.1: Διάγραμμα ροισ του αλγόρικμου Metropolis MC 
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λνπ λα εμαζθαιηζηεί ε ζπλζήθε ηεο κηθξνζθνπηθήο αληηζηξεςηκφηεηαο (2.7), ε πη-
ζαλφηεηα απνδνρήο ηεο θίλεζεο m n γίλεηαη 

ens

acc ens
(2.10)

( )
( ) min 1,                                        

( )

n

m

a n m
P m n

a m n
 

Αλ κάιηζηα νη θηλήζεηο πεξηιακβάλνπλ ηπραίεο αιιαγέο, φρη ζηηο αξρηθέο 
ζπληεηαγκέλεο σο πξνο ηηο νπνίεο νη ππθλφηεηεο πηζαλφηεηαο είλαη  γλσζηέο, αι-

ιά ζε άιιεο γεληθεπκέλεο ζπληεηαγκέλεο πνπ ζα ζπκβνιίδνπκε κε ηφλν, ηφηε ην 
νξζφ θξηηήξην επηινγήο πξέπεη λα ζπκπεξηιάβεη θαη ηηο Ιαθσβηαλέο J ηνπ κεηα-

ζρεκαηηζκνχ απφ ηηο γεληθεπκέλεο ζηηο αξρηθέο ζπληεηαγκέλεο6, πξνθεηκέλνπ λα 
ιεθζεί ππφςε ην γεγνλφο φηη ίζνη φγθνη ζην ρψξν ησλ λέσλ ζπληεηαγκέλσλ δελ 
αληηζηνηρνχλ ππνρξεσηηθά ζε ίζνπο φγθνπο ζην ρψξν ησλ παιηψλ: 

acc (2.11)
( ' ') ( ' )

( ) min 1,                 
( ' ') ( ' )

ens

n

ens

m

a n m J n n
P m n

a m n J m m
 

Οη θηλήζεηο αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο πνπ ζα αλαιχζνπκε παξαθάησ δελ είλαη 

ακεξφιεπηεο θαη ρξεζηκνπνηνχλ ην θξηηήξην απνδνρήο ηεο πξνεγνχκελεο ζρέ-
ζεο (2.11). 

2.4 NPT Monte Carlo 

 Αλ θαη ε πξψηε εθαξκνγή ηνπ αιγφξηζκνπ Metropolis ζηηο πξνζνκνηψζεηο 
κνξηαθψλ ζπζηεκάησλ έγηλε ζην θαλνληθφ ζηαηηζηηθφ ζχλνιν (NVT), πξνζνκνηψ-

ζεηο ζην ηζφζεξκν – ηζνβαξέο ζχλνιν (NPT), φπνπ ν αξηζκφο ησλ αηφκσλ N, ε 
πίεζε P θαη ε ζεξκνθξαζία T δηαηεξνχληαη ζηαζεξά, είλαη εμίζνπ εθηθηέο [6]. Τέ-

ηνηεο πξνζνκνηψζεηο έρνπλ ην πιενλέθηεκα φηη κηκνχληαη ηηο πεηξακαηηθέο ζπλ-
ζήθεο ζηαζεξήο πίεζεο, επηηξέπνληαο ηελ άκεζε ζχγθξηζε ησλ ζεξκνδπλακηθψλ 

ηδηνηήησλ ελφο ζπζηήκαηνο. Δπηπιένλ, επεηδή φιεο νη εληαηηθέο ηδηφηεηεο (πίεζε, 
ζεξκνθξαζία, ζχζηαζε) πνπ θαζνξίδνπλ ηηο ζεξκνδπλακηθέο ηδηφηεηεο κηαο θά-
ζεο είλαη ζηαζεξέο, κηα πξνζνκνίσζε NPT είλαη πνιχ πην απίζαλν λα νδεγήζεη 

ζε δηαρσξηζκφ θάζεσλ ζην θνπηί ηεο πξνζνκνίσζεο, ζε ζρέζε κε κηα πξνζν-
κνίσζε NVT φπνπ ε πίεζε είλαη ειεχζεξε λα δηαθπκαίλεηαη [7]. 

 Η ππθλφηεηα πηζαλφηεηαο ζηελ ηζνξξνπία γηα ην ηζφζεξκν – ηζνβαξέο 
ζηαηηζηηθφ ζχλνιν δίλεηαη απφ ηε ζρέζε: 

                                                 
6
 Η απόιπηε ηηκή ηεο Ιαθσβηαλήο ελόο κεηαζρεκαηηζκνύ κεηαμύ λέσλ θαη παιηώλ ζπληεηαγκέ-

λσλ δίλεη ην ιόγν ησλ ζηνηρεησδώλ ηνπο όγθσλ ζην ρώξν ησλ απεηθνλίζεσλ. 
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B

[ ( ) ]

(2.12)
1

( ; ) ,                                            NPT

NPT

U PVe
V

Z k T

r

r   

φπνπ ZNPT ην νινθιήξσκα ησλ απεηθνλίζεσλ πνπ ππεηζέξρεηαη ζηε ζρέζε (2.12) 

ιφγσ θαλνληθνπνίεζεο ηεο πηζαλφηεηαο ζηε κνλάδα: 

3

0

( )
(2.13) e  e                                            N

NPT
V

PV UZ dV d r r
 

Με βάζε ηε ζρέζε (2.12) ην θξηηήξην απνδνρήο Metropolis ηεο ζρέζεο 
(2.9) γηα πξνζνκνηψζεηο ζην NPT γίλεηαη: 

acc

[ ]
(2.14)( ) min 1,e min 1,em n m n m nU P V H

P m n  

φπνπ ΔVm n=Vn–Vm ε δηαθνξά φγθνπ, ΔUm n=Un–Um ε δηαθνξά ζηελ εζσηεξηθή 

ελέξγεηα θαη ΔHm n=ΔUm n+PΔVm n ε δηαθνξά ζηελ ελζαιπία κεηαμχ ηεο λέαο 

θαη ηεο παιηάο απεηθφληζεο ηνπ ζπζηήκαηνο. Γεληθά, ην θξηηήξην απνδνρήο ζηηο 
θηλήζεηο MC πνπ πεξηιακβάλνπλ θάπνηα κεξνιεςία ζην εγρείξεκα ηεο θίλεζεο 
θαζψο θαη αιιαγέο ζπληεηαγκέλσλ, ζχκθσλα κε ηε ζρέζε (2.11) γξάθεηαη σο ε-

μήο: 

( )

acc ( )
(2.15)

( ' ') ( ' )
( ) min 1,       

( ' ') ( ' )

n n

m m

U PV

U PV

a n m e J n n
P m n

a m n e J m m
 

Σηηο θηλήζεηο MC πνπ δελ αιιάδεη ν φγθνο ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο, 

δειαδή ηζρχεη ΔVm n=0, ην θξηηήξην απνδνρήο εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά θαη κφλνλ 

απφ ηηο δπλακηθέο ελέξγεηεο ηεο παιηάο θαη ηεο λέαο απεηθφληζεο, φπσο αθξηβψο 

ζπκβαίλεη ζηηο πξνζνκνηψζεηο NVT: ε λέα απεηθφληζε γίλεηαη απνδεθηή πάληα αλ 
έρεη κηθξφηεξε δπλακηθή ελέξγεηα, ελψ δηαθνξεηηθά γίλεηαη απνδεθηή κε πηζαλφ-

ηεηα ηνλ παξάγνληα Boltzmann ηεο δηαθνξάο ησλ δπλακηθψλ ελεξγεηψλ ΔUm n. 

Έηζη, είλαη θαλεξή ε ηάζε πξνο ηελ ηζνξξνπία, ρσξίο φκσο λα απνθιείνληαη ε-

ληειψο νη θηλήζεηο πνπ νδεγνχλ καθξηά απφ απηή.  
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3. Ο κώδικαρ ηηρ πποζομοίυζηρ PE 

3.1 Σο πολςαιθςλένιο 

 Η νλνκαζία πνιπαηζπιέλην (PE) ραξαθηεξίδεη κηα νηθνγέλεηα πνιπκεξψλ, 
ε βαζηθή κνλνκεξηθή κνλάδα ησλ νπνίσλ είλαη ην αηζπιέλην –(CH2–CH2)–. Πξφ-

θεηηαη γηα ην απινχζηεξν ρεκηθά ζπλζεηηθφ πνιπκεξέο πνπ θαηαζθεπάζηεθε αξρη-
θά ην 1898, αιιά ε καδηθή παξαγσγή ηνπ μεθίλεζε ηε δεθαεηία ηνπ ‟30. Τα θπξηφ-
ηεξα ραξαθηεξηζηηθά πνπ θαζηζηνχλ επξεία ηε ρξήζε ηνπ PE είλαη ε εκηθξπζηαι-

ιηθή ηνπ κνξθή ζηε ζηεξεά θάζε, ε ρεκηθή ηνπ αδξάλεηα θαη ε ηθαλφηεηά ηνπ γηα 
ειεθηξηθή κφλσζε. Δπίζεο, κεγάιε ζεκαζία γηα ηε ρεκηθή βηνκεραλία έρεη ην γε-

γνλφο φηη πξφθεηηαη γηα ζεξκνπιαζηηθφ, εχθνιν ζηε κνξθνπνίεζε θαη κε ηδ ηαίηεξα 
ρακειφ θφζηνο παξαγσγήο. Έηζη, ην PE απαληάηαη ζρεδφλ παληνχ απφ πιαζηη-
θέο ζαθνχιεο θαη δνρεία απνζήθεπζεο κέρξη ηελ αεξνλαππεγηθή. 

 Οη θπζηθέο θαη κεραληθέο ηδηφηεηεο (ππθλφηεηα, ζεκείν ηήμεο, βαζκφο θξπ-
ζηαιιηθφηεηαο, ημψδεο, κέηξν ειαζηηθφηεηαο, θηι.) εμαξηψληαη ζεκαληηθά απφ ηε 

κνξηαθή αξρηηεθηνληθή ηνπ PE. Γηα ηα ζπλεζηζκέλα βηνκεραληθά PE ην ζεκείν ηή-
μεσο βξίζθεηαη θάησ απφ ηνπο 130°C. Αλάινγα κε ην αλ ππάξρνπλ ή φρη δηαθια-

δψζεηο ζην καθξνκφξην , ην είδνο, ηελ ππθλφηεηα θαη ην κέγεζφο ηνπο, δηαθξίλνπ-
κε ηνπο παξαθάησ βαζηθνχο ηχπνπο PE [8]: 

 πςειήο ππθλφηεηαο πνιπαηζπιέλην (HDPE): είλαη γξακκηθφ κε ειάρηζηεο 

δηαθιαδψζεηο πνιχ κηθξνχ κεγέζνπο, θη επνκέλσο ε δηεπζέηεζε ησλ κνξί-
σλ είλαη ζρεηηθά εχθνιε κε απνηέιεζκα λα έρεη (ζρεηηθά) κεγάιε ππθλφηε-

ηα ( 0.941g/cm3) θαη πςειφ βαζκφ θξπζηαιιηθφηεηαο ζηε ζηεξεά θάζε. 

 ρακειήο ππθλφηεηαο πνιπαηζπιέλην (LDPE): ππάξρνπλ πνιιέο δηαθιαδψ-

ζεηο κεγάινπ κεγέζνπο (ηνπιάρηζηνλ 70 κνλνκεξή) πνπ ελδέρεηαη λα πεξη-
έρνπλ άιιεο δηαθιαδψζεηο ίδηνπ ή κηθξφηεξνπ κεγέζνπο κε απνηέιεζκα λα 
παξεκπνδίδεηαη ε δηαδηθαζία ηεο θξπζηάιισζεο θαη ην πιηθφ λα έρεη ρακε-

ιή ππθλφηεηα (0.910–0.940g/cm3). 

 γξακκηθφ ρακειήο ππθλφηεηαο πνιπαηζπιέλην (LLDPE): απνηειείηαη απφ 
γξακκηθά κφξηα πνιπαηζπιελίνπ κε κηθξνχ κήθνπο δηαθιαδψζεηο (αιθπιη-

θέο νκάδεο) πξνζθνιιεκέλεο ζηηο θχξηεο αιπζίδεο. Πξφθεηηαη γηα ηπραία 
ζπκπνιπκεξή αηζπιελίνπ θαη κηαο α-νιεθίλεο (πρ. βνπηέλην-1, εμέλην-1) 

ρακειήο ππθλφηεηαο (0.915–0.925g/cm3). 

 πνιχ ρακειήο ππθλφηεηαο πνιπαηζπιέλην (ULDPE): πξφθεηηαη γηα εηδηθή 
θαηεγνξία LLDPE κε πεξηζζφηεξεο αιθπιηθέο νκάδεο πνπ πξνθαινχλ πε-

ξαηηέξσ κείσζε ηνπ βαζκνχ θξπζηαιιηθφηεηαο θαη ηεο ππθλφηεηαο  (0.880 
–0.915g/cm3). 

 πνιχ πςεινχ κνξηαθνχ βάξνπο πνιπαηζπιέλην (UHMWPE): πξφθεηηαη γηα 
εμαηξεηηθά κεγάινπ κνξηαθνχ βάξνπο (3.1–5.67x106g/mol) πνιπαηζπιέλην 
κε πςειφ βαζκφ θξπζηαιιηθφηεηαο θαη αληνρή ζηε θζνξά πνπ ρξεζηκν-

πνηείηαη ζηελ θαηαζθεπή ηεο ππνδνρήο (socket) ζε ηερλεηέο αξζξψζεηο. 



3.2 Το μοριακό μοντέλο 

 15 

 ηέινο, έρνπλ θαηαζθεπαζηεί δηαθιαδσκέλα PE κε θαιά νξηζκέλε γεσκε-
ηξία πνπ παξνπζηάδνπλ κεγάιν ζεσξεηηθφ θαη βηνκεραληθφ ελδηαθέξνλ 

(πρ. ηξίθισλα αζηέξηα, ζρήκαηνο H, θηι.). 

 Σηελ παξνχζα εξγαζία πεξηνξηδφκαζηε ζηε κειέηε ηήγκαηνο κνλνδηά-

ζπαξησλ ζπζηεκάησλ γξακκηθνχ πνιπαηζπιελίνπ κεγάινπ κνξηαθνχ βάξνπο, 
δειαδή κνξηαθψλ ζπζηεκάησλ κε ζηαζεξφ αξηζκφ αλζξάθσλ n ζηηο πνιπκεξηθέο 
αιπζίδεο πνπ ζα ζπκβνιίδνπκε σο Cn. 

3.2 Σο μοπιακό μονηέλο  

 Τν κνξηαθφ κνληέιν πνπ ρξεζηκνπνηεί ν θψδηθαο 7 πξνζνκνίσζεο PE πην-

ζεηεί ηελ αλαπαξάζηαζε ησλ ελνπνηεκέλσλ αηφκσλ (united atoms, UA), ζχκθσ-
λα κε ηελ νπνία θάζε κεζπιέλην (CH2) ή κεζχιην (CH3) απνηειεί έλα αλεμάξηεην 
θέληξν αιιειεπίδξαζεο πνπ ζην εμήο ζα αλαθέξεηαη σο „άηνκν‟ (εηθ. 3.1). Παξά 

ηελ πξνζέγγηζε πνπ γίλεηαη γηα ιφγνπο απινπνίεζεο ηνπ κνληέινπ (ιηγφηεξνη 
βαζκνί ειεπζεξίαο) θαη εμνηθνλφκεζεο ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, ην κνληέιν ζεσ-

ξείηαη „αηνκηζηηθφ‟, ζε αληίζεζε κε άιια „αδξνπνηεκέλα‟ κνληέια πνπ ιακβάλνπλ 
σο θέληξα αιιειεπίδξαζεο νιφθιεξα ηκήκαηα ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ, θαη 
δίλεη πνιχ ηθαλνπνηεηηθά απνηειέζκαηα ζε πξνζνκνηψζεηο PE ζηελ θαηάζηαζε 

ηήγκαηνο [9]. 

 

Εικόνα 3.1: Σχθματικι αναπαράςταςθ του μοριακοφ μοντζλου 

 Σην κνληέιν απηφ έρνπλ ζπλδπαζηεί παξάκεηξνη απφ ην κνληέιν TraPPE 
(Transferable Potentials for Phase Equilibria) ησλ Martin θαη Siepmann, θαη απφ 

ην δπλακηθφ ζηξέςεο ηνπ Toxvaerd. Οη κε δεζκηθέο (non bonded) αιιειεπηδξά-
ζεηο, δειαδή νη ελδνκνξηαθέο (intramolecular) αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ αηφκσλ 
κηαο αιπζίδαο πνπ απέρνπλ πεξηζζφηεξν απφ ηξεηο δεζκνχο θαη νη δηακνξηαθέο 

(intermolecular) αιιειεπηδξάζεηο κεηαμχ αηφκσλ δηαθνξεηηθψλ αιπζίδσλ πεξη-
γξάθνληαη απφ ην (ίδην) δπλακηθφ Lennard-Jones (L-J): 

                                                 
7
 Ο θώδηθαο δεκηνπξγήζεθε αξρηθά από ηνπο P. V. Krishna Pant, T. Boone, V. G. Mavrantzas, N. 

C. Karayiannis θαη A. E. Giannousaki, ελώ πεξηιακβάλεη αξθεηέο αθόκε ζπκπιεξώζεηο θαη ηξν-
πνπνηήζεηο. 
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12 6

(3.1)( ) 4                                                    LJU r
r r

 

φπνπ r είλαη ε απφζηαζε κεηαμχ ησλ δχν θέληξσλ αιιειεπίδξαζεο κε δηάκεηξν 

θξνχζεο ζ θαη βάζνο πεγαδηνχ ε. Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη αλ θαη νη παξάκεηξνη ζ, 
ε ηνπ δπλακηθνχ L-J θαζνξίδνπλ πιήξσο ηελ αιιειεπίδξαζε κεηαμχ ησλ αηφκσλ 

θαη είλαη δηαθνξεηηθέο γηα θάζε δεπγάξη αηφκσλ, ζην ρξεζηκνπνηνχκελν κνληέιν 
δε γίλεηαη απνιχησο θακία δηάθξηζε κεηαμχ αιιειεπίδξαζεο κεζπιελίνπ – κεζπ-

ιελίνπ, κεζπιελίνπ – κεζπιίνπ θαη κεζπιίνπ – κεζπιίνπ, θη επνκέλσο ρξεζηκνπνη-
νχληαη παληνχ νη ίδηεο αθξηβψο παξάκεηξνη (πηλ. 3.1). Δληνχηνηο, ε αθξίβεηα ησλ 
απνηειεζκάησλ δελ επεξεάδεηαη ζεκαληηθά , αθελφο κελ γηαηί ην επηπιένλ άηνκν 

πδξνγφλνπ δε κεηαβάιιεη θαηά πνιχ ηηο ηηκέο ησλ παξακέηξσλ, θαη αθεηέξνπ δη-
φηη ε κεγάιε πιεηνςεθία ησλ αιιειεπηδξάζεσλ (ηδηαίηεξα ζε ζπζηήκαηα κε αιπ-

ζίδεο κεγάινπ ΜΒ) είλαη κεηαμχ κεζπιελίσλ. 

 Γεληθά, ην κήθνο l ελφο ρεκηθνχ δεζκνχ (bond length) ηαιαληψλεηαη γχξσ 
απφ κηα ζέζε ηζνξξνπίαο l0 θη επνκέλσο ην δπλακηθφ ησλ ρεκηθψλ δεζκψλ πεξη-

γξάθεηαη απφ ηε ζρέζε Ubond = kb(l–l0), φπνπ kb ε ζηαζεξά ηνπ γξακκηθνχ αξκν-

ληθνχ ηαιαλησηή. Δδψ φκσο ζα ζεσξήζνπκε ην κήθνο l ζηαζεξφ (kb ), θη έηζη 

αγλννχκε ηε ζπλεηζθνξά ηνπ δπλακηθνχ ησλ δεζκψλ (πνπ νχησο ή άιισο είλαη 
ζπγθξηηηθά πνιχ κηθξή) ζηε ζπλνιηθή δπλακηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο. Δπί-
ζεο, ε γσλία θ δχν δηαδνρηθψλ δεζκψλ ηαιαληψλεηαη γχξσ απφ κηα ζέζε ηζνξ-
ξνπίαο θ0 θαη ππφθεηηαη ζην δπλακηθφ θάκςεο (bending potential) ησλ Van der 

Ploeg θαη Berendsen: 

2

0 (3.2)
( ) 1

( )                                                              
2

bend

B

U
k

k
 

φπνπ kB ε ζηαζεξά ηνπ Boltzmann θαη kζ ε ζηαζεξά θάκςεο. Τέινο, νη δίεδξεο 
γσλίεο (dihedral angles) θ πνπ ζρεκαηίδνληαη κεηαμχ δπν επηπέδσλ, θαζέλα απφ 

ηα νπνία νξίδεηαη απφ ηξία δηαδνρηθά άηνκα C ηεο πνιπκεξηθήο αιπζίδαο (εηθ. 3), 
αθνινπζνχλ ην δπλακηθφ ζηξέςεο (torsional potential) Toxvaerd: 

8

0

(3.3)
( )

cos                                                                       itor
i

iB

U
c

k
 

 Τειηθά, ε ζπλνιηθή δπλακηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο δίλεηαη απφ ην ά-
ζξνηζκα ησλ επηκέξνπο ζπληζησζψλ ηεο ελδνκνξηαθήο ελέξγεηαο Uintra (δεζκηθήο 
θαη κε δεζκηθήο) θαη ηεο δηακνξηαθήο ελέξγεηαο Uinter (κε δεζκηθήο): 

tot inter intra LJ,inter LJ,intra bend tor (3.4)                   U U U U U U U  
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Τα δπλακηθά ηνπ κνξηαθνχ κνληέινπ καδί κε ηηο ζηαζεξέο πνπ ππεηζέξρν-
ληαη ζηηο αιιειεπηδξάζεηο ζπλνςίδνληαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα (πηλ. 3.1). Τππη-

θέο θαηαλνκέο ησλ γσληψλ ησλ δεζκψλ θαη ησλ γσληψλ ζηξέςεο, φπσο πξνθχ-
πηνπλ απφ πξνζνκνηψζεηο κε βάζε ην παξαπάλσ κνληέιν [9], δίλνληαη ζηελ εη-

θφλα (3.2). Παξαηεξνχκε φηη ε θαηαλνκή ησλ γσληψλ ησλ δεζκψλ παξνπζηάδεη 
κέγηζην γηα θ=114°, φπσο άιισζηε αλακελφηαλ, ελψ ε θαηαλνκή ησλ δίεδξσλ 
γσληψλ ζηξέςεο εκθαλίδεη έλα θεληξηθφ κέγηζην γηα θ=0° πνπ αληηζηνηρεί ζηε δηα-

κφξθσζε trans, θαη δπν κηθξφηεξα κέγηζηα γηα θ= 120° πνπ αληηζηνηρνχλ ζηε δη-

ακφξθσζε gauche8. 

Δίδορ 
αλληλεπίδπαζηρ 

Γςναμικό Αλληλεπίδπαζηρ Παπάμεηποι 

Με Γεζκηθή 

Lennard-Jones 

12 6

LJ

2 3

( ) 4

, ,

ij ij

ij ij

ij ij

U r
r r

i j CH CH

 

B

46

3.95Å

ij

ij

k  

Γεζκηθέο 

Μήθνο δεζκψλ 

(ζηαζεξφ) 
l = 1.54Å 

Κάκςε γσλίαο δεζκψλ 

2bend
0

B

( ) 1
( )

2

U
k

k
 

kθ = 62500Krad-2 

θ0 = 114° 

Σηξέςε δίεδξσλ γσληψλ 

8
tor

0

( )
cosi

i

iB

U
c

k
 

c0 = 1001K, c1 = 2130K 
c2 = -303K, c3 = -3612K 

c4 = 2227K, c5 = 1966K 
c6 = -4489K, c7 = -1736K 

c8 = 2817K 

Πίνακασ 3.1: Δυναμικά αλλθλεπίδραςθσ του μοριακοφ μοντζλου 

                                                 
8
 Τα κέγηζηα ζηηο θαηαλνκέο πηζαλόηεηαο αληηζηνηρνύλ ζε ειάρηζηα ησλ αληίζηνηρσλ δπλακηθώλ 

ηνπ κνξηαθνύ κνληέινπ. Ο ελεξγεηαθόο θξαγκόο αλάκεζα ζηε δηακόξθσζε trans θαη gauche δελ 
είλαη ηθαλόο λα εκπνδίζεη ηελ απνηειεζκαηηθή δεηγκαηνιεςία ηνπ ρώξνπ ησλ απεηθνλίζεσλ, ζε 
αληίζεζε κε ηηο πξνζνκνηώζεηο MD όπνπ απαηηείηαη κεγάινο ππνινγηζηηθόο ρξόλνο γηα αιιαγή 
από ηε κηα δηακόξθσζε ζηελ άιιε. 
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Εικόνα 3.2: Κατανομι πικανότθτασ των γωνιϊν (α) δεςμϊν (β) ςτρζψθσ 

Τν δπλακηθφ δεπγψλ L-J, ιφγσ εμνηθνλφκεζεο ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, α-
πνθφπηεηαη ζε απφζηαζε rc r2=2.2ζ, δειαδή ιακβάλνληαη ππφςε κφλνλ νη αιιε-

ιεπηδξάζεηο αηφκσλ πνπ απέρνπλ ιηγφηεξν απφ r2. Γηα ηελ εμάιεηςε ησλ αζπλε-

ρεηψλ πνπ ζρεηίδνληαη κε ηελ απνθνπή ηνπ δπλακηθνχ, ρξεζηκνπνηείηαη έλα πν-
ιπψλπκν πέκπηνπ βαζκνχ (quintic spline) γηα απνζηάζεηο κεηαμχ r1=1.45ζ θαη 
r2=2.2ζ [10], νπφηε ε ζρέζε (3.1) ηξνπνπνηείηαη σο εμήο: 

1

2
3 21 1 1 1 1 1

1 2

2

( ),                                                                                               

( ) 1 3 6 3 ,  
2

0,       

LJU r r r

U U U ΄ U U΄ U΄΄
U r r r r

2

(3.5)  

                                                                                                 r r

 

φπνπ ξ=(r-r1)/(r2-r1), Δ=(r2-r1)/ζ, θαη U1, U1 , U1  ε ηηκή, ε πξψηε θαη ε δεχηεξε πα-
ξάγσγνο ηνπ δπλακηθνχ L-J γηα r=r1. Η ζπλεηζθνξά ηεο „νπξάο‟ ηνπ δπλακηθνχ 

(tail correction) ζηελ εζσηεξηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο ππνινγίδεηαη κε νιν-
θιήξσζε: 

1

tail 2

LJ LJ (3.6)2 [ ( ) ( )] ( )                                    N
r

U N U r U r g r r dr  

φπνπ Ν ν ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ αηφκσλ ηνπ ζπζηήκαηνο, ρΝ ε (αξηζκεηηθή) ππ-

θλφηεηα θαη g(r) ε ζπλάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ πνπ κπνξνχκε λα ζεσξήζνπκε 
κνλάδα γηα απνζηάζεηο r>r1 ζε πξψηε πξνζέγγηζε. Δπεηδή ν ππνινγηζκφο ηεο 

κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο απαηηεί έλα ζεκαληηθφ κέξνο ηνπ ππνιν-
γηζηηθνχ ρξφλνπ, ζηνλ θψδηθα ρξεζηκνπνηείηαη έλα πξνζεγγηζηηθφ δπλακηθφ αιιε-
ιεπίδξαζεο δεπγψλ γηα απνζηάζεηο r<r2, ην νπνίν ππνινγίδεηαη ζηελ αξρή ηεο 

πξνζνκνίσζεο θαη απνζεθεχεηαη ζε πίλαθα (tabulated potential). Τέινο, ζεκεηψ-

λνπκε φηη αθφκε θαη ην ίδην ην „ελεξγφ‟ δπλακηθφ δεπγψλ L-J ηεο ζρέζεο (3.1) α-
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πνηειεί πξνζέγγηζε ηνπ πξαγκαηηθνχ δπλακηθνχ, αθνχ αγλννχληαη αζξνίζκαηα 
δπλακηθψλ αιιειεπίδξαζεο ηξηψλ (θαη πεξηζζφηεξσλ) αηφκσλ9 πνπ ππνινγηζηη-

θά ζα απαηηνχζε έλαλ ηξηπιφ (ηνπιάρηζηνλ) βξφρν (loop) επαλάιεςεο. 

3.3 Πεπιοδικέρ οπιακέρ ζςνθήκερ 

 Σηηο πεξηπηψζεηο πνπ ελδηαθέξεη ε ζπκπεξηθνξά ελφο πιηθνχ πνιχ κηθξνχ 
κεγέζνπο (πρ. λαλνθξχζηαιινο), ε πξνζνκνίσζε είλαη δπλαηή ρσξίο επηπιένλ 
παξαδνρέο. Σπλήζσο φκσο ελδηαθέξνπλ νη ηδηφηεηεο κηαο καθξνζθνπηθήο (bulk) 

πνζφηεηαο πιηθνχ, ε νπνία πεξηέρεη έλαλ ππεξβνιηθά κεγάιν αξηζκφ αηφκσλ, θαη 
είλαη βέβαηα πξαθηηθά αδχλαην λα πξνζνκνησζεί. Αλ ε πξνζνκνίσζε πεξηνξηζηεί 

ζε έλα κηθξφ ηκήκα ηνπ πιηθνχ, δειαδή ζε έλα ζπγθεθξηκέλν αξηζκφ αηφκσλ κέ-
ζα ζε θνπηί πεξηνξηζκέλσλ δηαζηάζεσλ, ηφηε ζα θπξηαξρήζνπλ επηθαλεηαθά θαη-
λφκελα (surface effects), αθνχ ζε έλα ζεκαληηθφ πνζνζηφ ησλ αηφκσλ πνπ βξί-

ζθνληαη θνληά ζηηο επηθάλεηεο επηδξνχλ δηαθνξεηηθέο δπλάκεηο απφ απηέο πνπ ε-
πηδξνχλ ζηα άηνκα ζην εζσηεξηθφ ηνπ θνπηηνχ, κε απνηέιεζκα λα ππάξρεη θίλδπ-

λνο αιινίσζεο ησλ πξνβιεπφκελσλ ηδηνηήησλ. 

 

Εικόνα 3.3: Περιοδικζσ οριακζσ ςυνκικεσ ςε 2-Δ 
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 Τν δπλακηθό L-J ηεο κνξθήο 12-6 πξνθύπηεη από ηηο ρξνληθέο δηαθπκάλζεηο ησλ ειεθηξνληθώλ 

λεθώλ ησλ αηόκσλ. Επνκέλσο, ε παξνπζία άιισλ αηόκσλ πξνθαιεί παξακόξθσζε ζηα ειεθηξν-
ληθά λέθε ησλ αιιειεπηδξώλησλ αηόκσλ, θαη άξα κεηαβνιή ηνπ δπλακηθνύ αιιειεπίδξαζεο. 
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 Πξνθεηκέλνπ λα αληηκεησπηζηεί ην πξφβιεκα ησλ επηθαλεηαθψλ θαηλνκέ-
λσλ εηζήρζεζαλ νη πεξηνδηθέο νξηαθέο ζπλζήθεο απφ ηνπο Born θαη von Karman 

ην 1912: ην θνπηί ηεο πξνζνκνίσζεο (θεληξηθφ θνπηί) ζεσξείηαη φηη πεξηβάιιεηαη 
απφ άπεηξεο εηθφλεο ηνπ εαπηνχ ηνπ, νη νπνίεο εθηείλνληαη πξνο φιεο ηηο δηεπζχλ-

ζεηο, δειαδή κνηάδεη κε κνλαδηαία θπςειίδα, ε πεξηνδηθή επαλάιεςε ηεο νπνίαο 
δεκηνπξγεί έλα άπεηξν πιηθφ κέζν ρσξίο επηθάλεηεο.  Έηζη, φηαλ έλαλ άηνκν θαηά 
ηε δηάξθεηα ηεο πξνζνκνίσζεο εμέιζεη απφ ην θεληξηθφ θνπηί, κηα εηθφλα ηνπ ζε έ-

λα δηπιαλφ θνπηί ζα εηζέιζεη απφ ηελ απέλαληη έδξα ζην θεληξηθφ θνπηί. Μηα αλα-
παξάζηαζε ησλ πεξηνδηθψλ νξηαθψλ ζπλζεθψλ ζε 2-Γ θαίλεηαη ζηελ παξαπάλσ 

εηθφλα (3.3). 

 Απφ ηελ εηθφλα (3.3) είλαη θαλεξφ φηη πνιιέο θνξέο έλα καθξνκφξην (πρ. 
θφθθηλε πνιπκεξηθή αιπζίδα) „δηπιψλεηαη‟ κε βάζε ηηο πεξηνδηθέο νξηαθέο ζπλζή-

θεο, ψζηε λα ρσξέζεη ζην (θεληξηθφ) θνπηί ηεο πξνζνκνίσζεο. Οη κε δεζκηθέο αι-
ιειεπηδξάζεηο ελφο αηφκνπ (πρ. ηνπ αηφκνπ 1 ηεο πξάζηλεο αιπζίδαο) πεξηνξί-

δνληαη ζηα άηνκα ή ζηηο εηθφλεο ησλ αηφκσλ απηψλ πνπ βξίζθνληαη ζην εζσηεξη-
θφ ζθαίξαο κε αθηίλα rc θαη θέληξν ην άηνκν απηφ. Ψο απφζηαζε κεηαμχ ησλ αηφ-

κσλ 1 θαη 2 ιακβάλεηαη ε απφζηαζε κεηαμχ ηνπ αηφκνπ 1 θαη ηεο αξηζηεξήο εηθφ-

λαο ηνπ αηφκνπ 2 πνπ βξίζθεηαη πιεζηέζηεξα ζην άηνκν 1 (minimum image of 2 
with respect to 1). Αλ ηθαλνπνηείηαη ε ζχκβαζε ηεο εηθφλαο ειάρηζηεο απφζηαζεο 

(minimum image convention), δειαδή αλ 

(3.7)                                                                                             
2

c

L
r  

ηφηε ππάξρεη ην πνιχ κία εηθφλα ηνπ αηφκνπ 2 πνπ κπνξεί λα αιιειεπηδξάζεη κε 
ην άηνκν 1. Αλ θαη αλαγθαία, ε ζρέζε (3.7) ζπλήζσο δελ είλαη ηθαλή λα εμαζθαιί-
ζεη φηη ε πεξηνδηθφηεηα πνπ εηζάγνπλ ηερλεηά νη πεξηνδηθέο νξηαθέο ζπλζήθεο δελ 

αιιάδεη ζεκαληηθά ηα απνηειέζκαηα ηεο πξνζνκνίσζεο. Απαηηείηαη επηπιένλ, ην 
κήθνο L λα είλαη αξθεηά πην κεγάιν απφ ηε κεγαιχηεξε θιίκαθα κήθνπο πνπ δηέ-

πεη ηηο ηδηφηεηεο πνπ καο ελδηαθέξεη λα κειεηήζνπκε. Έηζη, γηα ηα πνιπκεξηθά 
ηήγκαηα ην L πξέπεη λα είλαη ζεκαληηθά κεγαιχηεξν απφ ηε γπξνζθνπηθή αθηίλα 

Rg
2 1/2 πνπ ζα νξίζνπκε ζε επφκελε παξάγξαθν  (§5.4.2). 

Σε θάζε πεξίπησζε, είλαη ζεκαληηθφ λα εμαζθαιίδεηαη ε αλεμαξηεζία ησλ 

πξνβιεπφκελσλ ηδηνηήησλ απφ ην κέγεζνο ηνπ ζπζηήκαηνο, ην νπνίν κπνξεί λα 
γίλεη εθηειψληαο κηα πξνζνκνίσζε ελφο κεγαιχηεξνπ (παλνκνηφηππνπ) ζπζηή-
καηνο κε πεξηζζφηεξεο αιπζίδεο ίδηνπ κήθνπο. Τέινο, ζεκεηψλεηαη φηη ε ρξήζε 

ησλ πεξηνδηθψλ νξηαθψλ ζπλζεθψλ δελ επηηξέπεη δηαθπκάλζεηο κεγαιχηεξνπ κή-
θνπο θχκαηνο απφ ην κήθνο ηεο αθκήο ηνπ θνπηηνχ L. 
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3.4 Απλέρ κινήζειρ Monte Carlo 

 Πξνθεηκέλνπ έλαο θψδηθαο πξνζνκνίσζεο λα είλαη απνηειεζκαηηθφο ζηελ 

εμηζνξξφπεζε ησλ κνξηαθψλ ζπζηεκάησλ, πξέπεη λα πεξηιακβάλεη ζηνηρεηψδεηο 
θηλήζεηο MC πνπ λα αιιάδνπλ φινπο ηνπο βαζκνχο ειεπζεξίαο. Με εμαίξεζε ηελ 

θίλεζε πνπ κεηαβάιεη ηνλ φγθν ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο, θάζε  ζηνηρεηψ-
δεο θίλεζε κεηαθηλεί ην πνιχ 6 άηνκα, θη απηά κάιηζηα ζε γεηηνληθέο ηνπο ζέζεηο, 
γηα δχν θπξίσο ιφγνπο: θαηαξρήλ, ζε αληίζεηε πεξίπησζε, ε πηζαλφηεηα επηθά-

ιπςεο δχν αηφκσλ ζα ήηαλ πνιχ κεγάιε θαη άξα ην πνζνζηφ απνδνρήο ηεο θί-
λεζεο εμαηξεηηθά κηθξφ. Έπεηηα, ν ππνινγηζκφο ηεο δηαθνξάο ζηε δπλακηθή ελέξ-

γεηα πνπ ππεηζέξρεηαη ζην θξηηήξην απνδνρήο (ζρ. 2.15) απαηηεί πνιχ ιηγφηεξν 
ππνινγηζηηθφ ρξφλν, αθνχ αξθεί λα ππνινγηζηνχλ κφλν νη ζπλεηζθνξέο ησλ αηφ-
κσλ πνπ κεηαθηλήζεθαλ ζηελ αξρηθή θαη δνθηκαζηηθή απεηθφληζε. 

 Σηελ παξάγξαθν απηή δίλεηαη κηα ζπλνπηηθή πεξηγξαθή ησλ απιψλ θηλή-
ζεσλ MC πνπ ρξεζηκνπνηεί ν  θψδηθαο γηα ηελ πξνζνκνίσζε κνλνδηάζπαξησλ 
πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ ζην ζηαηηζηηθφ ζχλνιν NPT. Σεκεηψλεηαη εμαξρήο φηη, αλ 

θαη νη απιέο απηέο θηλήζεηο έρνπλ ρξεζηκνπνηεζεί κε κεγάιε επηηπρία ζηελ πξν-
ζνκνίσζε νιηγνκεξψλ, ε εμηζνξξφπεζε ελφο ζπζηήκαηνο κε πνιπκεξηθέο αιπζί-

δεο κεγάινπ κνξηαθνχ βάξνπο απαηηεί επηπιένλ ηε ρξήζε θη άιισλ πην ζχλζε-
ησλ θηλήζεσλ πνπ ζα αλαιχζνπκε ζηελ επφκελε παξάγξαθν.  

3.4.1 Δππςζμόρ (Reptation) 

 Ο εξππζκφο (REPT) σο εξγαιείν πξνζνκνίσζεο πνιπκεξψλ ζην ζπλερή 
ρψξν ρξεζηκνπνηήζεθε αξρηθά γηα ηελ πξνζνκνίσζε πγξνχ C30 [11], θαη κνηάδεη 
λα κηκείηαη ηελ θίλεζε ηνπ θηδηνχ. Μία δνθηκαζηηθή απεηθφληζε n δεκηνπξγείηαη α-
πφ ηελ απεηθφληζε m σο εμήο: έλα άθξν κηαο ηπραία επηιεγκέλεο αιπζίδαο ηνπ 

ζπζηήκαηνο απνθφπηεηαη απφ ηελ αξρηθή ηνπ ζέζε θαη ζηε ζπλέρεηα πξνζηίζεηαη 
ζην άιιν άθξν ηεο αιπζίδαο θξαηψληαο ην κήθνο ηνπ δεζκνχ ζηαζεξφ θαη επηιέ-
γνληαο ηε δίεδξε γσλία θ πνπ ζρεκαηίδεηαη απφ ηελ πξνζζήθε ηνπ λένπ ηκήκα-
ηνο κε κία νκνηφκνξθε θαηαλνκή ζην δηάζηεκα [-π, π), θαη ηε γσλία θ ζχκθσλα 

κε ηελ θαηαλνκή Boltzmann ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο θάκςεο ηεο γσλίαο δεζκψλ 
Ubend πνπ επλνεί ηηο δηακνξθψζεηο ρακειήο ελέξγεηαο: 

bend (3.8)( ) e                                                                            
U

P  

 Καηφπηλ ειέγρεηαη10 αλ ε λέα ζέζε ηνπ αηφκνπ πνπ κεηαθηλήζεθε πξνθαιεί 
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 Ο έιεγρνο γηα επηθάιπςε αηόκσλ γίλεηαη πξνθεηκέλνπ λα εμνηθνλνκεζεί ππνινγηζηηθόο ρξόλνο 
κε ηελ απνθπγή ηνπ ηδηαίηεξα δαπαλεξνύ ππνινγηζκνύ ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο (εηδηθά ηεο λέ-
αο απεηθόληζεο). Ούησο ή άιισο δνθηκαζηηθέο απεηθνλίζεηο πνπ πεξηιακβάλνπλ έζησ θαη κία ε-
πηθάιπςε αηόκσλ έρνπλ κεγάιε δπλακηθή ελέξγεηα, θαη ζπλεπώο νη πηζαλόηεηεο λα γίλνπλ απν-
δεθηέο είλαη εμαηξεηηθά κηθξέο, Ο έιεγρνο απηόο απνηειεί θαη κηα επηπιένλ αζθαιηζηηθή δηθιείδα 
ηνπ θώδηθα, ώζηε λα κε γίλνληαη δεθηέο απίζαλεο απεηθνλίζεηο.   
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θάπνηα επηθάιπςε (overlap screening), δειαδή αλ ππάξρεη άηνκν ηεο ίδηαο ή άι-
ιεο αιπζίδαο ζε απφζηαζε κηθξφηεξε απφ ζ. Σηελ πεξίπησζε επηθάιπςεο ε θί-

λεζε απνξξίπηεηαη, ελψ δηαθνξεηηθά ππνινγίδνληαη νη ελέξγεηεο ηεο λέαο (δνθη-
καζηηθήο) θαη ηεο παιηάο απεηθφληζεο. Δπεηδή ε επηινγή ηεο γσλίαο θ έγηλε κεξν-

ιεπηηθά, ην θξηηήξην απνδνρήο Metropolis ηεο ζρέζεο (2.15) ηξνπνπνηείηαη κε 
βάζε ηε ζρέζε (3.8) σο εμήο: 

acc LJ tor (3.9)( ) min 1,e ,       +                       m nU
P m n U U U  

Σηελ παξαθάησ εηθφλα (εηθ. 3.4) θαίλεηαη ν „εξππζκφο‟ κηαο πνιπκεξηθήο 

αιπζίδαο πξνο ηα δεμηά, ν νπνίνο πξνθαιείηαη απφ ηελ απνθνπή ηνπ πξψηνπ ηεο 
αηφκνπ θαη ηελ πξφζζεζή ηνπ ζην ηέινο ηεο αιπζίδαο. Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ε 
απνηειεζκαηηθφηεηα ηνπ εξππζκνχ ζηε δεηγκαηνιεςία ηνπ ρψξνπ ησλ απεηθνλί-

ζεσλ θζίλεη γξήγνξα κε ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ. Παξφια απηά, ε θίλεζε ρξεζη-
κνπνηείηαη θαη ζηηο πξνζνκνηψζεηο ζπζηεκάησλ κε κεγάιεο αιπζίδεο, επεηδή 

ζπλδπάδεηαη θαιά κε άιιεο θηλήζεηο (πρ. θίλεζε δηπιήο γεθχξσζεο) κεηψλνληαο 
ηηο πηζαλφηεηεο ηεο παιηλδξφκεζεο, δειαδή ην ζχζηεκα λα γπξίζεη πίζσ ζε 
πξνεγνχκελε απεηθφληζή ηνπ (αλαηξψληαο νπζηαζηηθά δχν θηλήζεηο πνπ έγηλαλ α-

πνδεθηέο) θαη απμάλνληαο έηζη ηε ζπλνιηθή απφδνζε ηνπ αιγφξηζκνπ. 

 

Εικόνα 3.4: Ερπυςμόσ πολυμερικισ αλυςίδασ 

 Δπεηδή ε θίλεζε ηνπ εξππζκνχ επηρεηξείηαη κφλν ζηα άθξα ησλ αιπζίδσλ, 

ην ηδαληθφ πνζνζηφ ηεο ζε έλαλ αιγφξηζκν MC πξέπεη λα ζρεηίδεηαη κε ηνλ αξηζ-
κφ ησλ αιπζίδσλ ζην ζχζηεκα (θαη φρη ην κέγεζφο ηνπο), εμαξηάηαη φκσο ζε κε-

γάιν βαζκφ θαη απφ ηηο άιιεο επηρεηξνχκελεο θηλήζεηο. Τέινο, λα ζεκεησζεί φηη ε-
λψ έλα κηθξφ πνζνζηφ εξππζκνχ κπνξεί λα κεηψζεη ηελ παιηλδξφκεζε άιισλ 
θηλήζεσλ, έλα κεγάιν πνζνζηφ έρεη σο απνηέιεζκα ηελ αχμεζε ηεο παιηλδξφκε-

ζεο ηνπ ίδηνπ ηνπ εξππζκνχ πνπ δε κεηαβάιεη ζεκαληηθά ηελ απεηθφληζε ηνπ ζπ-
ζηήκαηνο, κε ζπκβάιινληαο έηζη ζηελ πνξεία πξνο ηελ ηζνξξνπία.  

3.4.2 Πεπιζηποθή άκπος αλςζίδαρ (End Rotation) 

 Η πεξηζηξνθή άθξνπ αιπζίδαο (ROT) βαζίδεηαη ζηελ ηπραία επηινγή ελφο 
άθξνπ κηαο πνιπκεξηθήο αιπζίδαο θαη ηελ πεξηζηξνθή ηνπ γχξσ απφ ηνλ πξνε-
γνχκελν δεζκφ θαηά κία δίεδξε γσλία θ πνπ επηιέγεηαη ηπραία κε ίζε πηζαλφηεηα 
ζην δηάζηεκα [-π, π), κεηαβάιινληαο ηαπηφρξνλα θαη ηε γσλία θ ζχκθσλα κε ηε 

ζρέζε (3.8) πνπ επλνεί ηηο δηακνξθψζεηο ρακειήο ελέξγεηαο [3]. Καηφπηλ αθνινπ-
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ζεί θαη πάιη έιεγρνο γηα πηζαλή επηθάιπςε αηφκσλ, ππνινγηζκφο ησλ ελεξγεηψλ 
ηεο παιηάο θαη λέαο απεηθφληζεο, θαη ηέινο εθαξκφδεηαη ην θξηηήξην απνδνρήο 

ηεο ζρέζεο (3.9). Μηα ζρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο θίλεζεο ηεο πεξηζηξνθήο ά-
θξνπ αιπζίδαο δίλεηαη ζηελ παξαθάησ εηθφλα (εηθ. 3.5): 

 

Εικόνα 3.5: Περιςτροφι άκρου πολυμερικισ αλυςίδασ 

 Όπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ εξππζκνχ, γηα ην ηδαληθφ πνζνζηφ ηεο πε-

ξηζηξνθήο άθξνπ ζε έλαλ αιγφξηζκν MC πξέπεη λα ιακβάλεηαη ππφςε ν αξηζκφο 
ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ηνπ ζπζηήκαηνο. Οη δχν απηέο θηλήζεηο ζπλεξγάδν-
ληαη γηα ηελ εμηζνξξφπεζε ησλ άθξσλ ησλ αιπζίδσλ, ελψ ε επφκελε θίλεζε έρεη 

σο ζηφρν ηελ εμηζνξξφπεζε ησλ εζσηεξηθψλ αηφκσλ πνπ απνηεινχλ θαη ηνλ θχ-
ξην φγθν ηνπ ζπζηήκαηνο, εηδηθά φηαλ πξφθεηηαη γηα αιπζίδεο κεγάινπ κήθνπο. 

3.4.3 Πεπιζηποθή εζυηεπικού αηόμος αλςζίδαρ (Flip) 

 Η πεξηζηξνθή ελφο εζσηεξηθνχ αηφκνπ αιπζίδαο (FLIP) βαζίδεηαη ζηελ 
ηπραία επηινγή ελφο εζσηεξηθνχ αηφκνπ i κηαο αιπζίδαο (2 < i < Nat-1, φπνπ Nat ν 

αξηζκφο αηφκσλ θάζε αιπζίδαο) θαη ηελ πεξηζηξνθή ηνπ γχξσ απφ ηνλ άμνλα 
πνπ ζρεκαηίδεηαη απφ ηα γεηηνληθά ηνπ άηνκα i-1 θαη i+1 θαηά κηα κηθξή γσλία ηπ-

ραία επηιεγκέλε κε ίζε πηζαλφηεηα ζην δηάζηεκα [-Δθmax, Δθmax), φπνπ Δθmax = 10° 
[12]. Η θίλεζε κεηαβάιεη δχν γσλίεο δεζκψλ θαη κέρξη ηέζζεξηο δίεδξεο γσλίεο. 

Μεηά ηε δεκηνπξγία ηεο (δνθηκαζηηθήο) λέαο απεηθφληζεο, γίλεηαη έιεγρνο επηθά-
ιπςεο, θαη ζηελ πεξίπησζε πνπ ην απνηέιεζκα είλαη αξλεηηθφ αθνινπζεί θαη πά-
ιη ππνινγηζκφο ησλ ελεξγεηψλ ηεο παιηάο m θαη ηεο λέαο n απεηθφληζεο. Τέινο, ε-

θαξκφδεηαη ην θξηηήξην απνδνρήο (2.15) πνπ ζε απηή ηελ πεξίπησζε ηξνπνπνη-
είηαη σο εμήο: 

( ) ( )

1 1
acc ( ) ( )

1 1

(3.10)
sin sin

( ) min 1,                           
sin sin

m n

n n

i i

m m

i i

U
P m n e  

φπνπ ηα εκίηνλα ησλ γσληψλ ησλ δεζκψλ ησλ γεηηνληθψλ αηφκσλ ππεηζέξρνληαη 
ιφγσ ησλ Ιαθσβηαλψλ κεηαζρεκαηηζκνχ ησλ ζπληεηαγκέλσλ. Σεκεηψλεηαη, επί-

ζεο, φηη εδψ δελ ππάξρεη κεξνιεςία ζην εγρείξεκα ηεο θίλεζεο θη επνκέλσο ε 
πηζαλφηεηα λα επηρεηξεζεί ε αληίζηξνθε θίλεζε n  m ηζνχηαη κε ηελ πηζαλφηεηα 

λα επηρεηξεζεί ε θίλεζε m  n. Δπεηδή ε θίλεζε απηή αθνξά ηα εζσηεξηθά άηνκα 

ησλ αιπζίδσλ, ην ηδαληθφ πνζνζηφ ηεο ζρεηίδεηαη κε ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ. Μηα 

ζρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο πεξηζηξνθήο εζσηεξηθνχ αηφκνπ αιπζίδαο θαίλε-
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ηαη ζηελ παξαθάησ εηθφλα (εηθ. 3.6): 

 

Εικόνα 3.6: Περιςτροφι εςωτερικοφ ατόμου αλυςίδασ 

3.4.4 Γιακύμανζη όγκος (Volume Fluctuation) 

 Η δηαθχκαλζε φγθνπ ηνπ ζπζηήκαηνο (VF) πξαγκαηνπνηείηαη κε ηελ ηαπηφ-

ρξνλε δηαζηνιή ή ζπζηνιή φισλ ησλ αθκψλ ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο θαηά 
ηελ ίδηα πνζφηεηα ηπραία επηιεγκέλε κε ίζε πηζαλφηεηα ζην δηάζηεκα [-ΔVmax, 

ΔVmax], φπνπ ΔVmax=0.05Å. Καηφπηλ, νη αξρέο φισλ ησλ αιπζίδσλ κεηαηνπίδν-

ληαη αθνινπζψληαο ηελ ηζφηξνπε δηαθχκαλζε ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο, ε-

λψ φια ηα κήθε θαη νη γσλίεο δεζκψλ φπσο θαη νη δίεδξεο γσλίεο δηαηεξνχληαη α-
κεηάβιεηεο (affine chain displacement). Μεηά γίλεηαη ππνινγηζκφο ηεο κε δεζκη-
θήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο ζηε λέα απεηθφληζε θαη εθαξκφδεηαη ην θξηηήξην α-

πνδνρήο ηεο ζρέζεο (2.15), πνπ ηξνπνπνηείηαη σο εμήο: 

ch

acc (3.11)( ) min 1,                                      m n

N

n

m

HV
P m n e

V  

φπνπ Nch ν αξηζκφο ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ ηνπ ζπζηήκαηνο. Ο ιφγνο ησλ φ-

γθσλ ηεο λέαο θαη ηεο παιηάο απεηθφληζεο ππεηζέξρεηαη ζηελ παξαπάλσ ζρέζε 

(3.11) εμαηηίαο ησλ Ιαθσβηαλψλ ηνπ κεηαζρεκαηηζκνχ ζπληεηαγκέλσλ ησλ αξρψλ 
ησλ αιπζίδσλ απφ ηηο αλεγκέλεο (scaled) ζπληεηαγκέλεο s = r / L ζηηο θαξηεζηα-

λέο. Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ε δηαθχκαλζε φγθνπ είλαη ε κφλε θίλεζε MC ηνπ θψ-
δηθα πνπ κεηαβάιεη ηελ ππθλφηεηα ρ ηνπ ζπζηήκαηνο, θη επνκέλσο, ζχκθσλα κε 
ηε ζρέζε (3.6), αιιάδεη ε δηφξζσζε ιφγσ απνθνπήο ηνπ δπλακηθνχ ULJ

tail, ε ν-

πνία πξέπεη λα ππνινγηζηεί πάιη γηα ηε λέα απεηθφληζε θαη λα ζπκπεξηιεθζεί ζ ηε 
κε δεζκηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο. 

Μηα ζρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο δηαθχκαλζεο (δηαζηνιήο) φγθνπ ηνπ 
θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο ζε 2-Γ δίλεηαη ζηελ παξαθάησ εηθφλα (εηθ. 3.7) φπνπ εί-
λαη θαλεξή ε ηζφηξνπε κεηαηφπηζε ηεο αξρήο ησλ αιπζίδσλ, αιιά θαη ε δηαηήξε-

ζε ηεο δηακφξθσζήο ηνπο. Η θίλεζε απηή απαηηεί ηνλ ππνινγηζκφ ηεο ζπλνιηθήο 
κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηνπ κνξηαθνχ ζπζηήκαηνο θη επνκέλσο είλαη ηδηαίηεξα δα-

παλεξή ζε ππνινγηζηηθφ ρξφλν, ζε ζρέζε κε ηηο άιιεο απιέο θηλήζεηο. Τν ηδαληθφ  
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πνζνζηφ ηεο ζε έλαλ αιγφξηζκν MC πξέπεη λα είλαη αληηζηξφθσο αλάινγν ηνπ 
ζπλνιηθνχ αξηζκνχ αηφκσλ ηνπ ζπζηήκαηνο, πξνθεηκέλνπ λα παξεκβάιιεηαη ηθα-

λφο αξηζκφο άιισλ θηλήζεσλ πνπ λα εμηζνξξνπνχλ ην ζχζηεκα ζε θάπνην ζπ-
γθεθξηκέλν φγθν πξηλ επηρεηξεζεί κηα δηαθχκαλζε ηνπ φγθνπ.  

 

Εικόνα 3.7: Διακφμανςθ όγκου του κουτιοφ προςομοίωςθσ 

3.5 ύνθεηερ κινήζειρ Monte Carlo 

 Ψο ζχλζεηεο ραξαθηεξίδνπκε ηηο θηλήζεηο πνπ κεηαθηλνχλ έλα ζρεηηθά κε-
γάιν αξηζκφ αηφκσλ (3 – 6) κέζσ κηαο γεσκεηξηθήο θαηαζθεπήο ε νπνία απαηηεί 
ηελ αξηζκεηηθή επίιπζε κηαο αιγεβξηθήο εμίζσζεο, θαζψο θαη ηνλ θαηάιιειν π-

πνινγηζκφ Ιαθσβηαλψλ ιφγσ κεηαζρεκαηηζκνχ ζπληεηαγκέλσλ πνπ επηβάιιεη ε 
κέζνδνο αξηζκεηηθήο αλάιπζεο. Όιεο απηέο νη θηλήζεηο πεξηιακβάλνπλ ηελ θαηα-

ζθεπή (ηνπιάρηζηνλ) κηαο γέθπξαο ηξηκεξνχο πνπ ζπλδέεη δχν δηκεξή πνπ αλή-
θνπλ ζηελ ίδηα ή ζε δηαθνξεηηθέο πνιπκεξηθέο αιπζίδεο.  

 

Εικόνα 3.8: Το γεωμετρικό πρόβλθμα τθσ (τριμεροφσ) γεφφρωςθσ  

Οη ζχλζεηεο θηλήζεηο επνκέλσο επηιχνπλ ην γεσκεηξηθφ πξφβιεκα ηεο 
(ηξηκεξνχο) γεθχξσζεο (bridging construction) πνπ ζπλνπηηθά δηαηππψλεηαη σο 

εμήο: “Γεδνκέλσλ δχν δηκεξψλ ζην ρψξν, λα θαηαζθεπαζηεί ηξηκεξέο πνπ λα ηα 
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ζπλελψλεη θαηά ηέηνην ηξφπν ψζηε ην επηακεξέο πνπ πξνθχπηεη λα έρεη πξνθα-
ζνξηζκέλα κήθε θαη γσλίεο δεζκψλ”. Τν πξφβιεκα αλάγεηαη ζην αθφινπζν γεσ-

κεηξηθφ πξφβιεκα: “Γεδνκέλσλ ηξηψλ θχθισλ ζηνλ 3-Γ ρψξν, λα πξνζδηνξη-
ζηνχλ ηξία ζεκεία, έλα ζηνλ θάζε θχθιν, ψζηε ε απφζηαζε κεηαμχ ηνπο λα έρεη 

πξνθαζνξηζκέλεο ηηκέο”. 

   Σηελ παξαπάλσ εηθφλα (εηθ. 3.8), έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ην ζχζηεκα ηνπη-
θψλ ζπληεηαγκέλσλ ηνπ Flory [13], ζχκθσλα κε ην νπνίν ν δεζκφο i ελψλεη ηα ά-

ηνκα i-1 θαη i, ελψ ην κήθνο ηνπ ζπκβνιίδεηαη κε li, ε αληίζηνηρε δίεδξε γσλία κε 
θi θαη ε παξαπιεξσκαηηθή ηεο γσλίαο δεζκψλ κε θνξπθή ην άηνκν i κε π-θi. Τν 

γεσκεηξηθφ πξφβιεκα ηεο γεθχξσζεο κε δεδνκέλα ηα κήθε θαη ηηο γσλίεο δε-
ζκψλ ηνπ κνξηαθνχ κνληέινπ (κε εθθπιηζκέλε πεξίπησζε) επηδέρεηαη ην πνιχ 

16 ιχζεηο (άξηηνο αξηζκφο ιχζεσλ) θαη αξρηθά επηιχζεθε απφ ηνπο Pant θαη 
Theodorou [14], ελψ αξγφηεξα απφ ηνπο Mavrantzas et al. [15]. Μεηέπεηηα δφζε-
θε θαη αλαιπηηθή ιχζε ζην πξφβιεκα απφ ηνπο Wu θαη Deem, νη νπνίνη δηέθξηλαλ 

ηελ νκνηφηεηα κε ην πξφβιεκα ηεο αληίζηξνθεο θηλεκαηηθήο (ΑΚ) ζηε ξνκπνηηθή 
[16], φκσο ν θψδηθαο ηεο πξνζνκνίσζεο βαζίδεηαη ζηελ αξηζκεηηθή ιχζε ησλ 

Mavrantzas et al. 

3.5.1 ςνηονιζμένη πεπιζηποθή (Concerted Rotation) 

 Η πξψηε εθαξκνγή ηεο ηξηκεξνχο γεθχξσζεο έγηλε ζηελ ελδνκνξηαθή θί-

λεζε ηεο ζπληνληζκέλεο πεξηζηξνθήο (CONROT) πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζηελ α-
ηνκηζηηθή πξνζνκνίσζε πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ θαη γπαιηψλ κε ζηφρν ηελ πξαγ-

καηνπνίεζε ζεκαληηθψλ ηνπηθψλ αλαθαηαηάμεσλ ζην εζσηεξηθφ ησλ αιπζίδσλ 
[17]. Η θίλεζε απηή (unidirectional CONROT) γεληθεχηεθε αξγφηεξα (double-
driven CONROT) θαη κεξηθέο θνξέο αλαθέξεηαη θαη σο θίλεζε ελδνκνξηαθήο αλα-

γεθχξσζεο (intramolecular rebridging move) [14]. Ο θψδηθαο πξνζνκνίσζεο 
ρξεζηκνπνηεί ηε δεχηεξε απηή (ζπκκεηξηθή) έθδνζε ηεο θίλεζεο.  

 

Εικόνα 3.9: Συντονιςμζνθ περιςτροφι 
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Η ζπληνληζκέλε πεξηζηξνθή βαζίδεηαη ζηελ απνθνπή ελφο ηπραίνπ ηξηκε-
ξνχο {2,3,4} πνπ απέρεη ηνπιάρηζηνλ ηέζζεξηο δεζκνχο απφ ηα άθξα κηαο αιπζί-

δαο, ηε κεηαηφπηζε ησλ γεηηνληθψλ ηνπ αηφκσλ 1 θαη 5 κέζσ ηεο αληίζηνηρεο πε-
ξηζηξνθήο ησλ „νδεγψλ‟ δίεδξσλ γσληψλ θ0 θαη θ7 θαηά κία ηπραία γσλία επηιεγ-

κέλε ηζνπίζαλα ζην δηάζηεκα [-Δθmax, Δθmax] φπνπ Δθmax=10°, θαη ηέινο ηελ αλα-

θαηαζθεπή ηνπ ηξηκεξνχο {2΄,3΄,4΄} πνπ ελψλεη ηα δηκεξή {0,1΄} θαη {6,5΄}. Η θίλε-

ζε πξνθαιεί ηνπηθέο αιιαγέο ζηε δηακφξθσζε ησλ αιπζίδσλ, κεηαηνπίδνληαο 5 
γεηηνληθά άηνκα θαη αιιάδνληαο 8 δηαδνρηθέο δίεδξεο γσλίεο (εηθ. 3.9).   

Τα κήθε ησλ δεζκψλ πνπ ππεηζέξρνληαη ζην πξφβιεκα ηεο γεθχξσζεο 

δηαηεξνχληαη ζηαζεξά (πηλ. 3.1), ελψ νη παξαπιεξσκαηηθέο ησλ γσληψλ ησλ δε-
ζκψλ επηιέγνληαη ηπραία κε βάζε ηελ θαηαλνκή ηεο ζρέζεο (3.8). Καηφπηλ απνξ-
ξίπηνληαη νη γεσκεηξηθέο ιχζεηο γηα ηηο νπνίεο ηζρχεη βΔUtor>3.5, θαζψο θαη εθεί-

λεο πνπ δεκηνπξγνχλ επηθάιπςε κε άιια άηνκα ηνπ ζπζηήκαηνο. Οη ιχζεηο πνπ 
απνκέλνπλ (αλ ππάξρεη θακία) „δπγίδνληαη‟ κε ηνλ παξάγνληα Boltzmann ηεο δπ-

λακηθήο ελέξγεηαο ζηξέςεο ησλ δίεδξσλ γσληψλ ηνπο θαη επηιέγεηαη ηπραία ε ιχ-
ζε i κε πηζαλφηεηα 

( )
tor

( )
tor

(3.12)
e

                                                                         
e

i

ii

i

U

U
W

 

Καηφπηλ επηρεηξείηαη ε αληίζηξνθε θίλεζε (n m), επηιχεηαη θαη πάιη ην 

πξφβιεκα ηεο ηξηκεξνχο γεθχξσζεο θαη ειέγρεηαη αλ θάπνηα ιχζε – ηξηκεξέο 
ηαπηίδεηαη κε ην αξρηθφ ηξηκεξέο ηεο απεηθφληζεο m πνπ απνθφπεθε, ελψ βέβαηα 

απνξξίπηνληαη νη ιχζεηο κεγάιεο δπλακηθήο ελέξγεηαο ζηξέςεο θαη κε δεζκηθήο 

ελέξγεηαο L-J, κε βάζε ηα ίδηα θξηηήξηα πνπ εθαξκφζηεθαλ θαη ζηελ επζεία θίλε-
ζε (m n). Τέινο, ππνινγίδνληαη φπσο πάληα νη ελέξγεηεο ηεο παιηάο θαη ηεο λέ-

αο απεηθφληζεο θαη εθαξκφδεηαη ην θξηηήξην απνδνρήο ηεο ζρέζεο (2.15) πνπ 
ηξνπνπνηείηαη σο εμήο: 

acc (3.13)
( )

( ) min 1,                       
( )

m nm

n

UW J n΄ n
P m n e

W J m΄ m
 

φπνπ J νη Ιαθσβηαλέο ηνπ κεηαζρεκαηηζκνχ απφ ην ζχλνιν ησλ γεληθεπκέλσλ 

(αλεμάξηεησλ) ζπληεηαγκέλσλ (l2, l3, l4, l5, π-θ1, π-θ2, π-θ3, π-θ4, π-θ5) ζην ζχλνιν 
ησλ θαξηεζηαλψλ ζπληεηαγκέλσλ (r2, r3, r4) ηνπ ηξηκεξνχο ζηε λέα θαη ζηελ παιηά 

απεηθφληζε. Η κηθξνζθνπηθή αληηζηξεςηκφηεηα ηεο θίλεζεο εμαζθαιίδεηαη απφ ηε 
ζπκκεηξία ζην „θηιηξάξηζκα‟ θαη ην „δχγηζκα‟ ησλ ιχζεσλ ηφζν θαηά ηελ επζεία φ-
ζν θαη ζηελ αληίζηξνθε θίλεζε. 

 Η θίλεζε ηεο ζπληνληζκέλεο πεξηζηξνθήο είλαη πην απνηειεζκαηηθή απφ 
ηελ πεξηζηξνθή εζσηεξηθνχ αηφκνπ, αιιά απαηηεί ζεκαληηθά κεγαιχηεξν ππνιν-

γηζηηθφ ρξφλν θαη έρεη κηθξφηεξν πνζνζηφ απνδνρήο. Τν ηδαληθφ πνζνζηφ ηεο ζε 
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έλαλ αιγφξηζκν MC ζρεηίδεηαη κε ην πνζνζηφ ησλ εζσηεξηθψλ αηφκσλ ησλ αιπ-
ζίδσλ ηνπ ζπζηήκαηνο. Παξά ηε ρξεζηκφηεηα ζηηο πξνζνκνηψζεηο κεγάισλ ζπ-

ζηεκάησλ, ε θίλεζε απηή έρεη ηνπηθφ ραξαθηήξα θαη δε κπνξε ί λα εμηζνξξνπήζεη 
ραξαθηεξηζηηθά κεγάινπ κήθνπο. Αθνινπζεί κηα ζχληνκε πεξηγξαθή ησλ θηλήζε-

σλ αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο (chain connectivity altering moves) πνπ κεηαβάι-
ινπλ ζεκαληηθά ηε δηακφξθσζε ησλ αιπζίδσλ θαη απνηεινχλ νπζηαζηηθά ην θιεη-
δί γηα ηελ εμηζνξξφπεζε ζπζηεκάησλ κε πνιπκεξηθέο αιπζίδεο κεγάινπ κήθνπο 

(εηδηθά ε θίλεζε ηεο δηπιήο γεθχξσζεο). 

3.5.2 Γιπλή γεθύπυζη (Double Bridging) 

 Ο πξψηνο αιγφξηζκνο αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο ησλ αιπζίδσλ πνπ ε-
θαξκφζηεθε ζε αηνκηζηηθά κνληέια πνιπκεξηθψλ ζπζηεκάησλ ήηαλ ε θίλεζε ηεο 
γεθχξσζεο κέζσ άθξνπ (End Bridging – EB), ελψ αξγφηεξα αλαπηχρζεθε θαη 

κία θαηεπζπλφκελε έθδνζή ηεο (Directed End Bridging – DEB). Παξά ηελ απνηε-
ιεζκαηηθφηεηα ηεο ηειεπηαίαο ζηελ εμηζνξξφπεζε ζπζηεκάησλ κε αιπζίδεο κεγά-

ινπ κήθνπο [2], ε θίλεζε απαηηεί πνιπδηάζπαξηα ζπζηήκαηα. Η δηπιή γεθχξσζε 
(DB) αλαπηχρζεθε [18] θαη εθαξκφζηεθε ζηελ πξνζνκνίσζε απζηεξά κνλνδηά-
ζπαξησλ ζπζηεκάησλ [9] πξνθεηκέλνπ λα μεπεξαζηεί απηφ θπξίσο ην κεηνλέθηε-

κα ησλ πξνεγνχκελσλ θηλήζεσλ. 

 

Εικόνα 3.10: Διπλι γεφφρωςθ 
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 Σηελ θίλεζε ηεο δηπιήο γεθχξσζεο απνθφπηνληαη δχν ηξηκεξή πνπ βξί-
ζθνληαη ζε δηαθνξεηηθέο αιπζίδεο θαη ηα εζσηεξηθά άθξα πνπ πξνθχπηνπλ ελψ -

λνληαη κέζσ ηξηκεξνχο γεθχξσζεο κε απνηέιεζκα ηε δεκηνπξγία λέσλ αιπζίδσλ 
κε ξηδηθά δηαθνξεηηθέο δηακνξθψζεηο (εηθ. 3.10). Πην αλαιπηηθά, αξρηθά επηιέγεηαη 
ηπραία έλα άηνκν i πνπ απέρεη ηνπιάρηζηνλ δχν δεζκνχο απφ ηα άθξα ηεο αιπζί-
δαο ich θαη επηηίζεηαη ζε έλα (γεηηνληθφ) εζσηεξηθφ άηνκν j ηεο αιπζίδαο jch πνπ 

έρεη επηιερζεί ηπραία απφ κία DB ιίζηα NDB(i) ππνςήθησλ αηφκσλ γηα γεθχξσζε 

κε πηζαλφηεηα 

DB

(3.14)
1

                                                                                  
( )

iP
N i

 

Καηφπηλ απνθφπηεηαη έλα γεηηνληθφ ηξηκεξέο (ja, jb, jc) ηνπ j θαη δεκηνπξγεί-
ηαη κηα λέα γέθπξα (ja΄, jb΄, jc΄) αλάκεζα ζηα άηνκα i θαη j (πξσηεχνπζα γεθχξσ-

ζε). Σηε ζπλέρεηα, ην εζσηεξηθφ άηνκν j2 πνπ βξίζθεηαη δίπια ζην ηξηκεξέο ηεο α-
ιπζίδαο jch πνπ απνθφπεθε επηηίζεηαη ζην εζσηεξηθφ άηνκν i2 πνπ βξίζθεηαη 

ζηελ αιπζίδα ich ηέζζεξηο δεζκνχο καθξηά απφ ην άηνκν i. Τέινο, απνθφπηεηαη 
ην ηξηκεξέο (ia, ib, ic) αλάκεζα ζηα άηνκα i θαη i2 απφ ηελ αιπζίδα ich, θαη ηα άηνκα 

i2 θαη j2 ελψλνληαη (δεπηεξεχνπζα γεθχξσζε) κέζσ κηαο λέαο γέθπξαο (ia΄, ib΄, 
ic΄). Η λέα αιπζίδα πνπ πεξηιακβάλεη ηα άηνκα i θαη j θαιείηαη ich΄, ελψ απηή πνπ 

πεξηιακβάλεη ηα άηνκα i2 θαη j2 θαιείηαη jch΄. 

 Αλάινγα κε ηηο ζέζεηο ησλ δχν ηξηκεξψλ δίπια ζην άηνκν-ζχηε (predator) 
i θαη ζην άηνκν-ζχκα j, ηα νπνία θαίλνληαη αληίζηνηρα κε αλνηρηφ κσβ θαη αλνηρηφ 

θίηξηλν ρξψκα ζηελ εηθ. 3.10, ππάξρνπλ ηέζζεξηο δπλαηνί ζπλδπαζκνί πνπ κπν-
ξεί λα πξαγκαηνπνηεζεί ε θίλεζε ηεο δηπιήο γεθχξσζεο: α) ην δεμηφ ηκήκα ηεο 
αιπζίδαο ich λα ζπλδεζεί κε ην δεμηφ ηκήκα ηεο αιπζίδαο jch (R – R), β) ην δεμηφ 
ηκήκα ηεο ich λα ζπλδεζεί κε ην αξηζηεξφ ηκήκα ηεο jch (R – L), γ) ην αξηζηεξφ 

ηκήκα ηεο ich λα ζπλδεζεί κε ην δεμηφ ηκήκα ηεο jch (L – R) θαη δ) ην αξηζηεξφ 
ηκήκα ηεο ich λα ζπλδεζεί κε ην αξηζηεξφ ηκήκα ηεο jch (L – L). Ψο αξηζηεξφ ζεσ-

ξείηαη ην ηκήκα ηεο αιπζίδαο πνπ πεξηέρεη ηελ αξρή ηεο, ε νπνία ζ εκεηψλεηαη 
ζηελ εηθ. 3.10 κε ην φλνκα ηεο αιπζίδαο. Αμίδεη φκσο λα ζεκεησζεί φηη κφλνλ έ-

λαο απφ απηνχο ηνπο ζπλδπαζκνχο δηαηεξεί ζηαζεξφ ηνλ αξηζκφ ησλ αηφκσλ 
ησλ αιπζίδσλ γηα δεδνκέλν δεπγάξη αηφκσλ (i, j), θαη άξα είλαη επηηξεπηφο ζηηο 

πξνζνκνηψζεηο απζηεξά κνλνδηάζπαξησλ ζπζηεκάησλ (ν ζπλδπαζκφο R – R 

ζην παξάδεηγκα ηεο εηθ. 3.10).  

 Με δεδνκέλα ηα δεπγάξηα αηφκσλ (i, j) θαη (i2, j2) επηιέγνληαη ηπραία 5 πα-

ξαπιεξσκαηηθέο γσλίεο δεζκψλ κε βάζε ηε ζρέζε (3.8) γηα θάζε δεπγάξη, επηιχ-
εηαη ην πξφβιεκα ηεο ηξηκεξνχο γεθχξσζεο θαη θαζνξίδνληαη φιεο νη δπλαηέο ιχ-
ζεηο γηα ηελ πξσηεχνπζα θαη δεπηεξεχνπζα γεθχξσζε. Σηελ πεξίπησζε πνπ δε 

βξεζεί θακία ιχζε ζε θάπνηα απφ ηηο δχν γεθπξψζεηο, ε θίλεζε απνξξίπηεηαη. 
Καηφπηλ απνξξίπηνληαη νη ελεξγεηαθά κε επλντθέο ιχζεηο γηα ηηο νπνίεο ηζρχεη 
βΔUtor>7.0, θαζψο θαη εθείλεο πνπ δεκηνπξγνχλ επηθάιπςε είηε κε άιια άηνκα 

ηνπ ζπζηήκαηνο, είηε κεηαμχ ησλ αηφκσλ ησλ δχν ηξηκεξψλ. Οη ιχζεηο πνπ απν-

κέλνπλ (αλ ππάξρεη θακία) ζηαζκίδνληαη κε ηνλ παξάγνληα Boltzmann ηεο ζπλν-
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ιηθήο δπλακηθήο ελέξγεηαο (ζηξέςεο Utor θαη κε δεζκηθήο ULJ) θαη επηιέγεηαη ηπ-
ραία ε ιχζε s κε πηζαλφηεηα 

( ) ( )
tor LJ

( ) ( )
tor LJ

(3.15)
e

                                                                   

e

s s

s ss

s

U U

U U
W

 

 Έπεηηα επηρεηξείηαη ε αληίζηξνθε θίλεζε ηεο επίζεζεο ηνπ αηφκνπ j2 ζην ά-
ηνκν j κε ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ησλ ηξηκεξψλ γεθπξψζεσλ, ειέγρεηαη αλ 

ππάξρεη ιχζε (ζπλδπαζκφο ηξηκεξψλ) πνπ λα αληηζηνηρεί ζηα ηξηκεξή ηεο αξ-
ρηθήο απεηθφληζεο, θαη αθνινπζείηαη ε ίδηα αθξηβψο δηαδηθαζία ηνπ θηιηξαξίζκα-
ηνο ησλ ελεξγεηαθά κε επλντθψλ ιχζεσλ, ηνπ ππνινγηζκνχ ηεο πηζαλφηεηαο Pj2 

επίζεζεο ζην άηνκν j (ζρ. 3.14) θαη ηεο πηζαλφηεηαο επηινγήο ηεο ιχζεο s΄ πνπ 

νδεγεί πίζσ ζηελ αξρηθή απεηθφληζε (ζρ. 3.15). Τέινο, ππνινγίδνληαη νη ελέξγεη-

εο ηεο λέαο θαη ηεο παιηάο απεηθφληζεο θαη εθαξκφδεηαη ην θξηηήξην απνδνρήο 
ηεο ζρέζεο (2.15) πνπ ηξνπνπνηείηαη σο εμήο: 

/
2 '

acc (3.16)
( )

( ) min 1, e                    
( )

m n
j s U

i s

P W J n΄ n
P m n

PW J m΄ m
 

φπνπ PiWs = α(m n) θαη Pj2Ws΄ = α(n m) νη πηζαλφηεηεο επηρείξεζεο ηεο επζείαο 

θαη αληίζηξνθεο θίλεζεο αληίζηνηρα, θαη J ην γηλφκελν ησλ Ιαθσβηαλψλ ηνπ κεηα-
ζρεκαηηζκνχ ησλ ζπληεηαγκέλσλ γηα ηηο δχν γέθπξεο ζηε λέα n θαη ζηελ παιηά m 

απεηθφληζε. 

Δπεηδή ε θίλεζε απηή απαηηεί ηε δεκηνπξγία δχν ηξηκεξψλ, έρεη πνιχ κη-

θξφηεξν πνζνζηφ απνδνρήο ζε ζρέζε κε ηελ θίλεζε ηεο ζπληνληζκέλεο πεξη-
ζηξνθήο, ελψ ηαπηφρξνλα απαηηεί θαη πνιχ κεγάιν ππνινγηζηηθφ ρξφλν. Δπίζεο, 
αλ θάπνηα θίλεζε m  n γίλεη απνδεθηή, ηφηε ππάξρεη κεγάιε πηζαλφηεηα γηα ηελ 

αληίζηξνθε θίλεζε n  m, κε απνηέιεζκα λα κεηψλεηαη ν ξπζκφο κε ηνλ νπνίν ην 

πξνζνκνηνχκελν ζχζηεκα πιεζηάδεη ηελ ηζνξξνπία. Γηα ηελ επηινγή ηνπ πνζν-
ζηνχ ηεο δηπιήο γεθχξσζεο ζε έλα αιγφξηζκν MC πξέπεη λα ιακβάλεηαη ππφςε, 
εθηφο απφ ηα παξαπάλσ, θαη ν αξηζκφο ησλ αιπζίδσλ ηνπ ζπζηήκαηνο.  

3.5.3 Γιπλή ενδομοπιακή αναγεθύπυζη (Intramolecular Double Rebridging) 

 Η δηπιή ελδνκνξηαθή αλαγεθχξσζε (IDR) είλαη εληειψο αλάινγε κε ηελ 

θίλεζε ηεο δηπιήο γεθχξσζεο, κε βαζηθή δηαθνξά φηη εθαξκφδεηαη ζε κία κφλν 
αιπζίδα [18], [9]. Έηζη, ζηελ θίλεζε απηή ην άηνκν ζχηεο θαη ην άηνκν ζχκα βξί-
ζθνληαη ζηελ ίδηα αιπζίδα, κε απνηέιεζκα λα απνθφπηνληαη δχν ηξηκεξή απφ απ-

ηή θαη ηα εζσηεξηθά άθξα ησλ αθξαίσλ ηκεκάησλ πνπ πξνθχπηνπλ λα γεθπξψ-



3.5 Σύνθετεσ κινήςεισ Monte Carlo 

31 

λνληαη κε ηα αληίζηξνθα άθξα ηνπ κεζαίνπ ηκήκαηνο απφ φηη ήηαλ αξρηθά ζπλδε-
δεκέλα. Η λέα αιπζίδα πνπ δεκηνπξγείηαη δηαηεξεί ηα παιηά ηεο άθξα, φκσο αι-

ιάδεη ξηδηθά ε δηακφξθσζή ηεο (εηθ. 3.11). 

 

Εικόνα 3.11: Διπλι ενδομοριακι αναγεφφρωςθ 

 Πην αλαιπηηθά, αξρηθά επηιέγεηαη ηπραία έλα άηνκν i πνπ απέρεη ηνπιάρη-

ζηνλ δχν δεζκνχο απφ ηα άθξα κηαο αιπζίδαο θαη επηηίζεηαη ζε έλαλ ελδνκνξηαθφ 
ηνπ γείηνλα j πνπ επηιέγεηαη ηπραία απφ κία ιίζηα IDR NIDR(i) γεθπξψζηκσλ αηφ-

κσλ κε πηζαλφηεηα αληίζηνηρε ηεο ζρέζεο (3.14). Καηφπηλ επηιέγεηαη έλαο απφ 
ηνπο δχν (ην πνιχ) δπλαηνχο ζπλδπαζκνχο πνπ θαζνξίδεη ηα άηνκα i2 θαη j2 ηεο 

δεπηεξεχνπζαο γεθχξσζεο θαη επηιχνληαη ηα αληίζηνηρα γεσκεηξηθά πξνβιήκαηα 
ησλ δχν γεθπξψζεσλ. Οη ελεξγεηαθά κε επλντθέο ιχζεηο πνπ πξνθχπηνπλ απνξ-

ξίπηνληαη θαη ηειηθά επηιέγεηαη κία ιχζε ζχκθσλα κε ην βάξνο ηεο ζρέζεο (3.15). 
Σηε ζπλέρεηα, πξνθεηκέλνπ λα ππνινγηζηνχλ φινη νη παξάγνληεο ηνπ θξηηεξίνπ α-
πνδνρήο (ζρ. 3.16) πνπ εμαζθαιίδνπλ ηε κηθξναληηζηξεςηκφηεηα, επηρεηξείηαη θαη 

ε αληίζηξνθε θίλεζε. 
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Οη δχν δπλαηνί ζπλδπαζκνί θαη ηα αληίζηνηρα ηξηκεξή πνπ απνθφπηνληαη 
ζε θαζέλαλ απφ απηνχο θαίλνληαη κε δηαθνξεηηθφ ρξψκα ζηελ εηθφλα (3.11). Η 

πξσηεχνπζα γεθχξσζε είλαη θνηλή ζηηο δχν πεξηπηψζεηο, ελψ ε δεπηεξεχνπζα 
γεθχξσζε αιιάδεη, κε απνηέιεζκα ηελ πηζαλή δεκηνπξγία δχν δηαθνξεηηθψλ δηα-

κνξθψζεσλ ηεο αιπζίδαο. Η θίλεζε απηή απνηειεί νπζηαζηηθά ηελ ελδνκνξηαθή 
έθδνζε ηεο δηπιήο γεθχξσζεο θη επνκέλσο έρεη παξφκνηα πνζνζηά απνδνρήο 
κε απηήλ, αιιά απαηηεί ιηγφηεξν ππνινγηζηηθφ ρξφλν, γεγνλφο πνπ ζπλδέεηαη θπ-

ξίσο κε ηηο δηαθνξεηηθέο (εμεηδηθεπκέλεο) ιίζηεο πνπ ρξεζηκνπνηεί ε θαζεκηά 
ηνπο. Σπλήζσο, ζηνπο αιγφξηζκνπο MC πνπ πεξηιακβάλνπλ θαη ηελ θίλεζε ηεο 

δηπιήο γεθχξσζεο, ε δηπιή ελδνκνξηαθή αλαγεθχξσζε ζπκκεηέρεη ζε θάπσο κη-
θξφηεξα πνζνζηά. 

3.5.4 Eνδομοπιακή γεθύπυζη μέζυ άκπος (Intramolecular End-Bridging) 

 Η ελδνκνξηαθή γεθχξσζε κέζσ άθξνπ (IEB) αλαπηχρζεθε παξάιιεια ηφ-
ζν γηα πξνζνκνηψζεηο ζπζηεκάησλ PE ηεξκαηηθά εκθπηεπκέλσλ ζε ζηεξεφ ππφ-

ζηξσκα φζν θαη γηα πξνζνκνηψζεηο δηαθιαδσκέλσλ πνιπκεξηθψλ ζπζηεκά-ησλ 
γηα ηε δξαζηηθή κεηαηφπηζε ησλ ζεκείσλ ηξηπιήο ζχλδεζεο. Απνηειεί νπζηαζηη-
θά ηελ ελδνκνξηαθή έθδνζε ηεο γεθχξσζεο κέζσ άθξνπ (EB) [14], ε νπνία δε 

κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζηηο πξνζνκνηψζεηο κνλνδηάζπαξησλ ζπζηεκάησλ. Η 
θίλεζε βαζίδεηαη ζηελ απνθνπή ελφο ηξηκεξνχο κηαο αιπζίδαο θαη ζηελ επαλα-

ζχλδεζε κέζσ ηξηκεξνχο γεθχξσζεο ηνπ ελφο άθξνπ ηεο κε έλα εζσηεξηθφ ά-
θξν, ψζηε λα πξνθχπηεη κηα λέα αιπζίδα κε δξαζηηθέο αιιαγέο ζηελ εζσηεξηθή 
ηεο δνκή πνπ επηβάιινληαη απφ ηελ αιιαγή ηεο ζπλδεηηθφηεηαο ησλ αηφκσλ (εηθ. 

3.12). 

 

Εικόνα 3.12: Ενδομοριακι γεφφρωςθ μζςω άκρου 

 Πην αλαιπηηθά, έλα άθξν i επηηίζεηαη ζε έλα εζσηεξηθφ άηνκν j ηεο ίδηαο α-

ιπζίδαο πνπ επηιέγεηαη ηπραία απφ κία ιίζηα IEB NIEB(i) γεθπξψζηκσλ αηφκσλ 
κε πηζαλφηεηα αληίζηνηρε ηεο ζρέζεο (3.14). Τν δηπιαλφ ηξηκεξέο (ja, jb, jc) απν-

θφπηεηαη θαη ζηε ζπλέρεηα ηα άηνκα i θαη j ελψλνληαη κέζσ ηνπ ηξηκεξνχο (ja
΄, jb

΄, 
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jc
΄) κε ηελ επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ηεο γεθχξσζεο ππφ θαζνξηζκέλε γεσκεηξί-

α ζχλδεζεο. Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ζηελ θίλεζε απηή, δεδνκέλνπ ηνπ δεχγνπο 

ζχηεο (άθξν) – ζχκα (εζσηεξηθφ άηνκν) ππάξρεη κφλνλ έλαο δπλαηφο ζπλδπα-
ζκφο πνπ επηηξέπεη ηελ αιιαγή ηεο εζσηεξηθήο δηακφξθσζεο ρσξίο λα επηθέξεη 

θαηαζηξνθή ηεο ζπλδεηηθφηεηαο ηεο αιπζίδαο κε ηε δηάιπζή ηεο ζε δχν ηκήκαηα.  

Σηε ζπλέρεηα απνξξίπηνληαη νη ελεξγεηαθά κε επλντθέο ιχζεηο ηεο ηξηκε-
ξνχο γεθχξσζεο κε βάζε ηα θξηηήξηα πνπ ηζρχνπλ ζηελ θίλεζε ηεο ζπληνληζκέ-
λεο πεξηζηξνθήο, θαη ηειηθά επηιέγεηαη κία ιχζε s ζχκθσλα κε ηε ζρέζε (3.12). 
Καηφπηλ, επηρεηξείηαη ε αληίζηξνθε θίλεζε, ππνινγίδεηαη ε πηζαλφηεηα Pi΄ επηιν-

γήο ηνπ αηφκνπ j φηαλ επηηίζεηαη ην λέν άθξν i΄ ηεο αιπζίδαο πνπ πξνθχπηεη απφ 
ηελ επζεία θίλεζε θαη ην ζηαηηζηηθφ βάξνο Ws΄ ηεο ιχζεο s΄ πνπ ηαπηίδεηαη κε ην 

αξρηθφ ηξηκεξέο, θαη ηέινο εθαξκφδεηαη ην θξηηήξην απνδνρήο ηεο ζρέζεο (2.15) 
πνπ εδψ ηξνπνπνηείηαη σο εμήο: 

' '

acc (3.17)
( )

( ) min 1, e                      
( )

m ni s U

i s

PW J n΄ n
P m n

PW J m΄ m
 

φπνπ PiWs = α(m n) θαη Pj΄Ws΄ = α(n m) νη πηζαλφηεηεο επηρείξεζεο ηεο επζείαο 

θαη αληίζηξνθεο θίλεζεο, αληίζηνηρα, θαη J νη Ιαθσβηαλέο ηνπ κεηαζρεκαηηζκνχ 
ησλ ζπληεηαγκέλσλ ζηε λέα n θαη ζηελ παιηά m  απεηθφληζε. 

 Η ελδνκνξηαθή γεθχξσζε κέζσ άθξνπ κεηαβάιιεη ην έλα άθξν ηεο αιπζί-
δαο, ελψ αθήλεη αλαιινίσην ην άιιν (εηθ. 3.12). Οη πηζαλφηεηεο απνδνρήο ηεο εί-
λαη ζεκαληηθά κεγαιχηεξεο απφ ηηο δχν άιιεο θηλήζεηο αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηε-

ηαο (DB θαη IDR), αθνχ ζηελ πεξίπησζε απηή δεκηνπξγείηαη κφλν κία γέθπξα, 
αιιά πνιχ κηθξφηεξεο απφ ηελ θίλεζε ηεο ζπληνληζκέλεο πεξηζηξνθήο φπνπ δελ 

ππάξρεη αιιαγή ηεο ζπλδεηηθφηεηαο ηεο αιπζίδαο. Έηζη, ην πνζνζηφ ζπκκεηνρήο 
ηεο ζε έλαλ αιγφξηζκν MC ζπλήζσο επηιέγεηαη κηθξφηεξν απφ απηφ ησλ άιισλ 
δχν θηλήζεσλ αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο. 

3.6 Λίζηερ Monte Carlo 

 Πξνθεηκέλνπ λα είλαη απνδνηηθφο, ν θψδηθαο πξνζνκνίσζεο ρξεζηκνπνηεί 

δηάθνξεο ιίζηεο ηηο νπνίεο δεκηνπξγεί ζηελ αξρή ηεο εθηέιεζήο ηνπ (initialization) 
θαη αλαλεψλεη ζηε ζπλέρεηα, φπνηε απηφ ρξεηάδεηαη. Οη ιίζηεο απηέο παξέρνπλ 
πιεξνθνξίεο γηα ηνπο γείηνλεο θάζε αηφκνπ ηεο ηξέρνπζαο απεηθφληζεο, νη νπνί-

εο ρξεζηκνπνηνχληαη απφ ηελ εθάζηνηε θίλεζε MC πξνθεηκέλνπ λα εμνηθνλνκεζεί 
ππνινγηζηηθφο ρξφλνο, ελψ πξνγξακκαηηζηηθά πινπνηνχληαη απφ θαηάιιειεο δν-
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κέο δεδνκέλσλ (πίλαθεο11). Υπάξρνπλ εμεηδηθεπκέλεο ιίζηεο πνπ ρξεζηκνπνηνχ-
ληαη απφ ζπγθεθξηκέλεο κφλν θηλήζεηο θαη άιιεο πην γεληθέο πνπ ρξεηάδνληαη ζε 

φιεο (ζρεδφλ) ηηο θηλήζεηο. 

3.6.1 Βαζικέρ λίζηερ 

 Η ιίζηα ειέγρνπ επηθαιχςεσλ (overlap screening list) δεκηνπξγείηαη αξρη-
θά κε ην δηακεξηζκφ ηνπ θνπηηνχ ηεο πξνζνκνίσζεο ζε έλα κεγάιν αξηζκφ θπβη-
θψλ θειηψλ (cells) αθκήο α>ζ (εηθ. 3.13α). Η ιίζηα απηή ρξεζηκνπνηείηαη ζε φιεο 

ηηο θηλήζεηο, εθηφο ηεο δηαθχκαλζεο φγθνπ, ακέζσο κεηά ηε δεκηνπξγία ηεο δνθη-
καζηηθήο (λέαο) απεηθφληζεο θαη πξηλ ηνλ (ηδηαίηεξα απαηηεηηθφ ζε ρξφλν) ππνιν-

γηζκφ ησλ ελεξγεηψλ ηεο λέαο θαη παιηάο απεηθφληζεο, πξνθεηκέλνπ λα ειεγρζεί 
αλ ππάξρεη επηθάιπςε θάπνηνπ απφ ηα άηνκα πνπ κεηαθηλήζεθαλ κε ηα ππφινη-
πα άηνκα ηνπ ζπζηήκαηνο (overlap screening). Ο έιεγρνο γίλεηαη κφλν γηα ηα ά-

ηνκα πνπ αλήθνπλ ζην ίδην θειί κε ην θάζε άηνκν πνπ κεηαθηλήζεθε, θαζψο θαη 
ζηα 26 γεηηνληθά12 ηνπ θειηά, θαη ζε πεξίπησζε πνπ δηαπηζησζεί επηθάιπςε, ε ε-

πηρεηξνχκελε θίλεζε απνξξίπηεηαη άκεζα. Σην ηέινο θάζε απνδεθηήο θίλεζεο α-
λαλεψλεηαη ε ιίζηα δηαγξάθνληαο ηα άηνκα πνπ θηλήζεθαλ απφ ηα θειηά ηνπο θαη 
ηνπνζεηψληαο ηα ζε λέα θειηά, ελψ ζηελ πεξίπησζε κηαο απνδεθηήο δηαθχκαλ-

ζεο φγθνπ ε ιίζηα δεκηνπξγείηαη απφ ηελ αξρή. 

 Η ιίζηα ζπλδεδεκέλσλ θειηψλ (linked-cell list) δεκηνπξγείηαη αξρηθά κε πα-

ξφκνην ηξφπν απφ ην δηαρσξηζκφ ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο ζε έλα ζπγθεθξη-
κέλν αξηζκφ (κεγαιχηεξσλ) θειηψλ αθκήο α>rc+δr, φπνπ δr ην πάρνο ελφο θειχ-

θνπο (shell) (εηθ. 3.13α). Η ιίζηα απηή ρξεζηκνπνηείηαη ζε φιεο ηηο θηλήζεηο, εθηφο 
ηεο δηαθχκαλζεο φγθνπ, γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηεο λέαο 
απεηθφληζεο, ιακβάλνληαο ππφςε ηηο αιιειεπηδξάζεηο θάζε αηφκνπ πνπ κεηαθη-

λήζεθε κε ηα άηνκα ηνπ ζπζηήκαηνο πνπ βξίζθνληαη ζην ίδην ή ζηα γεηηνληθά 26 
θειηά. Σην ηέινο θάζε απνδεθηήο θίλεζεο αλαλεψλεηαη ε ιίζηα ηνπνζεηψληαο ηα 

άηνκα πνπ θηλήζεθαλ ζηα ζσζηά θειηά, ελψ ζηελ πεξίπησζε κηαο απνδεθηήο δη-
αθχκαλζεο φγθνπ ειέγρεηαη αλ ππήξραλ ππεξβνιηθέο κεηαθηλήζεηο αηφκσλ θαη 
ηφηε ε ιίζηα δεκηνπξγείηαη απφ ηελ αξρή. 

 Οη ιίζηεο γεηηφλσλ (Verlet neighbor lists), νη νπνίεο δεκηνπξγνχληαη αξρηθά 
κε ηε βνήζεηα ηεο ιίζηαο ζπλδεδεκέλσλ θειηψλ, θαη πεξηέρνπλ ηνπο ελδνκνξηα-
θνχο θαη δηακνξηαθνχο γείηνλεο θάζε αηφκνπ, δειαδή φια ηα άηνκα ηεο ίδηαο θαη 

                                                 
11

 Οη πίλαθεο (arrays) πξνζθέξνπλ ηελ ηαρύηεξε δπλαηή αλαδήηεζε, έλζεζε θαη δηαγξαθή ζηνη-
ρείσλ κε βαζηθό κεηνλέθηεκα ην ζηαζεξό κέγεζόο ηνπο. Έηζη, κηα πινπνίεζε ιίζηαο κε πίλαθα 
πξέπεη λα ιάβεη ππόςε ην κέγηζην αξηζκό ζηνηρείσλ θαη λα δεζκεύζεη αληίζηνηρν ρώξν ζηελ θύ-
ξηα κλήκε ηνπ ζπζηήκαηνο, αλεμάξηεηα από ηνλ ηξέρνληα αξηζκό ησλ ζηνηρείσλ. Σηηο πεξηπηώ-
ζεηο πνπ απαηηείηαη νηθνλνκία ζηε κλήκε κπνξνύλ λα ρξεζηκνπνηεζνύλ ζπλδεδεκέλεο ιίζηεο 
(linked lists), νη νπνίεο όκσο κεηνλεθηνύλ ζεκαληηθά ζε ηαρύηεηα αλαδήηεζεο ελόο ζηνηρείνπ ζε 
απηέο. 

12
 Τα γεηηνληθά θειηά πξνθύπηνπλ κε βάζε ηε ζύκβαζε ηεο εηθόλαο ειάρηζηεο απόζηαζεο θαη εί-

λαη 8 ζε 2-Δ (εηθ. 3.13α) θαη 26 ζε 3-Δ. 
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ησλ άιισλ αιπζίδσλ, αληίζηνηρα, ηα νπνία απέρνπλ απφζηαζε r rc+δr (εηθ. 

3.13β). Οη ιίζηεο απηέο ρξεζηκνπνηνχληαη ζε φιεο ηηο θηλήζεηο γηα ηνλ ππνινγηζκφ 
ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηεο παιηάο απεηθφληζεο, ιακβάλνληαο ππφςε ηηο αι-
ιειεπηδξάζεηο ησλ αηφκσλ πξηλ ηε κεηαθίλεζή ηνπο κε φινπο ηνπο γείηνλέο ηνπο, 

θαζψο επίζεο θαη γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηεο ζπλνιηθήο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηεο 
λέαο απεηθφληζεο ηνπ ζπζηήκαηνο ζε κία δηαθχκαλζε φγθνπ. Οη ιίζηεο γεηηφλσλ 

δεκηνπξγνχληαη απφ ηελ αξρή ζην ηέινο θάζε απνδεθηήο θίλεζεο αιιαγήο ηεο 
ζπλδεηηθφηεηαο (DB, IDR, IEB) θαη ηεο δηαθχκαλζεο φγθνπ (VF) ζηελ πεξίπησζε 
ππεξβνιηθψλ κεηαθηλήζεσλ αηφκσλ, ελψ αλαλεψλνληαη ζηελ πεξίπησζε πνπ γί-

λνπλ απνδεθηέο νη ππφινηπεο θηλήζεηο (REP, ROT, FLIP, CONROT). 

 

Εικόνα 3.13: Καταςκευι βαςικϊν λιςτϊν (2-Δ) 

Ο αξηζκφο ησλ θειηψλ ζηηο δχν πξψηεο ιίζηεο θαζνξίδεηαη απφ ζρεηηθή 
παξάκεηξν ηνπ θψδηθα θαη πξέπεη λα είλαη ν κέγηζηνο επηηξεπηφο, ή ηζνδχλακα ε 
αθκή ησλ θειηψλ λα είλαη ε ειάρηζηε δπλαηή, δηφηη έηζη πεξηνξίδνληαη νη αιιειεπη-

δξάζεηο ησλ αηφκσλ πνπ ιακβάλνληαη ππφςε θαη εμνηθνλνκείηαη ππνινγηζηηθφο 
ρξφλνο. Δπίζεο, ζεκαζία έρεη ε επηινγή ηνπ θειχθνπο: έλα κηθξφ θέιπθνο ζα έ-

ρεη σο απνηέιεζκα λα πεξηιακβάλνληαη ιηγφηεξνη γείηνλεο ζηηο αληίζηνηρεο ιί-
ζηεο, ελψ έλα κεγαιχηεξν θέιπθνο „πξνζηαηεχεη‟ ηηο ιίζηεο απφ ηηο ππεξβνιηθέο 
κεηαθηλήζεηο αηφκσλ ζηελ πεξίπησζε πνπ κία δηαθχκαλζε φγθνπ γίλεη απνδεθηή, 

κεηψλνληαο έηζη ηηο πηζαλφηεηεο λα ρξεηαζηεί λα δεκηνπξγεζνχλ νη ιίζηεο απφ ηελ 
αξρή. Δδψ ρξεζηκνπνηήζεθε ε (ζρεηηθά κηθξή) ηηκή δr=0.85Å. 
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3.6.2 Δξειδικεςμένερ λίζηερ 

 Η ιίζηα δηακνξηαθψλ γεθπξψζηκσλ γεηηφλσλ (DB bridgeable neighbor list) 

δεκηνπξγείηαη αξρηθά κε ηε βνήζεηα ηεο ιίζηαο ησλ δηακνξηαθψλ γεηηφλσλ θαη πε-
ξηέρεη φινπο ηνπο δηακνξηαθνχο γείηνλεο j θάζε εζσηεξηθνχ αηφκνπ i (πνπ απέρεη 

ηνπιάρηζηνλ δχν δεζκνχο απφ ηα άθξα ηεο αιπζίδαο ) κε ηνπο νπνίνπο κπνξεί λα 
επηρεηξεζεί θάπνηνο απφ ηνπο ηέζζεξηο ζπλδπαζκνχο ηεο δηπιήο γεθχξσζεο. 
Πξνθεηκέλνπ θάπνηνο δηακνξηαθφο γείηνλαο j λα ζπκπεξηιεθζεί ζηε DB ιίζηα ησλ 

γεθπξψζηκσλ αηφκσλ πξέπεη λα ηθαλνπνηνχληαη ηα αθφινπζα θξηηήξηα: 

α) ν ππνςήθηνο γείηνλαο j πξέπεη λα απέρεη απφ ην άηνκν αλαθνξάο i κη-

θξφηεξε απφζηαζε απφ ηελ απφζηαζε 4lsin(θmax/2) ησλ άθξσλ πεληακε-
ξνχο ζε δηακφξθσζε trans, φπνπ l ην κήθνο δεζκνχ θαη θmax ε κέγηζηε ηη-

κή ηεο θαηαλνκήο ηεο γσλίαο δεζκνχ C-C-C. 

β) ηα άηνκα i2 θαη j2 ηεο δεπηεξεχνπζαο γεθχξσζεο πξέπεη λα απέρνπλ επί-

ζεο κηθξφηεξε απφζηαζε απφ ηελ (ίδηα) all-trans απφζηαζε γεθχξσζεο. 

γ) νη αιπζίδεο πνπ πξνθχπηνπλ κεηά ηε δηπιή γεθχξσζε πξέπεη λα έρνπλ 
κήθε πνπ λα πεξηέρνληαη ζην εχξνο πνπ θαζνξίδεηαη απφ ην δείθηε πνιπ-
δηαζπνξάο Ι ηνπ ζπζηήκαηνο. Σηελ πεξίπησζε κνλνδηάζπαξηνπ ζπζηή-

καηνο, ε ζπλζήθε απηή εμαζθαιίδεη φηη νη δχν λέεο αιπζίδεο έρνπλ ην ίδην 

κήθνο κε ηηο αξρηθέο. 

Τν θξηηήξην (α) εμαζθαιίδεη ηε δπλαηφηεηα ηεο πξσηεχνπζαο γεθχξσζεο, ελψ ηα 
θξηηήξηα (β) θαη (γ) θαζνξίδνπλ πνηνο (αλ ππάξρεη) απφ ηνπο ηέζζεξηο ζπλδπα-

ζκνχο είλαη επηηξεπηφο γηα ηε δεπηεξεχνπζα γεθχξσζε. Η ιίζηα απηή ρξεζηκν-
πνηείηαη απνθιεηζηηθά θαη κφλν ζηε δηπιή γεθχξσζε γηα ηελ ηπραία επηινγή ελφο 

γεθπξψζηκνπ γείηνλα θαη, αλ ρξεηάδεηαη, δεκηνπξγείηαη (εμ νινθιήξνπ) ζηελ αξρή 
ηεο θίλεζεο. 

 Η ιίζηα ελδνκνξηαθψλ γεθπξψζηκσλ γεηηφλσλ (IDR bridgeable neighbor 

list) δεκηνπξγείηαη κε ηε βνήζεηα ηεο ιίζηαο ησλ ελδνκνξηαθψλ γεηηφλσλ θαη πεξη-
έρεη φινπο ηνπο ελδνκνξηαθνχο γείηνλεο θάζε εζσηεξηθνχ αηφκνπ (πνπ απέρεη 

ηνπιάρηζηνλ δχν δεζκνχο απφ ηα άθξα ηεο αιπζίδαο) κε ηνπο νπνίνπο κπνξεί λα 
επηρεηξεζεί θάπνηνο απφ ηνπο δχν ζπλδπαζκνχο ηεο δηπιήο ελδνκνξηαθήο αλα-
γεθχξσζεο. Πξνθεηκέλνπ θάπνηνο ελδνκνξηαθφο γείηνλαο λα ζπκπεξηιεθζεί ζηε 

ιίζηα IDR ησλ γεθπξψζηκσλ αηφκσλ πξέπεη λα ηθαλνπνηνχληαη ηα παξαπάλσ 
θξηηήξηα (α) θαη (β) πνπ εμαζθαιίδνπλ ηε δπλαηφηεηα ηεο πξσηεχνπζαο θαη δεπηε-

ξεχνπζαο γεθχξσζεο, αληίζηνηρα. Τν θξηηήξην (γ) δε ρξεηάδεηαη, αθνχ ε θίλεζε ε-
θαξκφδεηαη ζε κία αιπζίδα, ελψ ε ιίζηα είλαη δπλαηφ λα πεξηιακβάλεη θαη ηνπο 
δχν δπλαηνχο ζπλδπαζκνχο γεθχξσζεο γηα θάπνην ελδνκνξηαθφ γείηνλα. Η ιί-

ζηα απηή ρξεζηκνπνηείηαη απνθιεηζηηθά θαη κφλν ζηε δηπιή ελδνκνξηαθή αλαγε-
θχξσζε γηα ηελ ηπραία επηινγή ελφο γεθπξψζηκνπ γείηνλα θαη ηνπ θαηάιιεινπ 

ζπλδπαζκνχ γεθχξσζεο, θαη δεκηνπξγείηαη πάληα (εμ νινθιήξνπ) ζηελ αξρή ηεο 
θίλεζεο. 

 Η ιίζηα ελδνκνξηαθψλ γεθπξψζηκσλ γεηηφλσλ κέζσ άθξνπ (IEB bridge-
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able neighbor list) δεκηνπξγείηαη κε ηε βνήζεηα ηεο ιίζηαο ησλ ελδνκνξηαθψλ γεη-
ηφλσλ θαη πεξηέρεη φινπο ηνπο ελδνκνξηαθνχο γείηνλεο θάζε άθξνπ αιπζίδαο κε 

ηνπο νπνίνπο κπνξεί λα επηρεηξεζεί ε ελδνκνξηαθή γεθχξσζε κέζσ άθξνπ. Πξν-
θεηκέλνπ θάπνηνο ελδνκνξηαθφο γείηνλαο λα ζπκπεξηιεθζεί ζηε ιίζηα IEB ησλ 

γεθπξψζηκσλ αηφκσλ πξέπεη λα ηθαλνπνηείηαη ην παξαπάλσ θξηηήξην (α) πνπ ε-
μαζθαιίδεη ηε δπλαηφηεηα γεθχξσζεο. Η ιίζηα απηή ρξεζηκνπνηείηαη απνθιεηζηη-
θά θαη κφλν ζηελ ελδνκνξηαθή γεθχξσζε κέζσ άθξνπ γηα ηελ ηπραία επηινγή ε-

λφο γεθπξψζηκνπ γείηνλα θαη δεκηνπξγείηαη πάληα (εμ νινθιήξνπ) ζηελ αξρή ηεο 
θίλεζεο. 

3.6.3 Δπίδπαζη ηυν λιζηών ζηην ηασύηηηα εκηέλεζηρ ηος κώδικα 

 Ο βαζηθφο ιφγνο πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη ηφζεο δηαθνξεηηθέο ιίζηεο ζηνλ 
θψδηθα πξνζνκνίσζεο MC είλαη πξνθεηκέλνπ λα εμνηθνλνκεζεί πνιχηηκνο ππν-

ινγηζηηθφο ρξφλνο. Με ηελ πξνυπφζεζε φηη ρξεζηκνπνηνχληαη νη βέιηηζηεο παξά-
κεηξνη πνπ ειέγρνπλ ηε δεκηνπξγία ησλ βαζηθψλ ιηζηψλ, ην απνηέιεζκα είλαη φηη 

ν απαηηνχκελνο ρξφλνο γηα ηνπο ππνινγηζκνχο πνπ ρξεζηκνπνηνχλ απηέο ηηο ιί-
ζηεο δηαηεξείηαη νπζηαζηηθά ζηαζεξφο θαη αλεμάξηεηνο απφ ην κέγεζνο ηνπ ζπ-
ζηήκαηνο, κε εμαίξεζε ηνλ ππνινγηζκφ ηεο ζπλνιηθήο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο πνπ 

απαηηεί ρξφλν αλάινγν ηνπ κεγέζνπο ηνπ ζπζηήκαηνο. Σηελ πεξίπησζε πνπ νη π-
πνινγηζκνί γίλνληαλ απεπζείαο ρσξίο ηε ρξήζε ιηζηψλ ζα απαηηνχληαλ ρξφλνο 

αλάινγνο ηνπ κεγέζνπο ηνπ ζπζηήκαηνο, ελψ γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηεο ζπλνιηθήο 
κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ν απαηηνχκελνο ρξφλνο ζα ήηαλ αλάινγνο ηνπ ηεηξαγψ-
λνπ ηνπ κεγέζνπο ηνπ ζπζηήκαηνο. 

Τπολογιζηική 
διαδικαζία 

Αλγοπιθμική 
πολςπλοκόηηηα 

συπίρ λίζηερ 

Υπηζιμοποιούμενη 
βαζική λίζηα 

Αλγοπιθμική 
πολςπλοκόηηηα 

με λίζηερ 

Έιεγρνο 
επηθάιπςεο  

O(N) 
Overlap screening 

list 
O(1) 

Υπνινγηζκφο L-J  
λέαο απεηθφληζεο  

O(N) Linked-cell list O(1) 

Υπνινγηζκφο L-J 
παιηάο απεηθφληζεο  

O(N) Verlet neighbor list O(1) 

Υπνινγηζκφο 

ζπλνιηθήο L-J 
O(N2) Verlet neighbor list O(N) 

Πίνακασ 3.2α: Αλγορικμικι πολυπλοκότθτα υπολογιςτικϊν διαδικαςιϊν 
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 Η αιγνξηζκηθή πνιππινθφηεηα ησλ ππνινγηζκψλ πνπ εθηεινχληαη απφ ηηο 
θηλήζεηο MC κε θαη ρσξίο ηε ρξήζε ιηζηψλ θαίλεηαη ζηνλ παξαπάλσ πίλαθα (πηλ. 

3.2α) φπνπ είλαη θαλεξφ φηη ε ρξήζε ιηζηψλ ππνβηβάδεη ηελ πνιππινθφηεηα θαηά 
ηνλ παξάγνληα Ν ηνπ ζπλνιηθνχ αξηζκνχ αηφκσλ ηνπ ζπζηήκαηνο. Απηφ ζπκβαί-

λεη δηφηη ν αξηζκφο ησλ αηφκσλ πνπ πεξηέρνληαη ζηηο ιίζηεο είλαη αλεμάξηεηνο ηνπ 
κεγέζνπο ηνπ ζπζηήκαηνο, ελψ εμαξηάηαη απνθιεηζηηθά θαη κφλνλ απφ ηελ ππ-
θλφηεηά ηνπ. Σεκεηψλεηαη φηη ζηνλ ππνινγηζκφ ηεο ελέξγεηαο L-J ηεο λέαο θαη πα-

ιηάο απεηθφληζεο πνπ γίλεηαη ζε φιεο ηηο θηλήζεηο, εθηφο ηεο δηαθχκαλζεο φγθνπ, 
ιακβάλνληαη ππφςε κφλνλ νη αιιειεπηδξάζεηο ησλ αηφκσλ πνπ κεηαθηλνχληαη. 

Λίζηα 
Υπηζιμοποιούμενη 

βαζική λίζηα 

Αλγοπιθμική 
πολςπλοκόηηηα 

δημιοςπγίαρ 

Αλγοπιθμική 
πολςπλοκόηηηα 

ανανέυζηρ 

Overlap screening 
list 

– Ο(Ν) Ο(1) 

Linked-cell list – Ο(Ν) Ο(1) 

Verlet neighbor 
list 

Linked-cell list Ο(Ν) Ο(1) 

DB bridgeable list 
Verlet intermolecular 

neighbor list 
O(N) O(1) 

IDR bridgeable list 
Verlet intramolecular 

neighbor list 
O(N) O(1) 

IEB bridgeable list 
Verlet intramolecular 

neighbor list 
O(Nch) O(1) 

Πίνακασ 3.2β: Αλγορικμικι πολυπλοκότθτα δθμιουργίασ και ανανζωςθσ λιςτϊν 

Βέβαηα, ε ρξήζε ησλ ιηζηψλ εηζάγεη αλαπφθεπθηα έλα επηπιένλ ππνινγη-
ζηηθφ θφζηνο γηα ηε δεκηνπξγία θαη ηελ αλαλέσζή ηνπο (πηλ. 3.2β). Παξαηεξνχκε 

φηη νη πεξηζζφηεξεο ιίζηεο απαηηνχλ ρξφλν (αιιά θαη ρψξν ζηε κλήκε) αλάινγν 
ηνπ κεγέζνπο ηνπ ζπζηήκαηνο γηα ηε δεκηνπξγία ηνπο (ε ιίζηα ΙΔΒ γεθπξψζηκσλ 
γεηηφλσλ εμαξηάηαη απφ ηνλ αξηζκφ ησλ αιπζίδσλ Nch), ελψ ε αλαλέσζή ηνπο 

ρξεηάδεηαη πάληα έλα ζηαζεξφ ρξφλν πνπ δελ εμαξηάηαη απφ ην κέγεζνο ηνπ ζπ-
ζηήκαηνο. Απφ ηνπο πίλαθεο (3.2α,β) εμάγεηαη έλα πνιχ βαζηθφ ζπκπέξαζκα γηα 

ηε ρξήζε ησλ ιηζηψλ ζηηο πξνζνκνηψζεηο MC πνπ απνηειεί θαη ην θιεηδί γηα ηηο 
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δχν βαζηθφηεξεο βειηηζηνπνηήζεηο ηνπ θψδηθα πνπ έγηλαλ: κε εμαίξεζε ηνλ ππν-
ινγηζκφ ηεο ζπλνιηθήο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο πνπ αλαγθαζηηθά πξέπεη λα γίλεη 

ζε κία δηαθχκαλζε φγθνπ, ην απαηηεηηθφηεξν ζε ππνινγηζηηθφ ρξφλν (θαη κλήκε) 
ηκήκα ηνπ θψδηθα είλαη ε δεκηνπξγία ησλ δηάθνξσλ ιηζηψλ.  
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4. Βεληιζηοποίηζη ηος κώδικα πποζομοίυζηρ PE 

4.1 Ανάλςζη ηος ςπολογιζηικού σπόνος εκηέλεζηρ ηος κώδικα (profiling) 

 Αλ θαη ε αιγνξηζκηθή πνιππινθφηεηα ησλ δηάθνξσλ ηκεκάησλ ηνπ θψδηθα 
ππνδεηθλχεη απηά πνπ έρνπλ ηδηαίηεξεο απαηηήζεηο ζε ππνινγηζηηθφ ρξφλν, ε αλά-

ιπζε κε θαηάιιειν ινγηζκηθφ (code profiler) πξνζθέξεη ιεπηνκέξεηεο γηα ηελ εθ-
ηέιεζε ηνπ θψδηθα θη επνκέλσο απνηειεί κηα αλεθηίκεηε βνήζεηα ζηνλ πξνγξακ-
καηηζηή πνπ επηρεηξεί βειηηζηνπνίεζε ηνπ θψδηθα. 

ςζηήμαηα (Νch x Nat) 20 500 15 1000 10 2000 5 5000 3 10000 

Γημιοςπγία λίζηαρ IDR  58.9% 71.3% 66.5% 75.9% 88.3% 

Γημιοςπγία λίζηαρ DB  26.2% 15.4% 17.8% 10.3% 3.3% 

Γημιοςπγία λίζηαρ IEB 0.2% 0.1% 0.1% <0.1% <0.1% 

Γημιοςπγία λίζηαρ 
γειηόνυν 

1.6% 2.8% 4.1% 3.6% 0.8% 

Τπολογιζμόρ 

ζςνολικήρ L-J 
2.2% 1.9% 1.9% 1.7% 0.5% 

Τπολογιζμόρ L-J νέαρ 
απεικόνιζηρ 

1.7% 0.8% 1.1% 0.8% 0.7% 

Τπολογιζμόρ L-J 

παλιάρ απεικόνιζηρ 
0.4% 0.3% 0.4% 0.3% 0.2% 

Έλεγσορ επικάλςτηρ 0.2% 0.2% 0.2% 0.2% 0.1% 

Δπίλςζη πποβλήμαηορ 
γεθύπυζηρ 

4.7% 3.6% 3.7% 2.7% 1.9% 

Τπόλοιπερ διαδικαζίερ 3.9% 3.6% 4.2% 4.5% 4.2% 

Πίνακασ 4.1: Κατανομι του χρόνου ςτισ υπολογιςτικζσ διαδικαςίεσ 

Δπεηδή ην πνζνζηφ ηνπ ζπλνιηθνχ ρξφλνπ πνπ απαηηεί θάζε ηκήκα ηνπ 
θψδηθα εμαξηάηαη ζε κεγάιν βαζκφ απφ ηα πνζνζηά κε ηα νπνία επηρεηξνχληαη νη 
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δηάθνξεο θηλήζεηο MC, θαζψο θαη απφ ην ζχζηεκα ηεο πξνζνκνίσζεο, εθηεινχκε  
αξθεηέο ζχληνκεο πξνζνκνηψζεηο θαη ζπγθξίλνπκε ηα απνηειέζκαηα (πηλ. 4.1). 

Οη παξαπάλσ κεηξήζεηο πξνέθπςαλ κε ηε βνήζεηα ηνπ Vtune™ Amplifier XE ηεο 
Intel® (Hotspot Analysis) θαη δίλνπλ ην κέζν ρξφλν, σο πνζνζηφ ηνπ ζπλνιηθνχ 

ρξφλνπ πξνζνκνίσζεο, ηνλ νπνίν απαηηνχλ νη δηάθνξεο ππνινγηζηηθέο δηαδηθα-
ζίεο γηα 105 θηλήζεηο MC. Τα κνξηαθά ζπζηήκαηα πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ είλαη 
πνιχ δηαθνξεηηθά κεηαμχ ηνπο, ηφζν σο πξνο ηνλ αξηζκφ φζν θαη σο πξνο ην κέ-

γεζνο ησλ αιπζίδσλ, θαη εμίζνπ δηαθνξεηηθά είλαη θαη ηα πνζνζηά ησλ επηρεηξνχ-
κελσλ θηλήζεσλ MC πνπ επηιέρζεθαλ, πάληα κε γλψκνλα ηελ ηαρχηεξε δπλαηή 

εμηζνξξφπεζε ησλ ζπζηεκάησλ (§5.2). Δπίζεο, ζεκεηψλεηαη φηη νη κεηξήζεηο α-
θνξνχλ ζπζηήκαηα εθηφο ηζνξξνπίαο, αθνχ ρξεζηκνπνηήζεθαλ νη αξρηθέο απεη-
θνλίζεηο ησλ ζπζηεκάησλ πνπ δεκηνπξγήζεθαλ κε ηε κεζνδνινγία πνπ πεξηγξά-

θεηαη ζε επφκελε παξάγξαθν (§5.1). 

Αλ θαη ε θαηαλνκή ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ δηαθέξεη αξθεηά ζε θάζε πε-

ξίπησζε, σζηφζν θάπνηα γεληθά ζπκπεξάζκαηα κπνξνχλ εχθνια λα εμαρζνχλ. 
Καηαξρήλ, φπσο άιισζηε ήηαλ αλακελφκελν θαη απφ ηελ αλάιπζε ηεο αιγνξηζ-
κηθήο πνιππινθφηεηαο, ην κεγαιχηεξν ηκήκα ηνπ ζπλνιηθνχ ππνινγηζηηθνχ ρξφ-

λνπ (>84%) θαηαλαιψλεηαη ζηε δεκηνπξγία ησλ εμεηδηθεπκέλσλ ιηζηψλ ησλ γεθπ-
ξψζηκσλ γεηηφλσλ γηα ηηο θηλήζεηο DB θαη IDR: ην πνζνζηφ γηα ηε δεκηνπξγία ηεο 

ιίζηαο IDR απμάλεη ζηα ζπζηήκαηα κε ιίγεο καθξηέο αιπζίδεο, ελψ ην πνζνζηφ 
γηα ηε δεκηνπξγία ηεο ιίζηαο DB απμάλεη ζηα ζπζηήκαηα πνιιψλ κηθξψλ αιπζί-
δσλ, φπνπ βέβαηα ηδηαίηεξε ζεκαζία έρνπλ θαη ηα πνζνζηά κε ηα νπνία επηρεη-

ξνχληαη νη αληίζηνηρεο θηλήζεηο. Παξά ην γεγνλφο φηη γηα ηε δεκηνπξγία ηεο ιίζηαο 
DB εμεηάδνληαη ηέζζεξηο δπλαηνί ζπλδπαζκνί θαη επηπιένλ ειέγρεηαη αλ ηθαλν-

πνηείηαη ε κνλνδηαζπνξά ηνπ ζπζηήκαηνο, ν κέζνο ρξφλνο πνπ απαηηείηαη είλαη 
ζε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο κηθξφηεξνο απφ απηφλ ηεο δεκηνπξγίαο ηεο ιίζηαο IDR: 
απηφ ζπκβαίλεη γηαηί ε ιίζηα DB δεκηνπξγείηαη κφλν αλ γίλεη απνδεθηή κηα θίλεζε 

πνπ κεηαβάιιεη ηε ζέζε ελφο εζσηεξηθνχ αηφκνπ αιπζίδαο, ζε αληίζεζε κε ηε ιί-
ζηα IDR πνπ δεκηνπξγείηαη πάληα ζηελ αξρή ηεο θίλεζεο. 

Τα πνζνζηά ρξφλνπ ησλ ππφινηπσλ ππνινγηζηηθψλ δηαδηθαζηψλ ηνπ θψ -
δηθα πξνζνκνίσζεο είλαη ζεκαληηθά κηθξφηεξα , κε θπξηφηεξα εθείλα ηεο επίιπζεο 
ηνπ πξνβιήκαηνο γεθχξσζεο, ηεο δεκηνπξγίαο ηεο ιίζηαο γεηηφλσλ θαη ηνπ ππν-

ινγηζκνχ ηεο ζπλνιηθήο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο. Ο ππνινγηζκφο 
ηεο ζπλεηζθνξάο ζηε κε δεζκηθή ελέξγεηα ησλ αηφκσλ πνπ κεηαθηλήζεθαλ, πξηλ 

θαη κεηά ηε κεηαθίλεζε, θαζψο θαη ν έιεγρνο επηθάιπςεο, κπνξνχλ λα γίλνπλ 
πνιχ απνδνηηθά κε ηελ πξνυπφζεζε φηη ζα ρξεζηκνπνηεζνχλ νη θαηάιιειεο πα-
ξάκεηξνη γηα ηε δεκηνπξγία ησλ αληίζηνηρσλ ρξεζηκνπνηνχκελσλ ιηζηψλ. Δπί-

ζεο, ε δεκηνπξγία ιηζηψλ IEB πνπ αθνξά κφλν ηα άθξα ησλ αιπζίδσλ απαηηεί ε-
ιάρηζην ρξφλν. Τέινο, ν ππφινηπνο ππνινγηζηηθφο ρξφλνο (~4%) κνηξάδεηαη ζε 

έλα πιήζνο άιισλ δηαδηθαζηψλ πνπ εθηεινχληαη κηα θνξά ζηελ αξρή ηεο πξνζν-
κνίσζεο, ή θάζε έλαλ πξνθαζνξηζκέλν αξηζκφ θηλήζεσλ, ή αθφκε θαη ζηελ αξρή 
(δεκηνπξγία δνθηκαζηηθήο απεηθφληζεο) ή ζην ηέινο (ππνινγηζκφο κέζσλ φξσλ) 

θάζε θίλεζεο. 
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4.2 Βεληιζηοποίηζη ηος κώδικα για ζειπιακή εκηέλεζη (CPU optimizations) 

 Σχκθσλα κε ηελ αλάιπζε ηεο πξνεγνχκελεο παξαγξάθνπ (§4.1) ησλ π-

πνινγηζηηθψλ ρξφλσλ εθηέιεζεο ησλ δηάθνξσλ δηαδηθαζηψλ ηνπ θψδηθα πξνθχ-
πηεη φηη ε πξνζπάζεηα βειηηζηνπνίεζεο πξέπεη λα επηθεληξσζεί πξσηίζησο ζηηο 

εμεηδηθεπκέλεο ιίζηεο IDR θαη DB, θαη δεπηεξεπφλησο ζηε ιίζηα γεηηφλσλ θαη ζηα 
ππφινηπα ηκήκαηα ηνπ θψδηθα. Σηελ πεξίπησζε ησλ εμεηδηθεπκέλσλ ιηζηψλ, νη ν-
πνίεο ρξεζηκνπνηνχληαη απνθιεηζηηθά θαη κφλνλ απφ ηηο αληίζηνηρεο θηλήζεηο, α-

λαδεηήζεθε ελαιιαθηηθή ιχζε πνπ λα απνθεχγεη ηε δεκηνπξγία ηνπο, ελψ γηα ηε 
ιίζηα γεηηφλσλ πνπ ρξεηάδεηαη ζε φιεο ηηο θηλήζεηο, δεκηνπξγήζεθε θψδηθαο πνπ 

λα ηελ ελεκεξψλεη κεηά απφ κηα απνδεθηή θίλεζε αιιαγήο ζπλδεηηθφηεηαο , έηζη 
ψζηε λα πεξηνξίδεηαη ε αλάγθε δεκηνπξγίαο ηεο ζηελ πεξίπησζε κηαο απνδεθηήο 
δηαθχκαλζεο φγθνπ. 

4.2.1 Καηάπγηζη ηυν εξειδικεςμένυν λιζηών (DB, IDR, IEB) 

 Θεσξνχκε αξρηθά ηε ιίζηα ησλ γεθπξψζηκσλ γεηηφλσλ πνπ ρξεζηκνπνηεί 

ε θίλεζε IDR13 θαη ε νπνία δεκηνπξγείηαη ζηελ αξρή θάζε θίλεζεο. Έλαο πξνθα-
λήο ηξφπνο εμνηθνλφκεζεο πνιχηηκνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ ζα ήηαλ απηή λα 
δεκηνπξγείηαη κφλνλ φηαλ είλαη απαξαίηεην, δειαδή ζηελ πεξίπησζε πνπ, κεηά 

ηε δεκηνπξγία ηεο, κεζνιαβήζεη κηα απνδεθηή θίλεζε ε νπνία κεηαθηλήζεη θάπνην 
εζσηεξηθφ άηνκν αιπζίδαο. Έηζη, αθξηβψο φπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηεο ιίζηαο 

DB, ζα κπνξνχζε λα ρξεζηκνπνηεζεί κηα ινγηθή κεηαβιεηή σο ζεκαία (flag), ε ν-
πνία λα γίλεηαη ςεπδήο ακέζσο κεηά ηε δεκηνπξγία ηεο ιίζηαο, θαη αιεζήο ζην ηέ-
ινο θάζε απνδεθηήο θίλεζεο πνπ κεηαθηλεί εζσηεξηθά άηνκα αιπζίδσλ. Η ίδηα ηε-

ρληθή βέβαηα κπνξεί λα εθαξκνζηεί θαη ζηε ιίζηα IEB, αιιά θάηη ηέηνην ζα είρε κη-
θξφ αληίθηππν ζην ζπλνιηθφ ρξφλν εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα πξνζνκνίσζεο, αθνχ 

ε δεκηνπξγία απηήο ηεο ιίζηαο αληηπξνζσπεχεη έλα πνιχ κηθξφ θιάζκα ηνπ ππν-
ινγηζηηθνχ ρξφλνπ (πηλ. 4.1). 

 Μηα άιιε δπλαηφηεηα βειηηζηνπνίεζεο πνπ ζα κπνξνχζε λα εθαξκνζηεί 

ζε φιεο ηηο εμεηδηθεπκέλεο ιίζηεο, είλαη ε ελεκέξσζε κφλν ησλ ζηνηρείσλ πνπ κε-
ηαβιήζεθαλ αληί ηεο δεκηνπξγίαο ηνπο θάζε θνξά απφ ηελ αξρή. Πην ζπγθεθξηκέ-

λα, νη εμεηδηθεπκέλεο ιίζηεο ζα κπνξνχζαλ λα δεκηνπξγνχληαη κφλν ζηελ αξρή 
ηεο εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα, θαζψο θαη κεηά απφ κία απνδεθηή δηαθχκαλζε φγθνπ 
πνπ κεηαβάιιεη ην ζχλνιν ησλ αηφκσλ ηνπ ζπζηήκαηνο, ελψ λα αλαλεψλνληαη 

κε θαηάιιειν θψδηθα κεηά απφ θάζε άιιε απνδεθηή θίλεζε πνπ κεηαθηλεί εζσηε-

                                                 
13

 Η ιίζηα IDR πξνγξακκαηηζηηθά πινπνηείηαη από έλαλ πίλαθα δηαζηάζεσλ Νintra N 2, ελώ νη 

ιίζηεο DB θαη IEB πινπνηνύληαη από πίλαθεο δηαζηάζεσλ Νinter N 4 θαη Nintra Nch 2 αληίζηνηρα, 
όπνπ Nintra, Ninter ν κέγηζηνο αξηζκόο ελδνκνξηαθώλ θαη δηακνξηαθώλ γεηηόλσλ αληίζηνηρα, νη ν-
πνίνη εμαξηώληαη από ηελ ππθλόηεηα ηνπ ζπζηήκαηνο θαη νξίδνληαη ζε θαηάιιειεο παξακέ-
ηξνπο ηνπ θώδηθα. Πξνθεηκέλνπ λα εμνηθνλνκεζεί κλήκε RAM ρξεζηκνπνηνύληαη νη ειάρηζηεο 
δπλαηέο ηηκέο (Nintra=Ninter=200). 



4.2 Βελτιςτοποίηςη του κώδικα για ςειριακή εκτέλεςη  

43 

ξηθά άηνκα αιπζίδσλ. Κάηη αλάινγν ζπκβαίλεη ήδε γηα ηηο βαζηθέο ιίζηεο, νη νπνί-
εο ζπλήζσο (αιιά φρη πάληα) ελεκεξψλνληαη, αληί λα δεκηνπξγνχληαη απφ ηελ 

αξρή, ζην ηέινο ησλ πεξηζζφηεξσλ θηλήζεσλ πνπ έρνπλ γίλεη απνδεθηέο. Η εμνη-
θνλφκεζε ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ γηα κία αλαλέσζε ιίζηαο απνθηά ηδηαίηεξε ζε-

καζία ζηα κεγάια ζπζηήκαηα, αθνχ απηή είλαη ζηαζεξή, ζε αληίζεζε κε ηε δεκη-
νπξγία ηεο αληίζηνηρεο ιίζηαο πνπ εμαξηάηαη πάληα απφ ην κέγεζνο ηνπ εθάζηνηε 
ζπζηήκαηνο  (πηλ. 3.2β). 

 

Εικόνα 4.1: Κατάργθςθ των εξειδικευμζνων λιςτϊν (DB, IDR, IEB) 

Μηα ηξίηε (ελαιιαθηηθή) δπλαηφηεηα εμνηθνλφκεζεο ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, 

είλαη ε θαηάξγεζε ησλ εμεηδηθεπκέλσλ ιηζηψλ κε θαηάιιειε ηξνπνπνίεζε ηνπ 
θψδηθα, ε νπνία εμνηθνλνκεί ηαπηφρξνλα θαη κλήκε RAM, θαη είλαη ε ιχζε πνπ ηε-

ιηθά πηνζεηήζεθε. Η βαζηθή ηδέα πνπ νδήγεζε ζηε βειηηζηνπνίεζε απηή, ε νπνία 
εθαξκφζηεθε θαη ζηηο ηξεηο εμεηδηθεπκέλεο ιίζηεο, είλαη ε εμήο: ν θψδηθαο θαηαλα-
ιψλεη ππνινγηζηηθφ ρξφλν θαη κλήκε πξνθεηκέλνπ λα δεκηνπξγήζεη ιίζηεο νη ν-

πνίεο πεξηιακβάλνπλ ηνπο γεθπξψζηκνπο γείηνλεο φισλ αλεμαηξέησο ησλ αηφ-
κσλ (ζχηεο) απφ ηα νπνία κπνξεί λα μεθηλήζεη ε εθάζηνηε θίλεζε αιιαγήο ηεο 

ζπλδεηηθφηεηαο, αιιά ηειηθά ρξεζηκνπνηεί ηηο πιεξνθνξίεο κφλν ελφο αηφκνπ – 
ζχηε γηα ηε δεκηνπξγία ηεο δνθηκαζηηθήο απεηθφληζεο ζηελ αξρή ηεο αληίζηνηρεο 
θίλεζεο. Έηζη, ν έιεγρνο ησλ γεθπξψζηκσλ γεηηφλσλ κπνξεί λα γίλεη κεηά ηελ ηπ-
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ραία επηινγή αηφκνπ – ζχηε θαη κφλν γη‟ απηφ ην ζπγθεθξηκέλν άηνκν (εηθ. 4.1). 

Αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη κφλνλ έλα κηθξφ θιάζκα ησλ αηφκσλ – ζπηψλ έρεη 

γεθπξψζηκνπο γείηνλεο θη επνκέλσο ε ηπραία επηινγή θαη ν έιεγρνο επαλαιακ-
βάλνληαη αξθεηέο θνξέο14 κέρξη λα βξεζεί θαηάιιειν άηνκν – ζχηεο πνπ λα κπν-

ξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζηελ εθάζηνηε θίλεζε αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο. Σηνλ 
παιηφ θψδηθα νη επαλαιήςεηο απηέο δελ είραλ ζεκαληηθφ ππνινγηζηηθφ θφζηνο, α-
θνχ ν ηδηαίηεξα δαπαλεξφο έιεγρνο γηα γεθπξψζηκνπο γείηνλεο είρε ήδε γίλεη κε 

ηε δεκηνπξγία ηεο αληίζηνηρεο ιίζηαο, φκσο ζην βειηηζηνπνηεκέλν θψδηθα θνζηί-
δνπλ αξθεηά, κε απνηέιεζκα λα θαζνξίδνπλ ηειηθά ζε κεγάιν βαζκφ ην θέξδνο 
ζε ππνινγηζηηθφ ρξφλν. Έηζη, αλ p ην θιάζκα ησλ αηφκσλ – ζπηψλ πνπ έρνπλ γε-
θπξψζηκνπο γείηνλεο, ηφηε απαηηνχληαη θαηά κέζν φξν 1/p επαλαιήςεηο θη επνκέ-

λσο ην θέξδνο G απφ ηελ θαηάξγεζε ηεο αληίζηνηρεο ιίζηαο ζα είλαη 

ch

ch

ch

(4.1)

( 4 ),    για την DB

( 12 ),     για την IDR         
1

(2 ),               για την IEB

DB DB

IDR

IEB

p΄ p N N
p΄N΄

G p΄N΄p p N N

p p N
  

φπνπ Ν  είλαη ν αξηζκφο ησλ εζσηεξηθψλ αηφκσλ – ζπηψλ γηα ηηο θηλήζεηο DB θαη 

IDR, θαη ν αξηζκφο ησλ άθξσλ γηα ηελ θίλεζε IEB, ελψ p  είλαη ε πηζαλφηεηα δε-

κηνπξγίαο ηεο ιίζηαο ζηελ αξρή ηεο αληίζηνηρεο θίλεζεο ηνπ παιηνχ θψδηθα. 

ύζηημα p DB
 pDB pIDR pIEB GDB GIDR GIEB 

20 500 0.057 0.017 0.144 0.368 9.61 1410 14.7 

15 1000 0.063 0.010 0.172 0.499 9.41 2550 15.0 

10 2000 0.054 0.005 0.197 0.605 5.39 3920 12.1 

5 5000 0.060 0.002 0.241 0.633 3.00 6010 6.33 

3 10000 0.058 0.001 0.320 0.961 1.74 9590 5.77 

Πίνακασ 4.2α: Επιτάχυνςθ από τθν κατάργθςθ των λιςτϊν DB, IDR, IEB 
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 Σηελ θίλεζε DB ππήξρε έλα κέγηζην όξην 2000 δνθηκώλ, ην νπνίν ρξεζηκνπνηείηαη ζην βειηη-
ζηνπνηεκέλν θώδηθα ζε όιεο ηηο θηλήζεηο αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθόηεηαο πξνθεηκέλνπ λα εμαζθαιη-
ζηεί όηη ν θώδηθαο δε ζα κπεη ζε αηέξκνλα βξόρν επαλάιεςεο (infinite loop) ζηελ πεξίπησζε πνπ 
θαλέλα άηνκν δελ έρεη γεθπξώζηκνπο γείηνλεο. Αλ δε βξεζεί άηνκν – ζύηεο κε γεθπξώζηκνπο 
γείηνλεο κεηά από 2000 δνθηκέο, ε θίλεζε ζεσξείηαη απνηπρεκέλε θαη ν αιγόξηζκνο MC ζπλερί-
δεη επηρεηξώληαο ηελ επόκελε θίλεζε.  
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Σηνλ παξαπάλσ πίλαθα (πηλ. 4.2α) δίλνληαη ελδεηθηηθέο ηηκέο ηνπ θιάζκα-
ηνο p, φπσο απηέο πξνθχπηνπλ απφ κηα ζεηξά ζχληνκσλ πξνζνκνηψζεσλ (106 

θηλήζεηο) κε βάζε ηηο αξρηθέο απεηθνλίζεηο ησλ ζπζηεκάησλ πνπ δεκηνπξγήζε-
θαλ, θαη ζχκθσλα κε ηε ζρέζε (4.1) γίλεηαη κηα εθηίκεζε ηεο επηηάρπλζεο ησλ α-

ληίζηνηρσλ ηκεκάησλ ηνπ θψδηθα απφ ηελ θαηάξγεζε ησλ εμεηδηθεπκέλσλ ιηζηψλ. 
Παξαηεξνχκε φηη ην θιάζκα p ησλ γεθπξψζηκσλ αηφκσλ – ζπηψλ κεηψλεηαη ζηελ 

θίλεζε DB θαη απμάλεη ζηηο θηλήζεηο IDR θαη IEB θαζψο πεγαίλνπκε ζε ζπζηήκα-
ηα κε ιηγφηεξεο θαη καθξχηεξεο αιπζίδεο. Μάιηζηα ην pDB είλαη κε θαιή πξνζέγγη-

ζε αληηζηξφθσο αλάινγν ηνπ κήθνπο ησλ αιπζίδσλ, επεηδή ε πηζαλφηεηα έλαο 
γεθπξψζηκνο γείηνλαο λα βξίζθεηαη ζηελ θαηάιιειε ζέζε ψζηε λα ηθαλνπνηείηαη 
ε ηξίηε ζπλζήθε πνπ εμαζθαιίδεη ηε κνλνδηαζπαξηφηεηα ηνπ ζπζηήκαηνο είλαη α-

ληηζηξφθσο αλάινγε ηνπ κήθνπο ησλ αιπζίδσλ. Αληίζεηα, ε πηζαλφηεηα δεκηνπξ-
γίαο ηεο ιίζηαο DB p DB ζηνλ παιηφ θψδηθα είλαη πεξίπνπ ζηαζεξή, ελψ βέβαηα η-

ζρχεη πάληα p IDR = p IEB = 1. 

Σηελ πεξίπησζε ηεο θίλεζεο DB, επεηδή ζηα κνλνδηάζπαξηα ζπζηήκαηα 

πνπ καο ελδηαθέξνπλ εδψ ππάξρεη ην πνιχ έλαο επηηξεπηφο ζπλδπαζκφο γεθχ-
ξσζεο γηα θάζε δεπγάξη αηφκσλ ζχηε – ζχκαηνο, ν θψδηθαο ηξνπνπνηείηαη αλά-

ινγα επηηπγράλνληαο πεξαηηέξσ επηηάρπλζε απφ απηή πνπ ππνινγίδεηαη ζεσξε-
ηηθά ζηνλ πηλ. 4.2α: ε ηξίηε ζπλζήθε ηεο κνλνδηαζπαξηφηεηαο πνπ έρεη κηθξφ π-
πνινγηζηηθφ θφζηνο ειέγρεηαη πξψηε, απνξξίπηνληαο γξήγνξα ην κεγαιχηεξν 

πιήζνο ησλ ππνςήθησλ γεηηφλσλ, θαη κεηά ειέγρνληαη αλ ηθαλνπνηνχληαη θαη νη 
δχν πξψηεο πνπ εμαζθαιίδνπλ φηη νη απνζηάζεηο ησλ αηφκσλ ηεο πξσηεχνπζαο 

θαη δεπηεξεχνπζαο γεθχξσζεο επηηξέπνπλ ηηο αληίζηνηρεο γεθπξψζεηο.  

Η επηηάρπλζε GIDR πνπ αγγίδεη ηηο ηέζζεξηο ηάμεηο κεγέζνπο ζην κεγαιχηε-
ξν ζχζηεκα πξνζνκνίσζεο (3x10000) είλαη ηδηαίηεξα ζεκαληηθή, θαζψο αλακέλε-

ηαη λα έρεη κεγάιν αληίθηππν ζηε ζπλνιηθή επηηάρπλζε ηνπ θψδηθα, αθνχ ε δεκη-
νπξγία ηεο ιίζηαο IDR αληηπξνζσπεχεη ην κεγαιχηεξν κέξνο ηνπ ζπλνιηθνχ ππν-

ινγηζηηθνχ ρξφλνπ (πηλ. 4.1). Δπίζεο, κε ηελ θαηάξγεζε ησλ εμεηδηθεπκέλσλ ιη-
ζηψλ απειεπζεξψλεηαη ζεκαληηθφο ρψξνο κλήκεο RAM15 (πηλ. 4.2β) κε απνηέιε-
ζκα λα είλαη επθνιφηεξε ε ηαπηφρξνλε εθηέιεζε πνιιψλ πξνζνκνηψζεσλ ζηνπο 

ζχγρξνλνπο επεμεξγαζηέο πνπ δηαζέηνπλ πεξηζζφηεξνπο απφ έλαλ ππξήλεο. 

ΑΠΑΙΣΟΤΜΔΝΗ ΜΝΗΜΗ DB IDR IEB 

Με Λίζηερ Ο(Ν) Ο(Ν) Ο(Νch) 

Υυπίρ Λίζηερ Ο(1) Ο(1) Ο(1) 

Πίνακασ 4.2β: Αποδζςμευςθ μνιμθσ από τθν κατάργθςθ των λιςτϊν  
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 Η απνδέζκεπζε ηεο κλήκεο κπνξεί λα βνεζήζεη έκκεζα θαη ζηελ επηηάρπλζε ηεο εθηέιεζεο 
ηνπ θώδηθα, θαζώο απμάλνληαη νη πηζαλόηεηεο γηα ηα δεδνκέλα λα βξίζθνληαη ζηε γξήγνξε ιαλ-
ζάλνπζα (cache) κλήκε ηνπ ζπζηήκαηνο. 
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4.2.2 Δνημέπυζη ηηρ λίζηαρ γειηόνυν ζηιρ κινήζειρ DB, IDR, IEB  

 Η ιίζηα ησλ ελδνκνξηαθψλ θαη δηακνξηαθψλ γεηηφλσλ δεκηνπξγείηαη ζηελ 

αξρή ηεο εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα, θαζψο θαη κεηά απφ θάζε απνδεθηή δηαθχκαλζε 
φγθνπ ή θίλεζε αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο, ελψ ελεκεξψλεηαη ζην ηέινο ησλ π-

πφινηπσλ θηλήζεσλ πνπ γίλνληαη απνδεθηέο. Σηελ πεξίπησζε κηαο απνδεθηήο 
δηαθχκαλζεο φγθνπ, ε νπνία κεηαθηλεί φια ηα άηνκα ηνπ ζπζηήκαηνο, ε δεκηνπξ-
γία ηεο ιίζηαο δε κπνξεί λα απνθεπρζεί, ελψ ζηηο θηλήζεηο αιιαγήο ηεο ζπλδεηη-

θφηεηαο είλαη δπλαηφ λα αληηθαηαζηαζεί απφ κηα απιή ελεκέξσζε ησλ αηφκσλ 
πνπ κεηαθηλήζεθαλ, εμνηθνλνκψληαο έηζη ππνινγηζηηθφ ρξφλν (πηλ. 3.2β).  

 

Εικόνα 4.2: Ενθμζρωςθ τθσ λίςτασ γειτόνων 

 Ο αιγφξηζκνο γηα ηελ ελεκέξσζε ηεο ιίζηαο γεηηφλσλ θαίλεηαη ζρεκαηηθά 
ζηελ παξαπάλσ εηθφλα (εηθ. 4.2), θαη εθαξκφδεηαη αλάινγα γηα ηνπο ελδνκνξηα-
θνχο θαη ηνπο δηακνξηαθνχο γείηνλεο. Η παξάκεηξνο maxmoved παίξλεη ηελ ηηκή 6 

γηα ηηο θηλήζεηο DB, IDR θαη 3 γηα ηελ θίλεζε IEB. Η δεκηνπξγία ηεο λέαο ιίζηαο 

γεηηφλσλ θάζε αηφκνπ πνπ κεηαθηλήζεθε ζπκπεξηιακβάλεηαη ζηε δηαδηθαζία ππν-
ινγηζκνχ ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηεο λέαο απεηθφληζεο, πξνθεηκέλνπ λα απν-

θεπρζνχλ λα γίλνπλ δπν θνξέο νη ππνινγηζκνί ησλ απνζηάζεσλ ησλ αηφκσλ κε 
ηε ζχκβαζε ηεο ειάρηζηεο εηθφλαο, νη νπνίνη είλαη ηδηαίηεξα απαηηεηηθνί ζε ππνιν-
γηζηηθφ ρξφλν. Έηζη, αλ ε θίλεζε γίλεη απνδεθηή, ε λέα ιίζηα γεηηφλσλ ηνπ θάζε α-

ηφκνπ πνπ κεηαθηλήζεθε αληηγξάθεηαη απφ κηα πξνζσξηλή ζέζε ζηε κφληκή ηεο 
ζέζε, ελψ δηαθνξεηηθά απιά αγλνείηαη. 
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 Η βειηηζηνπνίεζε απηή εθαξκφδεηαη, φπσο θαη ε πξνεγνχκελε, θαη ζηηο 

ηξεηο θηλήζεηο αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο, φκσο κεγαιχηεξν αληίθηππν ζηε ζπ-
λνιηθή επηηάρπλζε ηνπ θψδηθα έρεη ζηελ πεξίπησζε ηεο IEB, δηφηη ε θίλεζε απηή 
έρεη ηνπιάρηζηνλ θαηά δχν ηάμεηο κεγέζνπο κεγαιχηεξα πνζνζηά απνδνρήο.  Αμί-

δεη λα ζεκεησζεί φηη, ζε αληίζεζε κε ηελ πξνεγνχκελε βειηηζηνπνίεζε ηνπ θψδη-
θα, ε πηνζέηεζε ηεο ελεκέξσζεο ησλ ιηζηψλ αληί ηεο δεκηνπξγίαο ηνπο έρεη σο α-

πνηέιεζκα ε πξνζνκνίσζε λα αθνινπζεί ηψξα δηαθνξεηηθφ κνλνπάηη ζην ρψξν 
ησλ απεηθνλίζεσλ. Απηφ ζπκβαίλεη γηαηί νη γείηνλεο ελφο αηφκνπ έρνπλ δηαθνξεηη-
θή ζεηξά φηαλ ελεκεξψλεηαη ε ιίζηα, ζε ζρέζε κε ηε ζεηξά πνπ έρνπλ φηαλ απηή 

δεκηνπξγείηαη απφ ηελ αξρή, θη επνκέλσο κηα αθφινπζε ηπραία επηινγή αηφκνπ 
απφ ηε ιίζηα γεηηφλσλ ζα νδεγήζεη ζε δηαθνξεηηθφ απνηέιεζκα. Τνλίδεηαη πά-

λησο πσο απηφ δελ επεξεάδεη κε θαλέλα ηξφπν ηελ αμηνπηζηία ηεο πξνζνκνίσ-
ζεο, θαζψο ζε θάζε πεξίπησζε νη κέζνη φξνη πνπ ιακβάλνληαη απφ έλαλ ηθαλφ 
αξηζκφ απεηθνλίζεσλ πξέπεη λα είλαη ίδηνη. 

4.2.3 Άλλερ βεληιζηοποιήζειρ ηος κώδικα  

 Μηα άιιε βειηηζηνπνίεζε ηνπ θψδηθα έγηλε ζηελ ππνξνπηίλα (nbenergy) 

πνπ ππνινγίδεη ηε κε δεζκηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο (ελδνκνξηαθή, δηακνξηα-
θή θαη δηφξζσζε νπξάο) κε ηε βνήζεηα ηεο ιίζηαο γεηηφλσλ. Η ππνξνπηίλα απηή 
ρξεζηκνπνηείηαη θπξίσο γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηεο ελέξγεηαο ηεο λέαο απεηθφληζεο 

ζε κία θίλεζε δηαθχκαλζεο φγθνπ, αιιά θαη ζην ηέινο ησλ απνδεθηψλ θηλήζεσλ 
αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο16, θαζψο επίζεο ζηελ αξρή ηεο εθηέιεζεο ηνπ θψδη-

θα θαη ζε ηαθηηθά δηαζηήκαηα κεηά απφ έλαλ πξνθαζνξηζκέλν αξηζκφ θηλήζεσλ 
γηα επαιήζεπζε. Σηε βειηηζηνπνηεκέλε έθδνζε ηνπ θψδηθα ν ππνινγηζκφο ηεο 
ζπλεηζθνξάο ζηε κε δεζκηθή ελέξγεηα γίλεηαη κηα θνξά γηα θάζε δεπγάξη γεηηφ-

λσλ, αληί γηα δχν θνξέο πνπ γηλφηαλ ζηνλ παιηφ θψδηθα (κε αθφινπζε δηαίξεζε 
δηα 2), κε απνηέιεζκα λα εμνηθνλνκείηαη πεξίπνπ ν κηζφο ππνινγηζηηθφο ρξφλνο. 

 Δπίζεο, ν έιεγρνο ηεο ππεξβνιηθήο κεηαθίλεζεο αηφκσλ ζε ζρέζε κε ην 
θέιπθνο, ν νπνίνο γηλφηαλ ζην ηέινο θάζε απνδεθηήο θίλεζεο, ζην βειηηζηνπνηε-
κέλν θψδηθα ζπκβαίλεη κφλν κεηά απφ κία δηαθχκαλζε φγθνπ πνπ έγηλε απνδε-

θηή. Πξνθεηκέλνπ λα επηηαρπλζεί ε επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ηεο γεθχξσζεο κέ-
ζσ ηξηκεξνχο, ε παξάκεηξνο ηνπ θψδηθα psimeshmx πνπ θαζνξίδεη ην κέγηζην α-

ξηζκφ ζεκείσλ ζην Χ-ρψξν κεηψζεθε απφ ηελ ηηκή 51 ζηελ ηηκή 21, ελψ έγηλε έ-
ιεγρνο φηη δε ράλνληαη ιχζεηο (κεηά απφ 106 θηλήζεηο MC πνπ επηρεηξήζεθαλ ζην 
ίδην ζχζηεκα, ε πξνζνκνίσζε θαηέιεμε ζηελ ίδηα αθξηβψο απεηθφληζε αλεμάξηε-

ηα απφ ηελ ηηκή ηεο παξακέηξνπ). Αθφκε, γηα ηελ απνδέζκεπζε κλήκεο, ε παξά-
κεηξνο maxpercell πνπ θαζνξίδεη ην κέγηζην αξηζκφ αηφκσλ ζε θάζε θειί ηεο ιί-

                                                 
16

 Κάηη ηέηνην δελ είλαη απαξαίηεην λα γίλεη, θαζώο ζα αξθνύζε λα πξνζηεζεί ζηελ παιηά κε δε-
ζκηθή ελέξγεηα ε δηαθνξά ηεο ζπλεηζθνξάο ησλ αηόκσλ πνπ κεηαθηλήζεθαλ, κεηά θαη πξηλ ηε 
κεηαθίλεζε, όπσο άιισζηε γίλεηαη θαη ζηηο άιιεο θηλήζεηο. Η βειηηζηνπνίεζε απηή αλακέλεηαη 
λα έρεη κεγαιύηεξν αληίθηππν ζηε ζπλνιηθή επηηάρπλζε ηνπ θώδηθα ζηελ πεξίπησζε ηεο θίλεζεο 
IEB πνπ έρεη ην κεγαιύηεξν πνζνζηό απνδνρήο ζε ζρέζε κε ηηο άιιεο θηλήζεηο αιιαγήο ηεο ζπλ-
δεηηθόηεηαο. 
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ζηαο ζπλδεδεκέλσλ θειηψλ, κεηψζεθε απφ ηελ ηηκή 2Ν/27 ζηελ ηηκή 3Ν/maxcell3, 
φπνπ maxcell3 ν αξηζκφο ησλ θειηψλ. Τέινο, έγηλαλ δχν κηθξέο ηξνπνπνηήζεηο 

ζηνλ θψδηθα πνπ επέηξεςαλ ηε ρξήζε ησλ παξακέηξσλ κεηαγιψηηηζεο –O3 θαη 
–xHost ζηνλ Intel® Fortran Compiler, νη νπνίεο παξάγνπλ βειηηζηνπνηεκέλν δπα-

δηθφ θψδηθα. 

 Σεκεηψλεηαη επίζεο, φηη απνκαθξχλζεθαλ πεξηηηά ηκήκαηα ηνπ θψδηθα 

πνπ θαηαλάισλαλ άζθνπα ππνινγηζηηθφ ρξφλν  (πρ. field energy), ελψ αθφκε έγη-
λαλ θαη δχν βαζηθέο δηνξζψζεηο. Η πξψηε αθνξά ηε δηφξζσζε νπξάο ζηε κε δε-
ζκηθή ελέξγεηα, ε νπνία ιφγσ ππεξρείιηζεο (overlflow) ελφο πξνζεκαζκέλνπ α-

θεξαίνπ δε γηλφηαλ ζσζηά ζε ζπζηήκαηα κε πεξηζζφηεξα απφ √231 46340 άην-

κα. Η δεχηεξε αθνξά ηνλ ππνινγηζκφ ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ηεο λέαο απεη-

θφληζεο ζε κία θίλεζε FLIP ζηελ εηδηθή πεξίπησζε πνπ ην εζσηεξηθφ άηνκν πνπ 
πεξηζηξέθεηαη απέρεη αθξηβψο δχν δεζκνχο απφ θάπνην άθξν ηεο αιπζίδαο. 

4.2.4 ςνολικά αποηελέζμαηα ηυν βεληιζηοποιήζευν 

 Τν ζπλνιηθφ απνηέιεζκα ησλ βειηηζηνπνηήζεσλ πνπ πεξηγξάθεθαλ αλα-
ιπηηθά ζηηο πξνεγνχκελεο παξαγξάθνπο, θαζψο θαη κεξηθψλ άιισλ κηθξφηεξεο 
ζεκαζίαο, ζπλνςίδεηαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα (πηλ. 4.3), φπνπ Mold, new ν κέζνο 
αξηζκφο ησλ θηλήζεσλ MC αλά δεπηεξφιεπην, θαη Rold, new ε απαηηνχκελε κλήκε 

RAM γηα ηνλ παιηφ θαη ην βειηηζηνπνηεκέλν θψδηθα αληίζηνηρα. Τα απνηειέζκαηα 
πξνέθπςαλ κεηά απφ ζχληνκεο πξνζνκνηψζεηο (105 θηλήζεηο) πνιχ δηαθνξεηη-
θψλ κεηαμχ ηνπο ζπζηεκάησλ (§5.1) πνπ εθηειέζηεθαλ ζε θνξεηφ ππνινγηζηή κε 

CPU Intel® Pentium® B940 (2GHz, 2 cores, 2MB cache). Τν θέξδνο ζηελ ηαρχ-
ηεηα εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα είλαη ζεκαληηθφ θαη απμάλεη κε ην κέγεζνο ηνπ ζπζηή-

καηνο (εηθ. 4.3α), φπσο άιισζηε θαη ε απνδέζκεπζε κλήκεο (εηθ. 4.3β). 

Ν 
Μold 

[sec-1] 

Μnew 

[sec-1] 
Δπιηάσςνζη  

Rold 

[MB] 

Rnew 

[MB] 
Κέπδορ 

10000 302 8292 27.5 48 19 2.5 

15000 202 7163 35.5 74 28 2.6 

20000 191 6988 36.6 98 37 2.7 

25000 139 5171 37.2 134 45 3.0 

30000 95 4985 52.5 171 55 3.1 

Πίνακασ 4.3: Αποτελζςματα των βελτιςτοποιιςεων 
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Εικόνα 4.3α: Επιτάχυνςθ του κϊδικα 

 

Εικόνα 4.3β: Αποδζςμευςθ μνιμθσ RAM 
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 Η απφθιηζε απφ ηε γξακκηθφηεηα πνπ παξαηεξείηαη ζηελ εηθ. 4.3α νθείιε-
ηαη θπξίσο ζε δχν ιφγνπο: θαηαξρήλ ηα πνζνζηά ησλ επηρεηξνχκελσλ θηλήζεσλ 

MC (πηλ. 5.2α) δηαθέξνπλ ζεκαληηθά, αλάινγα κε ην κέγεζνο ησλ κνξηαθψλ ζπ-
ζηεκάησλ. Έπεηηα,.ηα ζπζηήκαηα απνηεινχληαη απφ δηαθνξεηηθφ αξηζκφ θαη κή-

θνο πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ, γεγνλφο πνπ επεξεάδεη ηελ απνδνηηθφηεηα ησλ βε-
ιηηζηνπνηήζεσλ ζηνλ θψδηθα (πηλ. 4.2α). Η ζρεηηθά κηθξφηεξε απφθιηζε απφ ηε 
γξακκηθφηεηα ηεο απνδέζκεπζεο κλήκεο (εηθ. 4.3β) νθείιεηαη θπξίσο ζηελ αιια-
γή ηεο παξακέηξνπ maxpercell πνπ θαζνξίδεηαη πιένλ απφ ηελ αθέξαηα παξάκε-
ηξν maxcell3. 

4.3  Μελέηη  ηηρ  δςναηόηηηαρ  παπαλληλοποίηζηρ  ηος  κώδικα  για  εκηέλεζη 
ζε μονάδερ επεξεπγαζίαρ ηυν καπηών γπαθικών (GPU) 

 Δμαηηίαο ηεο ηεξάζηηαο ππνινγηζηηθήο ηζρχνο πνπ δηαζέηνπλ, αιιά θαη ηεο 
ξαγδαίαο αλάπηπμήο ηνπο ηα ηειεπηαία ρξφληα, νη κνλάδεο επεμεξγαζίαο ησλ 
ζχγρξνλσλ θαξηψλ γξαθηθψλ (GPU) απνηεινχλ κηα ειθπζηηθή ελαιιαθηηθή ιχζε 

γηα ηελ επίιπζε επηζηεκνληθψλ ππνινγηζηηθψλ πξνβιεκάησλ. Πξνθεηκέλνπ, φ-
κσο, λα ρξεζηκνπνηεζνχλ γηα ην ζθνπφ απηφ, πξέπεη πξψηα λα δεκηνπξγεζεί έ-

λαο παξάιιεινο αιγφξηζκνο, θαηάιιεινο γηα ηελ επίιπζε ηνπ αληίζηνηρνπ πξν-
βιήκαηνο, θαη λα πινπνηεζεί ζε κηα γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ θαηάιιειε γηα εθ-
ηέιεζε ζε GPU. Η πην δηαδεδνκέλε ηέηνηα γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ είλαη ε 

CUDA ηεο NVIDIA, θαη είλαη απηή πνπ ζα ρξεζηκνπνηήζνπκε εδψ γηα ηελ αλά-
πηπμε ηνπ παξάιιεινπ θψδηθα. 

 Σην παξειζφλ έρνπλ γίλεη πξνζπάζεηεο παξαιιεινπνίεζεο θψδηθα πξν-
ζνκνίσζεο MD ζε CUDA κε απνηέιεζκα ηελ επηηάρπλζή ηνπ κέρξη θαη 20 θνξέο 
ζε ζρέζε κε ηνλ αληίζηνηρν ζεηξηαθφ θψδηθα [20], ελψ ππάξρεη θαη ινγηζκηθφ α-

λνηρηνχ θψδηθα (LAMMPS) πνπ ππνζηεξίδεη θάξηεο γξαθηθψλ NVIDIA πξνθεηκέ-
λνπ λα εμνηθνλνκήζεη ππνινγηζηηθφ ρξφλν. Αληίζεηα, πξνζνκνηψζεηο MC κνξηα-

θψλ ζπζηεκάησλ ζε θάξηεο γξαθηθψλ, ή έζησ δεκνζηεπκέλεο πξνζπάζεηεο αλά-
πηπμήο ηνπο, δελ είλαη γλσζηέο κέρξη ζήκεξα. Έλαο ζεκαληηθφο ιφγνο είλαη φηη 
κηα απνδνηηθή παξαιιεινπνίεζε ηνπ θψδηθα MC είλαη πην δχζθνιε17, ιφγσ ηεο 

ελ γέλεη ζεηξηαθήο ηνπ θχζεο αιιά θαη ηεο πνιππινθφηεηάο ηνπ.  

Σηηο κνξηαθέο πξνζνκνηψζεηο είλαη βέβαηα δπλαηή ε παξάιιειε εθηέιεζε 
θηλήζεσλ MC ζε ρσξηζηέο, κή αιιειεπηδξψζεο κεηαμχ ηνπο πεξηνρέο ηνπ ζπζηή-

καηνο [2]. Μηα ελαιιαθηηθή ιχζε απνηειεί ε παξαιιεινπνίεζε ζπγθεθξηκέλσλ π-

                                                 
17

 Υπάξρνπλ θώδηθεο MC πνπ παξαιιεινπνηνύληαη πην εύθνια, όπσο γηα παξάδεηγκα ν ππνινγη-
ζκόο ηνπ πξνθίι ησλ πξνζκίμεσλ ζε κηα ηνληηθή εκθύηεπζε κε ηελ παξαδνρή όηη ν ζηόρνο δε κε-
ηαβάιιεηαη (ινγηζκηθό SRIM). Άιιν παξάδεηγκα απνηειεί ε κειέηε ησλ επηδξάζεσλ ηεο αθηηλν-
βνιίαο ζε ηζηό, όπνπ είλαη δπλαηό λα ππνινγηζηνύλ παξάιιεια νη ηξνρηέο ησλ θσηνλίσλ ζηελ 
πξνζέγγηζε πνπ ν ηζηόο παξακέλεη αλαιινίσηνο (κηθξέο δόζεηο αθηηλνβνιίαο). 
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πνινγηζηηθψλ δηαδηθαζηψλ ελφο αιγφξηζκνπ MC, νη νπνίεο είλαη ηδηαίηεξα απαηηε-
ηηθέο ζε ππνινγηζηηθή ηζρχ, ελψ ηαπηφρξνλα δελ έρνπλ ηδηαίηεξεο απαηηήζεηο ζε 

κεηαθνξέο δεδνκέλσλ απφ/πξνο ηε κλήκε.  

4.3.1 Τπολογιζμόρ ηηρ ζςνολικήρ μη δεζμικήρ ενέπγειαρ συπίρ λίζηερ  

 Η ζπλνιηθή κε δεζκηθή ελέξγεηα (L-J) ηνπ ζπζηήκαηνο ππνινγίδεηαη ζηελ 
αξρή ηεο πξνζνκνίσζεο ρσξίο ηε βνήζεηα ηεο ιίζηαο γεηηφλσλ απφ κία θαηάιιε-
ιε ππνξνπηίλα (nbtotal) θαη θαηφπηλ, θάζε έλαλ πξνθαζνξηζκέλν αξηζκφ θηλήζε-

σλ MC. Ο ππνινγηζκφο απηφο δελ είλαη απαξαίηεηνο ζε κηα κνξηαθή πξνζνκνίσ-
ζε MC, αθνχ κπνξεί λα γίλεη πνιχ απνδνηηθφηεξα κε ηε ρξήζε ηεο ιίζηαο γεηηφ-

λσλ (πηλ. 3.2α), φκσο ζπκπεξηιακβάλεηαη γηα επαιήζεπζε, πξνθεηκέλνπ λα εμα-
ζθαιηζηεί φηη δελ ππάξρεη θάπνην ζθάικα ζηηο ιίζηεο πνπ ζα κπνξνχζε λα νδε-
γήζεη ζε ιάζνο ππνινγηζκφ ηεο ζπλνιηθήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο. Γηα ηε 

ζπρλφηεηα πνπ ρξεζηκνπνηήζακε ζηηο πξνζνκνηψζεηο (0.5x10-7 θηλήζεηο-1) ν π-
πνινγηζκφο απηφο αληηπξνζσπεχεη έλα πνιχ κηθξφ κέξνο (<1%) ηνπ ζπλνιηθνχ 

ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, θη επνκέλσο δε κπνξεί λα ζεσξεζεί θαηάιιεινο ζηφρνο 
γηα βειηηζηνπνηήζεηο. Δληνχηνηο, πξνζθέξεηαη ηδηαίηεξα γηα παξαιιεινπνίεζε ε-
μαηηίαο ησλ κεγάισλ ππνινγηζηηθψλ απαηηήζεψλ ηνπ Ο(Ν2) ζε ζρέζε θαη κε ηηο 

κεηαθνξέο δεδνκέλσλ (ζπληεηαγκέλσλ ησλ αηφκσλ) απφ ηε κλήκε Ο(Ν). 

 

Εικόνα 4.4α: Υπολογιςμόσ τθσ ςυνολικισ ενζργειασ L-J του ςυςτιματοσ 
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Εικόνα 4.4β: Διαδικαςίεσ ςτθ GPU (1α,β) και ςτθ CPU (2) για τον υπολογιςμό τθσ 
ςυνολικισ μθ δεςμικισ ενζργειασ (L-J) ενόσ ςυςτιματοσ 10x100 
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 Ο ζεηξηαθφο θψδηθαο γηα ηνλ ππνινγηζκφ ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο ρσξίο 

ιίζηεο νπζηαζηηθά απνηειείηαη απφ έλα δηπιφ βξφρν επαλάιεςεο πάλσ ζηα άην-
κα ηνπ ζπζηήκαηνο πνπ ππνινγίδεη ηε ζπλεηζθνξά ηνπ θάζε δεπγαξηνχ αηφκσλ 
κηα θνξά, εμαηξψληαο δεπγάξηα αηφκσλ ηεο ίδηαο αιπζίδαο πνπ απέρνπλ ιηγφηε-

ξν απφ ηέζζεξηο δεζκνχο. Δπεηδή ε ζπλεηζθνξά ζηελ ελέξγεηα ηνπ θάζε δεπγαξη-
νχ κπνξεί λα ππνινγηζηεί αλεμάξηεηα, ε παξαιιεινπνίεζε είλαη ηδηαίηεξα απν-

δνηηθή: ε κεγάιε πιεηνςεθία ησλ αιιειεπηδξάζεσλ ππνινγίδνληαη παξάιιεια 
ζηε GPU, ελψ φζεο παξαιείθζεθαλ ππνινγίδνληαη ζηε CPU (εηθ. 4.4α,β). 

 Ο ππνινγηζκφο μεθηλά κε ηελ θιήζε ηνπ αληίζηνηρνπ ππξήλα (kernel) ηεο 

CUDA, ν νπνίνο εθηειείηαη ζηε GPU θαη ππνινγίδεη παξάιιεια ηηο ελέξγεηεο αι-
ιειεπίδξαζεο L-J φισλ ησλ δεπγαξηψλ αηφκσλ (i, j) κε i, j = 1, 2, …N θαη j > i+3, 

ηα νπνία απέρνπλ ιηγφηεξν απφ ηελ απφζηαζε απνθνπήο ηνπ δπλακηθνχ rc. Ταπ-

ηφρξνλα ε CPU ζπλερίδεη ηελ εθηέιεζε ηνπ ζεηξηαθνχ θψδηθα, ππνινγίδνληαο ηηο 
ζπλεηζθνξέο ζηελ ελέξγεηα L-J απφ ηα 6(Νch-1) δεπγάξηα αηφκσλ ζηα άθξα δηα-

δνρηθψλ αιπζίδσλ πνπ δε ζπκπεξηιήθζεθαλ ζηνλ παξάιιειν ππνινγηζκφ ηεο 
GPU, εθφζνλ βέβαηα απέρνπλ ιηγφηεξν απφ rc: γηα θάζε αιπζίδα ich=2,3,…Nch π-

πνινγίδνληαη νη ελέξγεηεο αιιειεπίδξαζεο L-J ηνπ πξψηνπ αηφκνπ ηεο κε ηα ηξία 
ηειεπηαία ηεο πξνεγνχκελεο αιπζίδαο, ηνπ δεχηεξνπ αηφκνπ ηεο κε ηα δχν ηε-

ιεπηαία ηεο πξνεγνχκελεο θαη ηνπ ηξίηνπ αηφκνπ ηεο κε ην ηειεπηαίν ηεο πξνε-
γνχκελεο (εηθ. 4.4β2). Τέινο, νη ζπλεηζθνξέο αζξνίδνληαη ζηε CPU θαη ζε απηέο 
πξνζηίζεηαη θαη ε δηφξζσζε νπξάο ζηελ ελέξγεηα L-J νπφηε πξνθχπηεη ε ζπλνιη-

θή κε δεζκηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο (εηθ. 4.4α). 

 Σεκεηψλεηαη φηη ε ρξεζηκνπνίεζε ηεο απφζηαζεο απνθνπήο θαη ηεο αληί-

ζηνηρεο δηφξζσζεο ζηνλ παξαπάλσ ππνινγηζκφ δελ είλαη αλαγθαία, αιιά γίλεηαη 
πξνθεηκέλνπ λα πξνθχςεη ε ίδηα ζπλνιηθή κε δεζκηθή ελέξγεηα πνπ ππνινγίδεηαη 
κε βάζε ηηο ιίζηεο γεηηφλσλ, θη έηζη λα είλαη δπλαηή ε επαιήζεπζή ηεο. Δπίζεο, νη 

ελέξγεηεο ησλ δεπγαξηψλ αηφκσλ πνπ ππνινγίδνληαη μερσξηζηά ζηε CPU ζα 
κπνξνχζαλ αζθαιψο λα είραλ ζπκπεξηιεθζεί ζηνλ παξάιιειν ππνινγηζκφ ηεο 

GPU, φκσο θάηη ηέηνην ζα αχμαλε ηελ πνιππινθφηεηα ηνπ θψδηθα θαη θαηά ζπλέ-
πεηα ηνλ απαηηνχκελν ππνινγηζηηθφ ρξφλν. Δμάιινπ, κε ηνλ ηξφπν απηφ αμηνπνη-
είηαη θαη ε δπλαηφηεηα επηθάιπςεο ηεο εθηέιεζεο θψδηθα ζηε GPU θαη ζηε CPU 

(execution overlap) πνπ επηηαρχλεη ηηο ππνινγηζηηθέο δηαδηθαζίεο. 

 Σηελ παξαπάλσ εηθφλα (εηθ. 4.4β) δίλνληαη ιεπηνκέξεηεο εθαξκνγήο ηνπ 

αιγφξηζκνπ ζε έλα ζχζηεκα 10 αιπζίδσλ κήθνπο 100 αηφκσλ ε θαζεκία. Οη αι-
ιειεπηδξάζεηο ησλ αηφκσλ ρσξίδνληαη ζε 8 8=64 blocks, θαζέλα απφ ηα νπνία 

πεξηιακβάλεη 128 128=16384 αιιειεπηδξάζεηο. Πξνθεηκέλνπ λα εμνηθνλνκεζεί 

ππνινγηζηηθφο ρξφλνο ρξεζηκνπνηνχληαη ηα blocks πνπ βξίζθνληαη ζηε δηαγψλην 

ηνπ πίλαθα αιιειεπηδξάζεσλ θαη πάλσ απφ απηή. Έηζη, ζην ζπγθεθξηκέλν πα-
ξάδεηγκα ν ππξήλαο ηεο CUDA εθηειείηαη παξάιιεια ζε έλα grid απνηεινχκελν 
απφ 36 thread blocks κε 128 threads ην θαζέλα. Τα threads ελφο thread block π-

πνινγίδνπλ ηηο αιιειεπηδξάζεηο ησλ αηφκσλ πνπ αληηπξνζσπεχεη θάζε ζηήιε 
ηνπ αληίζηνηρνπ block αιιειεπηδξάζεσλ, ζαξψλνληάο ην απφ αξηζηεξά πξν ηα 

δεμηά (εηθ. 4.4β1α). Δπνκέλσο ζε θάζε block αιιειεπηδξάζεσλ ρξεηάδνληαη κφιηο 
2 128 3=768 κεηαθνξέο ζπληεηαγκέλσλ απφ ηε κλήκε γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ 
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16384 αιιειεπηδξάζεσλ πνπ απηφ αληηπξνζσπεχεη. 

 Κάζε thread ελφο thread block αζξνίδεη ηηο 128 ζπλεηζθνξέο ζηελ ελέξγεηα 

L-J πνπ ππνιφγηζε, θαη ηνπνζεηεί ην απνηέιεζκα ζε κία δηαδνρηθή ζέζε θνηλήο 
κλήκεο (shared memory). Καηφπηλ ηα 128 κεξηθά αζξνίζκαηα πξνζηίζεληαη πα-

ξάιιεια [21] ζε log2128=7 βήκαηα (εηθ. 4.4β1β) θη έηζη πξνθχπηεη ε ζπλεηζθνξά 
ζηελ ελέξγεηα L-J απφ ηηο αιιειεπηδξάζεηο ησλ αηφκσλ ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ block 
ε νπνία κεηαθέξεηαη ζηε γεληθή κλήκε (global memory) ηεο GPU. Τέινο, νη επη-

κέξνπο ζπλεηζθνξέο ησλ blocks αιιειεπίδξαζεο κεηαθέξνληαη ζηελ θχξηα κλή-
κε (RAM) ηεο CPU φπνπ γίλεηαη ε ηειηθή άζξνηζε18. 

 Σχγθξηζε ηνπ ρξφλνπ πνπ απαηηείηαη γηα ηνλ ππνινγηζκφ (ρσξίο ιίζηεο) 
ηεο ζπλνιηθήο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο δηάθνξσλ ζπζηεκάησλ (§5.1) ζε CPU θαη 
GPU αληίζηνηρα, απνδεηθλχεη φηη ε παξάιιειε εθηέιεζε ζε GPU είλαη ζπκθέξνπ-

ζα, ηδηαίηεξα αλ είλαη δηαζέζηκε κηα θάξηα γξαθηθψλ κεγάιεο ππνινγηζηηθήο  ηζρχ-
νο (πηλ. 4.4). Ο ζεηξηαθφο θψδηθαο ρξνλνκεηξήζεθε ζε CPU Intel® Xeon® E5620 

(2.4GHz, 4 cores, 12MB), ελψ ν παξάιιεινο ζε κία low-end GPU1: GeForce GT 
520M (48 cores @1.48GHz, 71GFLOPs/s peak double precision performance, 
1GB DDR3 device memory, 12.8GB/s transfer rate) θαη κία high-end GPU2: 

Tesla C2070 (448 cores @1.15GHz, 515GFLOPs/s peak double precision 
performance, 6GB GDDR5 device memory, 144GB/s transfer rate), φπνπ ε κεηα-

γιψηηηζε ηνπ θψδηθα ζε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο έγηλε κε ηηο βέιηηζηεο παξακέηξνπο. 

Ν 
tCPU [msec] 
(με λίζηερ) 

tCPU [msec] 
(συπίρ λίζηερ) 

tGPU1 
[msec] 

tGPU2 
[msec] 

Δπιηάσςνζη  
GPU1/GPU2 

10000 18.5 998 316 13.5 3.16 / 73.9 

15000 28.0 2263 712 30.0 3.18 / 75.4 

20000 37.4 3968 1268 53.3 3.13 / 74.4 

25000 49.2 6223 1984 83.0 3.14 / 75.0 

30000 55.4 8997 2852 119.3 3.15 / 75.4 

Πίνακασ 4.4: Σφγκριςθ του χρόνου υπολογιςμοφ τθσ ςυνολικισ μθ δεςμικισ 

ενζργειασ ςε CPU και GPU 

                                                 
18

 Η παξάιιειε άζξνηζε γίλεηαη κε ηέηνην ηξόπν ώζηε ηα threads πνπ ρξεζηκνπνηνύληαη λα είλαη 
πνιιαπιάζηα ηνπ 32 (warpsize), όπνπ απηό είλαη εθηθηό, πξνθεηκέλνπ λα απνθεύγνληαη νη ζρεηη-
θέο θαζπζηεξήζεηο ζηελ εθηέιεζε ηνπ θώδηθα (code divergence). Τέηνηεο όκσο θαζπζηεξήζεηο 
ζπκβαίλνπλ αλαγθαζηηθά ζηα 5 ηειεπηαία βήκαηα όπνπ ζπκκεηέρνπλ 16, 8, 4, 2, θαη 1 thread(s). 



4.3 Μελέτη τησ δυνατότητασ παραλληλοποίηςησ του κώδικα 
 

 55 

 Απφ ηε ζχγθξηζε ησλ ππνινγηζηηθψλ ρξφλσλ (πηλ. 4.4) πξνθχπηεη φηη ν π-

πνινγηζκφο ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο αθφκα θαη ζηε GPU1 είλαη (θαηά κέζν φ-
ξν) 3.15 θνξέο γξεγνξφηεξνο, ελψ ζηε GPU2 είλαη 74.8 θνξέο ηαρχηεξνο. Δπί-
ζεο, νη κεηξήζεηο επηβεβαηψλνπλ ηε ζεσξεηηθή πξφβιεςε κε βάζε ηελ αλάιπζε 

ηεο πνιππινθφηεηαο ηνπ αιγνξίζκνπ (πηλ. 3.2α), ζχκθσλα κε ηελ νπνία ν ππν-
ινγηζηηθφο ρξφλνο ζηελ πεξίπησζε ηεο ρξήζεο ιηζηψλ είλαη αλάινγνο ηνπ κεγέ-
ζνπο ηνπ ζπζηήκαηνο Ν, ελψ ρσξίο ιίζηεο είλαη αλάινγνο ηνπ Ν2, είηε ν ππνινγη-

ζκφο γίλεη ζηε CPU είηε ζηε GPU (εηθ. 4.4γ). 

 

Εικόνα 4.4γ: Χρόνοσ που απαιτείται για τον υπολογιςμό  τθσ μθ δεςμικισ ενζργειασ 
ςυναρτιςει του μεγζκουσ του ςυςτιματοσ ςε CPU και GPU 

4.3.2 Τπολογιζμόρ ηηρ μη δεζμικήρ ενέπγειαρ ηηρ νέαρ απεικόνιζηρ  

 Η κεηαθνξά ησλ ιηζηψλ απφ ηε CPU ζηε GPU (θαη αληίζηξνθα αλ ρξεηα-
ζηεί) είλαη ηδηαίηεξα ρξνλνβφξα, ιφγσ ηνπ κεγέζνπο ηνπο αιιά θαη ηνπ πνιχ αξ-

γνχ ξπζκνχ κεηαθνξάο κέζσ ηνπ δηαχινπ PCI-E πνπ ππνζηεξίδνπλ νη ζχγρξν-
λεο θάξηεο γξαθηθψλ. Έηζη, επηρεηξήζεθε ν ππνινγηζκφο ζηε GPU ηεο ζπλεηζθν-
ξάο ησλ αηφκσλ πνπ κεηαθηλήζεθαλ ζηελ ελέξγεηα L-J ηεο λέαο απεηθφληζεο, ρσ-

ξίο ηε ρξήζε ιηζηψλ. Ο ππνινγηζκφο αθνξά φιεο ηηο θηλήζεηο MC, εθηφο απφ ηελ 
θίλεζε ηεο δηαθχκαλζεο φγθνπ φπνπ πξνθαλψο δε ζπκθέξεη γηα κεγάια ζπζηή-

καηα (πηλ. 4.4). 
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 Τν δηάγξακκα ξνήο ησλ ππνινγηζηηθψλ δηαδηθαζηψλ θαίλεηαη ζηελ παξα-
θάησ εηθφλα (εηθ. 4.5). Ο παξάιιεινο ππνινγηζκφο ηεο ελέξγεηαο L-J ηεο λέαο α-

πεηθφληζεο ζηε GPU επηθαιχπηεηαη κε ηνλ έιεγρν γηα επηθάιπςε ησλ αηφκσλ 
πνπ κεηαθηλήζεθαλ θαη ηνλ ππνινγηζκφ ηεο ελέξγεηαο L-J ηεο παιηάο απεηθφληζεο 

πνπ γίλνληαη ζηε CPU. Σηελ πεξίπησζε πνπ βξεζεί επηθάιπςε ε θίλεζε απνξξί-
πηεηαη ακέζσο, ρσξίο λα ρξεηάδεηαη λα νινθιεξσζεί ν ππνινγηζκφο ζηε GPU. Η 
επηηάρπλζε ζηελ θίλεζε CONROT πνπ πξνέθπςε απφ ηελ ηξνπνπνίεζε απηή 

ηνπ θψδηθα είλαη 21 – 28% αλάινγα κε ην ζχζηεκα πξνζνκνίσζεο θαη ηελ θάξηα 
γξαθηθψλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε. Σηηο θηλήζεηο REP, ROT, FLIP κεηξήζεθε επη-

βξάδπλζε ηνπ θψδηθα, ελψ εθαξκνγή ζηηο θηλήζεηο αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο 
δελ έρεη ηδηαίηεξε ζεκαζία, αθνχ ζπλήζσο νη θηλήζεηο απηέο απνξξίπηνληαη πξηλ 
λα θηάζνπλ ζηνλ ππνινγηζκφ ησλ ελεξγεηψλ L-J ηεο λέαο θαη ηεο παιηάο απεηθφ-

ληζεο. 

 

Εικόνα 4.5: Υπολογιςμόσ ςτθ GPU τθσ ςυνειςφοράσ των ατόμων που μετακινικθκαν 

ςτθν ενζργεια L-J τθσ νζασ απεικόνιςθσ 
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 Αμίδεη λα ηνληζηεί φηη ην αξλεηηθφ απνηέιεζκα ζηηο θηλήζεηο REP, ROT θαη 

FLIP νθείιεηαη ζηηο θαζπζηεξήζεηο γηα ηε κεηαθνξά δεδνκέλσλ απφ ηε CPU ζηε 
GPU θαη αληίζηξνθα, αιιά θαη ην ρξφλν (overhead) πνπ ρξεηάδεηαη κέρξη ηελ έ-
λαξμε ησλ αληίζηνηρσλ κεηαθνξψλ, θαζψο θαη ηελ εθηέιεζε ηνπ ππξήλα. Σηελ θί-

λεζε CONROT, επεηδή κεηαθηλνχληαη ζπλνιηθά πέληε άηνκα, ν η παξαπάλσ θαζπ-
ζηεξήζεηο έρνπλ κηθξφηεξε επίδξαζε θη έηζη επηηπγράλεηαη ηειηθά θάπνηα κηθξή ε-

πηηάρπλζε. Οχησο ε άιισο, αλ θαη ε δηαδηθαζία ππνινγηζκνχ ηεο κε δεζκηθήο ε-
λέξγεηαο παξαιιεινπνηείηαη εχθνια κε απνηέιεζκα ηελ απνδνηηθή εθαξκνγή ζε 
GPU, ην αληίζηνηρν πνζνζηφ ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ είλαη ζρεηηθά κηθξφ θη ε-

πνκέλσο δελ αλακέλνληαλ ζεκαληηθά νθέιε απφ ηε βειηηζηνπνίεζε απηή ηνπ 
θψδηθα. 

4.3.3 Πποηάζειρ για ηην αποδοηικόηεπη εκηέλεζη ηος κώδικα ζε GPU 

 Οη ππνινγηζηηθέο δηαδηθαζίεο ηνπ αιγφξηζκνπ MC πνπ απαηηνχλ ην κεγα-
ιχηεξν ρξφλν, αλ ζπκπεξηιεθζνχλ θαη νη βειηηζηνπνηήζεηο ηνπ ζεηξηαθνχ θψδηθα, 

είλαη ε επηινγή γεθπξψζηκνπ αηφκνπ ζηε DB, ε επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο γεθχ-
ξσζεο ησλ ζχλζεησλ θηλήζεσλ, ν ππνινγηζκφο ηεο ζπλνιηθήο κε δεζκηθήο ελέξ-

γεηαο ηεο λέαο απεηθφληζεο ζηε VF, θαζψο θαη ν ππνινγηζκφο ηεο ζπλεηζθνξάο 
ζηε κε δεζκηθή ελέξγεηα ησλ αηφκσλ πνπ κεηαθηλήζεθαλ ζε φιεο ηηο άιιεο θηλή-
ζεηο. Δπεηδή ν ρξφλνο πνπ απαηηείηαη γηα ηε κεηαθνξά δεδνκέλσλ απφ ηε CPU 

ζηε GPU θαη αληίζηξνθα, καδί κε ηηο ρξνληθέο θαζπζηεξήζεηο πνπ εηζάγνληαη α-
λαπφθεπθηα γηα ηελ εθηέιεζε θψδηθα ζηε GPU, είλαη ζπγθξίζηκνο κε ην ρξφλν 

πνπ απαηηεί ε εθάζηνηε ππνινγηζηηθή δηαδηθαζία ζηε CPU, δελ είλαη δπλαηφ λα ε-
πηηεπρζεί (ζεκαληηθή) επηηάρπλζε απφ ηελ εθηέιεζε κεκνλσκέλσλ ππνινγηζηη-
θψλ δηαδηθαζηψλ ζηε GPU. 

 Έηζη, ε κφλε ιχζε είλαη λα κεησζνχλ νη κεηαθνξέο δεδνκέλσλ απφ ηε 
CPU ζηε GPU θαη αληίζηξνθα, θαη λα ζπλελσζνχλ νη ππξήλεο ηεο CUDA πνπ εθ-

ηεινχλ δηαθνξεηηθέο ππνινγηζηηθέο δηαδηθαζίεο ζηε GPU, ψζηε λα κεησζνχλ θαη 
νη αληίζηνηρεο θιήζεηο ησλ ππξήλσλ. Απηφ ζπλεπάγεηαη ππνρξεσηηθά ηε κεηαθν-
ξά ηνπ κεγαιχηεξνπ κέξνπο (>90%) ηνπ θψδηθα ζε CUDA θαη ηελ παξαιιεινπνί-

εζε φισλ εθείλσλ ησλ ππνινγηζηηθψλ δηαδηθαζηψλ ζηηο νπνίεο απηή είλαη δπλαηή 
λα γίλεη. Πην ζπγθεθξηκέλα, πξνηείλεηαη ε εθηέιεζε φισλ ησλ θηλήζεσλ MC λα γί-

λεηαη απνθιεηζηηθά θαη κφλν ζηε GPU, κε ζπλέπεηα ηα δεδνκέλα (πρ. ιίζηεο) λα 
βξίζθνληαη ζηε κλήκε ηεο θάξηαο γξαθηθψλ, ελψ ζηε CPU κπνξνχλ λα παξακεί-
λνπλ νη δηαδηθαζίεο πνπ πξαγκαηνπνηνχληαη ζηελ αξρή ηεο εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα 

(δηάβαζκα αξρηθήο απεηθφληζεο θαη παξακέηξσλ πξνζνκνίσζεο απφ ην αξρείν 
εηζφδνπ, έιεγρνο εγθπξφηεηαο αξρηθήο απεηθφληζεο, θιπ.), θαζψο θαη νη δηαδηθα-

ζίεο πνπ εθηεινχληαη θάζε έλαλ πξνθαζνξηζκέλν αξηζκφ θηλήζεσλ (απνζήθεπζε 
ζε θαηάιιειν αξρείν ηεο ηξέρνπζαο απεηθφληζεο θαη ησλ κέζσλ φξσλ ζεκαληη-
θψλ κεγεζψλ, πεξηνδηθνί έιεγρνη, θιπ.). 

 Αμίδεη λα ηνληζηεί φηη αξθεηέο δηαδηθαζίεο ζε κία θίλεζε MC είηε δελ παξαι-
ιεινπνηνχληαη, αθνχ είλαη εγγελψο ζεηξηαθέο, είηε ε παξαιιεινπνίεζή ηνπο δελ 
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αλακέλεηαη ηδηαίηεξα απνδνηηθή19. Σε απηέο ζπκπεξηιακβάλεηαη ε δεκηνπξγία ηεο 
λέαο (δνθηκαζηηθήο) απεηθφληζεο ζηελ αξρή θάζε θίλεζεο, ε εθαξκνγή ηνπ αληί-

ζηνηρνπ θξηηήξηνπ απνδνρήο θαη ε ελεκέξσζε ησλ θαηάιιεισλ δνκψλ δεδνκέ-
λσλ ζηελ πεξίπησζε πνπ ε θίλεζε γίλεη απνδεθηή, θαζψο θαη ε, ηδηαίηεξα ζεκα-

ληηθή γηα ην ζπλνιηθφ ππνινγηζηηθφ ρξφλν, επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ηεο 
γεθχξσζεο κέζσ ηξηκεξνχο. Οη δηαδηθαζίεο απηέο, αλ θαη θαηαιακβάλνπλ κηθξφ 
ζρεηηθά πνζνζηφ ηνπ ζπλνιηθνχ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ ζην ζεηξηαθφ θψδηθα, α-

λακέλεηαη λα παίμνπλ ζεκαληηθφ ξφιν ζε κηα κεηαθνξά ηνπ θψδηθα ζε CUDA, ζέ-
ηνληαο νπζηαζηηθά ην άλσ φξην ζηελ αλακελφκελε ζπλνιηθή επηηάρπλζε. Μηα ζε-

σξεηηθή εθηίκεζε ηεο επηηάρπλζεο πνπ κπνξεί λα επηηεπρζεί είλαη εμαηξεηηθά δχ-
ζθνιε, αθνχ εμαξηάηαη απφ έλα πιήζνο δηαθνξεηηθψλ παξαγφλησλ φπσο ε ππν-
ινγηζηηθή ηζρχο ηεο θάξηαο γξαθηθψλ, ην κνξηαθφ ζχζηεκα πξνζνκνίσζεο θαη ηα 

πνζνζηά επηρείξεζεο ησλ θηλήζεσλ MC, θιπ. 

 Γηα ηελ ηαρχηεξε εθηέιεζε ηνπ θψδηθα ζε GPU, πξνηείλεηαη ε ρξήζε κφλν 

κηαο ιίζηαο ζπλδεδεκέλσλ θειηψλ κε αθκή κηθξφηεξε ή ίζε απφ ηελ αθκή ησλ θε-
ιηψλ πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηνλ έιεγρν επηθάιπςεο, ε νπνία κε θαηάιιειε 
ηξνπνπνίεζε ηνπ θψδηθα κπνξεί λα αληηθαηαζηήζεη ηηο βαζηθέο ιίζηεο. Αλ κάιη-

ζηα ή αθκή ησλ θειηψλ επηιερζεί επαξθψο κηθξή, ψζηε θάζε θειί λα πεξηιακβά-
λεη ην πνιχ έλα άηνκν, ν παξάιιεινο θψδηθαο ηεο δεκηνπξγίαο θαη ελεκέξσζεο 

ηεο ιίζηαο κπνξεί λα απινπνηεζεί πεξαηηέξσ. Δπίζεο, ν έιεγρνο γηα επηθάιπςε 
πνπ γηλφηαλ ζην ζεηξηαθφ θψδηθα κε θχξην ζηφρν ηε γξήγνξε απφξξηςε ηεο θίλε-
ζεο πξηλ λα γίλεη ν ππνινγηζηηθά απαηηεηηθφο ππνινγηζκφο ησλ κε δεζκηθψλ ε-

λεξγεηψλ ηεο παιηάο θαη ηεο λέαο απεηθφληζεο, ζηνλ παξάιιειν θψδηθα ζα κπν-
ξνχζε πηζαλφλ λα παξαιεηθζεί. Τέινο, ε επίιπζε ηνπ πξνβιήκαηνο ηεο ηξηκε-

ξνχο γεθχξσζεο εθηηκάηαη φηη ζα ήηαλ πξνηηκφηεξν λα γίλεη κε ηε κεζνδνινγία 
ησλ Wu θαη Deem, πνπ ην αλάγνπλ ζε έλα πξφβιεκα ηδηνηηκψλ ηζνδχλακν κε ηελ 
εχξεζε ιχζεο κηαο πνιπσλπκηθήο εμίζσζεο 16νπ βαζκνχ. 

                                                 
19

 Η απνδνηηθόηεηα κηαο παξάιιειεο ππνινγηζηηθήο δηαδηθαζίαο κεηώλεηαη ζηηο πεξηπηώζεηο πνπ 
δελ είλαη δπλαηή ε ρξήζε όισλ ησλ δηαζέζηκσλ threads ηεο GPU γηα ηνλ αληίζηνηρν ππνινγηζκό, 
θαζώο επίζεο θαη ζε εθείλεο ηηο πεξηπηώζεηο πνπ απαηηνύληαη πνιύ ζπρλέο κεηαθνξέο δεδνκέλσλ 
από ηε κλήκε ηεο ζπζθεπήο ή δηαθιαδώζεηο ηνπ θώδηθα. 
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5. Πποζομοιώζειρ 

5.1 Μεθοδολογία δημιοςπγίαρ απσικών απεικονίζευν 

 Η δεκηνπξγία αξρηθψλ απεηθνλίζεσλ ησλ κνλνδηάζπαξησλ πνιπκεξηθψλ 
ηεγκάησλ γίλεηαη βαζηθά ζε δχν δηαδνρηθά ζηάδηα: πξψηα δεκηνπξγνχληαη νη 

γξακκηθέο αιπζίδεο ζην θνπηί ηεο πξνζνκνίσζεο , θη έπεηηα γίλεηαη ειαρηζηνπνίε-
ζε ηεο ζπλνιηθήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο κε ζηφρν ε αξρηθή απεηθφληζε λα 
βξίζθεηαη φζν ην δπλαηφλ πην θνληά ζηελ θαηάζηαζε ζεξκνδπλακηθήο ηζνξξνπί-

αο, ψζηε λα πεξηνξηζηεί ν απαηηνχκελνο αξηζκφο θηλήζεσλ MC γηα ηελ εμαγσγή 
ησλ δεηνχκελσλ ηδηνηήησλ. 

 Αξρηθά, κε ηε βνήζεηα ηνπ ινγηζκηθνχ Amorphous Builder θαη παξακέ-
ηξνπο εηζφδνπ ηνλ αξηζκφ θαη ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ, ηελ ππθλφηεηα ηνπ ζπζηή-
καηνο ρ=0.766g/cm3 θαη ηε ζεξκνθξαζία ηεο πξνζνκνίσζεο T=450K, δεκηνπξ-

γείηαη κηα απεηθφληζε ηνπ ζπζηήκαηνο. Ο αιγφξηζκνο βαζίδεηαη ζηε κεξνιεπηηθή 
δεκηνπξγία ησλ αιπζίδσλ κε βάζε ηελ αχμεζε ηεο ζπλνιηθήο ελέξγεηαο θαηά ηε 

ζηαδηαθή εηζαγσγή δεπγαξηψλ αηφκσλ ζην ζχζηεκα . Σηφρνο είλαη ε ειαρηζηνπνί-
εζε ησλ αιιεινεπηθαιχςεσλ ησλ αηφκσλ (ειαρηζηνπνίεζε ηεο κε δεζκηθήο ε-

λέξγεηαο) κε ηαπηφρξνλε δεκηνπξγία θαηαλνκψλ πηζαλφηεηαο ησλ γσληψλ δε-
ζκψλ θαη ζηξέςεο πνπ πξνβιέπνληαη απφ ηα δπλακηθά Ubend θαη Utor αληίζηνηρα 

γηα ηε ζεξκνθξαζία ηεο πξνζνκνίσζεο (εηθ. 3.2). 

 Οη πνιπκεξηθέο αιπζίδεο δεκηνπξγνχληαη παξάιιεια ζην θνπηί ηεο πξν-
ζνκνίσζεο αληηκεησπίδνληαο ηελ ίδηα αθξηβψο δπζθνιία εηζαγσγήο ηνπο : αξρηθά 

εηζάγεηαη ηπραία ην πξψην ηξηκεξέο ηεο θάζε αιπζίδαο κε ζηαηηζηηθφ βάξνο ηνλ 
παξάγνληα Boltzmann ηεο κε δεζκηθήο ελέξγεηαο, απνθεχγνληαο έηζη πηζαλέο ε-
πηθαιχςεηο. Καηφπηλ επηιέγεηαη ηπραία κε βάζε ηελ θαηαλνκή πηζαλφηεηάο ηνπο 

έλα ζχλνιν γσληψλ δεζκψλ θαη δίεδξσλ γσληψλ γηα ηα δχν επφκελα άηνκα θάζε 
αιπζίδαο. Γηα θάζε δεχγνο αηφκσλ ππνινγίδεηαη ε ζέζε ηνπο θαη ζηε ζπλέρεηα ε 

ζπλνιηθή αχμεζε ηεο ελέξγεηαο πνπ πξνθχπηεη απφ ηελ αιιειεπίδξαζή ηνπο κε 
ηα άιια άηνκα ηνπ ζπζηήκαηνο, ελψ ηειηθά επηιέγεηαη ηπραία έλα δεπγάξη κε ζηα-
ηηζηηθφ βάξνο ηνλ παξάγνληα Boltzmann ηεο αχμεζεο ζηε ζπλνιηθή ελέξγεηα ηνπ 

ζπζηήκαηνο. Σηελ πεξίπησζε πνπ δελ είλαη δπλαηή ε έλζεζε θαλελφο δεπγαξηνχ 
ιφγσ επηθαιχςεσλ, νη ζέζεηο ησλ δχν λέσλ αηφκσλ πξνθχπηνπλ απφ κηα ηερληθή 

ειαρηζηνπνίεζεο ηεο ζπλνιηθήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο. Γηα ηελ επηηάρπλζε 
ηνπ θψδηθα ρξεζηκνπνηνχληαη ζπλδεδεκέλεο ιίζηεο θειηψλ.  

 Παξά ην γεγνλφο φηη ν αιγφξηζκνο επηρεηξεί λα απνθχγεη επηθαιχςεηο ησλ 

αηφκσλ, ε απεηθφληζε πνπ δεκηνπξγείηαη ζπλήζσο έρεη πνιχ κεγάιε ελέξγεηα θαη 
ρξεηάδεηαη ειαρηζηνπνίεζε. Γηα ην ζθνπφ απηφ ρξεζηκνπνηείηαη ην ινγηζκηθφ αλνη-

ρηνχ θψδηθα LAMMPS πνπ πινπνηεί κηα παξαιιαγή ηνπ αιγφξηζκνπ Newton θα-
ηά ηελ νπνία δε ρξεηάδεηαη ν ππνινγηζκφο ηεο Δζζηαλήο κήηξαο ηεο ελέξγεηαο , 
πνπ έρεη πνιχ κεγάιεο απαηηήζεηο κλήκεο. Η ειαρηζηνπνίεζε γίλεηαη σο πξνο ηε 

ζπλνιηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο ζε δχν βήκαηα: ζην πξψην επηρεηξείηαη ε εμά-



5. Προςομοιώςεισ  

 60 

ιεηςε πηζαλψλ επηθαιχςεσλ ησλ αηφκσλ, ελψ ην δεχηεξν έρεη σο ζηφρν ηελ 
πξνζέγγηζε ηεο πξαγκαηηθήο δνκήο. Τν κήθνο ησλ δεζκψλ ζεσξείηαη φηη ηαια-

ληψλεηαη γχξσ απφ ηε ζέζε ηζνξξνπίαο ηνπ, κε ζπλέπεηα ζηελ ειαρηζηνπνίεζε 
λα ππεηζέξρεηαη θαη ην αληίζηνηρν αξκνληθφ δπλακηθφ ησλ δεζκψλ. Δπίζεο, επεη-

δή ην LAMMPS δελ ππνζηεξίδεη ην δπλακηθφ ζηξέςεο Toxvaerd (ζρ. 3.3), αιιά 
θαη γηα ηελ επαιήζεπζε ηεο κνξηαθήο γεσκεηξίαο ηεο απεηθφληζεο, αθνινπζεί έλα 
ηξίην (πξναηξεηηθφ) βήκα ειαρηζηνπνίεζεο: γίλεηαη κηα ζχληνκε πξνζνκνίσζε 
NVT MC ζε ζεξκνθξαζία T=0K, ρξεζηκνπνηψληαο κφλν ηηο απιέο θηλήζεηο MC 

(REP 20%, ROT 5%, FLIP 75%). 

ύζηημα 20 500 15 1000 10 2000 5 5000 3 10000 

Vbox [Å
3] 304030 456046 608061 760076 912092 

ULJ
build ΝΑ 

ULJ
min ΝΑ

 

ULJ
NVT ΝΑ 

[kcal/mol] 

2.70x1010 

-3456.39 

-4655.24 

5.91x1010 

-6413.79 

-7746.49 

6.65x1013 

-9543.07 

-10921.43 

6.05x1011 

-13150.24 

-14342.06 

8.76x1011 

-16237.79 

-18115.56 

Ubend
build ΝΑ 

Ubend
min ΝΑ 

Ubend
NVT ΝΑ 

[kcal/mol] 

4043.03 
3429.85 
3271.22 

5663.43 
3428.53 
3641.26 

8913.96 
4011.01 
4423.67 

10766.45 
4846.41 
5248.44 

10946.98 
5731.08 
6366.63 

Utor
build ΝΑ 

Utor
min ΝΑ 

Utor
NVT ΝΑ 

[kcal/mol] 

10277.52 

9017.33 
7560.49 

15202.39 

13161.07 
11113.26 

20638.22 

17167.71 
14837.30 

25585.20 

21095.38 
18304.38 

30326.39 

25086.41 
21474.91 

Utot
build ΝΑ 

Utot
min ΝΑ 

Utot
NVT ΝΑ 

[kcal/mol] 

2.70x1010 

8990.79 
6176.47 

5.91x1010 

10175.81 
7008.03 

6.65x1013 

11635.65 
8339.54 

6.05x1011 

12791.55 
9210.76 

8.76x1011 

14579.70 
9725.98 

Πίνακασ 5.1: Δθμιουργία αρχικϊν απεικονίςεων των ςυςτθμάτων 

Ο φγθνο ηνπ θνπηηνχ πξνζνκνίσζεο θαη νη ελέξγεηεο ησλ αξρηθψλ απεηθν-
λίζεσλ πνπ πξνθχπηνπλ κε ηε κεζνδνινγία απηή θαίλνληαη ζηνλ παξαπάλσ πί-

λαθα (πηλ. 5.1), φπνπ είλαη θαλεξή ε επίδξαζε ηεο ειαρηζηνπνίεζεο ζηε κείσζε 
ησλ επηθαιχςεσλ ησλ αηφκσλ. Μηα γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ηνπ θνπηηνχ ηεο 
πξνζνκνίσζεο δίλεηαη κε ηε βνήζεηα ηνπ ινγηζκηθνχ VMD ζηελ παξαθάησ εηθφλα 

(εηθ. 5.1α),  φπνπ ε θάζε αιπζίδα απεηθνλίδεηαη κε δηαθνξεηηθφ ρξψκα „ηπιηγκέλε‟ 
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Εικόνα 5.1: (α) Το κουτί τθσ προςομοίωςθσ για ςφςτθμα 20 αλυςίδων C500 

(β) Η διαμόρφωςθ μιασ αλυςίδασ C500 χωρίσ περιοδικζσ οριακζσ ςυνκικεσ  

κε βάζε ηηο πεξηνδηθέο νξηαθέο ζπλζήθεο κέζα ζην θνπηί. Δπίζεο, απεηθνλίδεηαη 

κηα δηακφξθσζε αιπζίδαο „μεηπιηγκέλε‟ ζην 3-Γ ρψξν (εηθ. 5.1β). Αμίδεη λα ζεκεη-
σζεί φηη πξνθεηκέλνπ λα κεηψζνπκε ην κέγεζνο ησλ δχν ζπζηεκάησλ κε ηηο κεγα-
ιχηεξεο αιπζίδεο (C5000, C10000) θη επνκέλσο θαη ηνλ ππνινγηζηηθφ ρξφλν πξνζν-

κνίσζεο, δεκηνπξγήζακε πνιχ κηθξά θνπηηά, ή ηζνδχλακα ζπζηήκαηα κε ιίγεο α-
ιπζίδεο, γεγνλφο πνπ ελδέρεηαη λα έρεη αξλεηηθέο επηπηψζεηο ζε θάπνηεο απφ ηηο 

πξνβιεπφκελεο ηδηφηεηεο. 

5.2 Δξιζοππόπηζη ηυν πολςμεπικών ζςζηημάηυν  

 Οη πξνζνκνηψζεηο MC ησλ πέληε πνιπκεξηθψλ ζπζηεκάησλ κε δηαθνξεηη-
θά κήθε αιπζίδσλ γίλνληαη ζην ηζφζεξκν – ηζνβαξέο ζηαηηζηηθφ ζχλνιν NPT, ζε 
ζεξκνθξαζία T=450K θαη πίεζε P=1atm. Τα πνζνζηά ησλ επηρεηξνχκελσλ θηλή-

ζεσλ MC (πηλ. 5.2α) ζε θάζε πεξίπησζε επηιέγνληαη κε ηε βνήζεηα κηαο ζεηξάο 
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ζχληνκσλ πξνζνκνηψζεσλ θαη ην ζπλππνινγηζκφ δηάθνξσλ κεγεζψλ φπσο ε 
κέζε ηεηξαγσληθή κεηαηφπηζε ηνπ θέληξνπ κάδαο ησλ αιπζίδσλ, νη ζπλαξηήζεηο 

απηνζπζρέηηζεο πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ δηαλπζκάησλ πνπ ζπλδένπλ ηα άθξα ησλ 
αιπζίδσλ θαη ησλ δηαλπζκάησλ ησλ δεζκψλ, ε κεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ηνπ ζπ-

ζηήκαηνο θαη ηα πνζνζηά απνδνρήο ησλ θηλήζεσλ. Σε γεληθέο γξακκέο εθαξκφ-
δνληαη φζα αλαθέξζεθαλ ζρεηηθά κε ηελ επίδξαζε ηνπ πιήζνπο θαη κεγέζνπο ησλ 
αιπζίδσλ ζηα επηρεηξνχκελα πνζνζηά ησλ δηάθνξσλ θηλήζεσλ MC πξνθεηκέλνπ 

λα είλαη απνδνηηθφηεξνο ν αιγφξηζκνο (§3.4, 3.5). 

ύζηημα 20 500 15 1000 10 2000 5 5000 3 10000 

REP [%] 10 8 7 6 3 

ROT [%] 5 4 3 3 1 

FLIP [%] 5 5 5 6 8 

VF [%] 0.05 0.04 0.03 0.02 0.01 

CONROT [%] 29.95 37.96 44.97 49.98 57.99 

DB [%] 20 15 15 15 10 

IDR [%] 15 15 10 10 10 

IEB [%] 15 15 15 10 10 

Πίνακασ 5.2α: Ποςοςτά των επιχειροφμενων κινιςεων MC 

 Πξνθεηκέλνπ λα εμνηθνλνκεζεί ππνινγηζηηθφο ρξφλνο εθηειείηαη κηα ζεηξά 

δηαδνρηθψλ πξνζνκνηψζεσλ20 γηα θάζε κνξηαθφ ζχζηεκα (5 104N θηλήζεηο MC) 

κέρξη ηελ εμηζνξξφπεζή ηνπ. Ψο θξηηήξην ηζνξξνπίαο ζεσξείηαη ε ζχγθιηζε ησλ 

κέζσλ ηηκψλ ησλ επηκέξνπο ζπληζησζψλ ηεο ελέξγεηαο, θαζψο θαη ηνπ φγθνπ ηνπ 
εθάζηνηε ζπζηήκαηνο ζε ζηαζεξή ηηκή κε απφθιηζε <1%. Σπλήζσο πξψηα εμη-
ζνξξνπεί ε ελέξγεηα θάκςεο ησλ γσληψλ, έπεηηα ε ελέξγεηα ζηξέςεο ησλ δίε-

δξσλ  γσληψλ  θαη  ηειεπηαία  ε  κε  δεζκηθή  ελέξγεηα  (εηθ. 5.2),  φπνπ  παξαηεξείηαη  

                                                 
20

 Οη πξνζνκνηώζεηο εθηεινύληαη ζε επεμεξγαζηή Intel® Xeon® E5620 @2.4GHz, ελώ αμηνπνη-
νύληαη όιεο νη βειηηζηνπνηήζεηο ηνπ ζεηξηαθνύ θώδηθα πνπ κεηαγισηηίδεηαη κε ηνλ Intel

®
 Fortran 

Compiler κε ηηο παξακέηξνπο –O3 –xHost –static –ip –ipo. Ο ππνινγηζηηθόο ρξόλνο (cpu time) 
θάζε πξνζνκνίσζεο επεξεάδεηαη ζεκαληηθά από ην ζπλνιηθό αξηζκό θαη ην είδνο ησλ δηεξγαζη-
ώλ πνπ εθηεινύληαη ζηνπο ππόινηπνπο ππξήλεο ηνπ επεμεξγαζηή, θαζώο αληαγσλίδνληαη γηα ηε 
ρξήζε θνηλόρξεζησλ πόξσλ ηνπ ζπζηήκαηνο όπσο πρ. ηεο ιαλζάλνπζαο κλήκεο, θιπ. 
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Εικόνα 5.2: Ενζργεια ςυςτιματοσ ςυναρτιςει του υπολογιςτικοφ χρόνου 
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θαη αληαιιαγή κέξνπο ηεο ελδνκνξηαθήο ζπληζηψζαο ηεο κε ηε δηακνξηαθή. Γελη-
θά, ε ελέξγεηα ησλ ζπζηεκάησλ εμηζνξξνπεί ζρεηηθά γξήγνξα, ελψ ν φγθνο ρξεη-

άδεηαη πεξηζζφηεξν ρξφλν. Αλ θαη ηα ζπζηήκαηα απνηεινχληαη απφ αιπζίδεο δηα-
θνξεηηθνχ κήθνπο, ε ζπλνιηθή ελέξγεηα (θαη νη επηκέξνπο ζπληζηψζεο ηεο), θα-

ζψο θαη ν φγθνο ζηελ ηζνξξνπία είλαη κε πνιχ θαιή πξνζέγγηζε αλάινγα ηνπ κε-
γέζνπο ηνπ ζπζηήκαηνο, αθνχ πξφθεηηαη γηα εθηαηηθέο πνζφηεηεο (εηθ. 5.2).  

Τα πνζνζηά απνδνρήο ησλ θηλήζεσλ MC ζηελ ηζνξξνπία θαίλνληαη ζηνλ 

παξαθάησ πίλαθα (πηλ. 5.2β). Παξαηεξείηαη ζεκαληηθή κείσζε ζηελ απνδνρή ηεο 
VF θαζψο απμάλεηαη ην κέγεζνο ηνπ ζπζηήκαηνο, γεγνλφο πνπ ζα κπνξνχζε λα 
αληηζηαζκηζηεί ελ κέξεη κε θαηάιιειε κείσζε ηνπ ΔVmax. Δπίζεο, κε ηελ αχμεζε 

ηνπ κήθνπο ησλ αιπζίδσλ κεηψλεηαη ην πνζνζηφ απνδνρήο ηεο δηακνξηαθήο θί-
λεζεο αιιαγήο ηεο ζπλδεηηθφηεηαο (DB), ελψ απμάλνληαη ηα πνζνζηά απνδνρήο 

ησλ ελδνκνξηαθψλ θηλήζεσλ (IDR, IEB). Τα πνζνζηά απνδνρήο ησλ ππφινηπσλ 
θηλήζεσλ δελ εκθαλίδνπλ αμηνζεκείσηεο κεηαβνιέο. 

ύζηημα 20 500 15 1000 10 2000 5 5000 3 10000 

REP [%] 8 8 8 8 8 

ROT [%] 18 18 18 18 18 

FLIP [%] 78 78 78 78 78 

VF [%] 20 14 10 6 4 

CONROT [%] 8 8 8 8 8 

DB [%] 0.0005 0.0005 0.0005 0.0005 0.0004 

IDR [%] 0.0004 0.0005 0.0005 0.0006 0.0006 

IEB [%] 0.13 0.13 0.14 0.16 0.17 

Πίνακασ 5.2β: Ποςοςτά αποδοχισ των κινιςεων MC 

 Αμίδεη λα ηνληζηεί φηη, αλ θαη κεγάια πνζνζηά απνδνρήο ησλ θηλήζεσλ MC 
είλαη γεληθά επηζπκεηά, απηά δελ είλαη αξθεηά απφ κφλα ηνπο πξνθεηκέλνπ λα ε-
θηηκεζεί ε ηαρχηεηα εμηζνξξφπεζεο ελφο κνξηαθνχ ζπζηήκαηνο, θαζψο ζπκπεξη-

ιακβάλνπλ θαη πηζαλέο παιηλδξνκήζεηο ζε πξνεγνχκελεο απεηθνλίζεηο πνπ δε 
ζπκβάιινπλ ζηελ πνξεία πξνο ηελ ηζνξξνπία. Έηζη, γηα ηελ ηθαλφηεηα εμηζνξξφ-

πεζεο ησλ κνξηαθψλ ζπζηεκάησλ ελφο αιγφξηζκνπ MC ζπλήζσο ρξεζηκνπνηνχ-
ληαη θαηάιιεια νξηζκέλεο ζπλαξηήζεηο ηνπ ρξφλνπ (§5.3). 
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5.3 Τπολογιζηική απόδοζη 

Μέηξν ηεο ηαρχηεηαο κηαο πξνζνκνίσζεο απνηειεί ε κέζε ηεηξαγσληθή 

κεηαηφπηζε ησλ θέληξσλ κάδαο ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ, θαη νη ζπλαξηήζεηο 
απηνζπζρέηηζεο πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ κνλαδηαίσλ δηαλπζκάησλ ζηε δηεχζπλζε 

ησλ δεζκψλ θαη ησλ δηαλπζκάησλ πνπ ζπλδένπλ ηα άθξα ησλ αιπζίδσλ. 

5.3.1 Μέζη ηεηπαγυνική μεηαηόπιζη  

Η κέζε ηεηξαγσληθή κεηαηφπηζε ησλ θέληξσλ κάδαο ησλ πνιπκεξηθψλ α-

ιπζίδσλ (Mean Square Displacement, MSD) ραξαθηεξίδεη ην ξπζκφ απνκάθξπλ-
ζεο απφ κηα αξρηθή απεηθφληζε. Έηζη, έλα ζχζηεκα εθηφο ηζνξξνπίαο κε κεγάιν 

MSD αλακέλεηαη λα ζπγθιίλεη γξήγνξα ζηελ ηζνξξνπία, ελψ φηαλ εμηζνξξνπήζεη 
αλακέλεηαη λα θηλείηαη γξήγνξα ζαξψλνληαο απνηειεζκαηηθά ηελ πεξηνρή ηνπ 
ρψξνπ ησλ απεηθνλίζεσλ πνπ αληηζηνηρεί ζηελ ηζνξξνπία.  

 Σε αληίζεζε κε ηε κνξηαθή δπλακηθή, φπνπ ην MSD (θη επνκέλσο ν ζπληε-
ιεζηήο δηάρπζεο) κεηψλεηαη κε ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ, ζηηο πξνζνκνηψζεηο MC 

παξαηεξείηαη ζεκαληηθή αχμεζε (εηθ. 5.3): ην γεγνλφο απηφ νθείιεηαη θπξίσο ζηηο 
θηλήζεηο κεηαβιεηήο ζπλδεηηθφηεηαο (θαη εηδηθά ηε DB) ησλ νπνίσλ ε απνδνηηθφ-
ηεηα απμάλεη κε ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ, θαζηζηψληαο ηηο θηλήζεηο απηέο απαξαί-

ηεηεο γηα ηελ εμηζνξξφπεζε ζπζηεκάησλ κε αιπζίδεο κεγάινπ κήθνπο, ελψ βέ-
βαηα ζηηο απιέο θηλήζεηο MC ζπκβαίλεη αθξηβψο ην αληίζεην. Δπίζεο, αμίδεη λα 

ζεκεησζεί φηη ζην ρξφλν21 πνπ δηαξθεί κηα ηππηθή πξνζνκνίσζε, νη αιπζίδεο 
„δηαρένληαη‟ ζε κία απφζηαζε πνπ είλαη αξθεηέο θνξέο κεγαιχηεξε απφ ηηο δηα-
ζηάζεηο ηνπο θαη ζεκαληηθά κεγαιχηεξε απφ απηή πνπ είρε κεηξεζεί ζε πξνεγνχ-

κελεο πξνζνκνηψζεηο κνλνδηάζπαξησλ πνιπκεξηθψλ ηεγκάησλ PE [9]. 

 Ο ππνινγηζκφο ηνπ MSD γίλεηαη κεηά ηελ νινθιήξσζε θάζε πξνζνκνίσ-

ζεο κε ηε βνήζεηα ελφο δπαδηθνχ αξρείνπ πνπ δεκηνπξγείηαη θαηά ηε δηάξθεηά ηεο 
θαη πεξηέρεη ηηο ζέζεηο ησλ θέληξσλ κάδαο ησλ αιπζίδσλ αλά ηαθηά πξνθαζνξη-
ζκέλα ρξνληθά δηαζηήκαηα22. Ο κέζνο φξνο (rcm(t)-rcm(0))2  ιακβάλεηαη πάλσ ζε 

φιεο ηηο αιπζίδεο ηνπ ζπζηήκαηνο θαη ζε φια ηα ζηηγκηφηππα πνπ απέρνπλ κε-
ηαμχ ηνπο ρξνληθφ δηάζηεκα t. Γηα ηε δεκηνπξγία ηνπ αξρείνπ απνζήθεπζεο ησλ 

ζηηγκηφηππσλ απαηηείηαη ε πξνζζήθε θαηάιιεινπ θψδηθα πνπ ππνινγίδεη ηηο ζπ-
ληεηαγκέλεο ησλ θέληξσλ κάδαο ησλ αιπζίδσλ, αθνχ απηέο πξψηα „μεηπιηρζνχλ‟ 

                                                 
21

 Γηα κηα αθξηβέζηεξε ζύγθξηζε ηεο κέζεο ηεηξαγσληθήο κεηαηόπηζεο ησλ θέληξσλ κάδαο πνιπ-
κεξηθώλ αιπζίδσλ δηάθνξσλ κεθώλ ζα έπξεπε λα γίλεη αλαγσγή ηνπ ππνινγηζηηθνύ ρξόλνπ ζε 
ζπζηήκαηα ίδηνπ κεγέζνπο θαη βέβαηα λα ρξεζηκνπνηεζνύλ ηα ίδηα πνζνζηά επηρεηξνύκελσλ θη-
λήζεσλ MC ζε όιεο ηηο πξνζνκνηώζεηο. Πάλησο, ε ζπλνιηθή εηθόλα ηεο εμάξηεζεο ηνπ MSD α-
πό ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ δελ αιιάδεη ζεκαληηθά από απηή ηεο εηθ. 5.3. 
22

 Σηελ πξάμε, επεηδή ν ππνινγηζηηθόο ρξόλνο εμαξηάηαη θαη από παξάγνληεο πνπ δελ έρνπλ ζρέ-
ζε κε ηελ πξνζνκνίσζε, είλαη αζθαιέζηεξν ηα ζηηγκηόηππα λα θαηαγξάθνληαη αλά πξνθαζνξη-
ζκέλν αξηζκό θηλήζεσλ MC πνπ ηειηθά αλάγεηαη ζηνλ αληίζηνηρν κέζν ρξόλν πνπ κεζνιαβεί. 
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κε βάζε ηηο πεξηνδηθέο νξηαθέο ζπλζήθεο (εηθ. 5.1β). 

 

Εικόνα 5.3: Μζςθ τετραγωνικι μετατόπιςθ του κζντρου μάηασ των πολυμερικϊν 

αλυςίδων ςυναρτιςει του υπολογιςτικοφ χρόνου 

Δπίζεο, ρξεηάδεηαη λα πξνζηεζεί θαηάιιεινο θψδηθαο ζην ηέινο θάζε απν-

δεθηήο θίλεζεο MC πνπ κεηαβάιεη ηε ζέζε ηνπ πξψηνπ αηφκνπ κηαο αιπζίδαο, ν 
νπνίνο λα ελεκεξψλεη έλαλ πίλαθα πνπ απνζεθεχεη θαηά πφζα θνπηηά, ζε θάζε 

δηάζηαζε, απέρνπλ ηα θνπηηά φπνπ βξίζθνληαη ηα αξρηθά άηνκα ησλ αιπζίδσλ α-
πφ ην (θεληξηθφ) θνπηί ηεο πξνζνκνίσζεο (εηθ. 3.3). Έηζη, ην θνπηί ηεο πξνζνκνί-
σζεο έρεη ζπληεηαγκέλεο (0, 0, 0), ελψ ηα ππφινηπα θνπηηά (ix, iy, iz), φπνπ ix, iy, iz 

αθέξαηνη αξηζκνί. Δηδηθά ζε κία απνδεθηή DB αθνινπζείηαη ε εμήο δηαδηθαζία: 
πξηλ ηελ αλαλέσζε ησλ ζπληεηαγκέλσλ μεηπιίγνληαη νη δχν αιπζίδεο πνπ ζπκκε-
ηέρνπλ ζηελ θίλεζε απφ ηελ αξρή ηνπο κέρξη ηα ζηαζεξά άηνκα i, j2 θαη απνζε-

θεχνληαη πξνζσξηλά νη ζπληεηαγκέλεο ησλ ηειεπηαίσλ, θαηφπηλ αλαλεψλνληαη νη  

ζπληεηαγκέλεο ησλ αηφκσλ πνπ κεηαθηλήζεθαλ, θαη ηέινο νη αιπζίδεο μεηπιίγν-
ληαη απφ ηα ζηαζεξά άηνκα i, j2 πξνο ηα πίζσ κέρξη ηελ αξρή ηνπο, νπφηε ππνιν-

γίδνληαη νη λέεο ζπληεηαγκέλεο ησλ θνπηηψλ ζηα νπνία αλήθνπλ ηα αξρηθά άηνκα 

ησλ δχν αιπζίδσλ. Με αλάινγν ηξφπν ππνινγίδεηαη ην θνπηί φπνπ αλήθεη ην αξ-
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ρηθφ άηνκν ηεο αιπζίδαο κεηά απφ κηα απνδεθηή θίλεζε IEB ζηελ πεξίπησζε 
πνπ ην ζηαζεξφ άηνκν είλαη ην ηειεπηαίν άηνκν ηεο αιπζίδαο.  

5.3.2 ςναπηήζειρ αςηοζςζσέηιζηρ 

 Η πηψζε ησλ ζπλαξηήζεσλ απηνζπζρέηηζεο (autocorrelation functions, 

ACFs) κε ηνλ ππνινγηζηηθφ ρξφλν απνηειεί κέηξν ηεο ηαρχηεηαο κε ηελ νπνία α-
πνζπζρεηίδνληαη ηα αληίζηνηρα κεγέζε, δειαδή πφζν γξήγνξα ην ζχζηεκα „με-
ρλάεη‟ ηελ αξρηθή ηνπ απεηθφληζε. Η ρξνληθή εμέιημε ηεο ζπλάξηεζεο απηνζπζρέ-
ηηζεο πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ κνλαδηαίσλ δηαλπζκάησλ u ζηελ θαηεχζπλζε ησλ 

δεζκψλ (εηθ. 5.4α) δίλεη κηα εθηίκεζε ηεο ηαρχηεηαο εμηζνξξφπεζεο ηνπηθψλ ρα-

ξαθηεξηζηηθψλ ηνπ ζπζηήκαηνο, ελψ ε πηψζε ηεο ζπλάξηεζεο απηνζπζρέηηζεο 
πξνζαλαηνιηζκνχ ησλ κνλαδηαίσλ δηαλπζκάησλ u ζηελ θαηεχζπλζε ησλ δηαλπ-

ζκάησλ απφ άθξν ζε άθξν ησλ αιπζίδσλ (εηθ. 5.4β) αλαθέξεηαη ζηελ εμηζνξξφ-
πεζε ραξαθηεξηζηηθψλ δηακφξθσζεο κεγάινπ κήθνπο. 

 Παξαηεξνχκε ζεκαληηθά γξεγνξφηεξε απνζπζρέηηζε ζηα κεγαιχηεξα ζπ-

ζηήκαηα κε ηηο καθξχηεξεο αιπζίδεο (εηθ. 5.4) θαη αξθεηά γξεγνξφηεξε απφ απηή 
πνπ είρε πξνθχςεη απφ πξνζνκνηψζεηο παξφκνησλ ζπζηεκάησλ [9]. Σηελ πεξί-

πησζε ησλ δηαλπζκάησλ απφ άθξν ζε άθξν ησλ αιπζίδσλ, απηφ νθείιεηαη θαη 
πάιη ζηελ αχμεζε ηεο απνδνηηθφηεηαο ησλ θηλήζεσλ DB θαη IEB ζηα ζπζηήκαηα 
κε αιπζίδεο κεγάινπ κήθνπο, ελψ γηα ηα δηαλχζκαηα ησλ δεζκψλ, φπνπ ε απν-

ζπζρέηηζε είλαη αθφκε ηαρχηεξε, θχξην ξφιν, εθηφο βέβαηα απφ ηηο CONROT θαη 
FLIP, παίδεη ε REP23. Μία αξλεηηθή απηνζπζρέηηζε ζα ζήκαηλε νπζηαζηηθά ηάζε 

γηα αληίζεην πξνζαλαηνιηζκφ ησλ δηαλπζκάησλ θη επνκέλσο δελ έρεη λφεκα (ζφ-
ξπβνο), νπφηε νη θακπχιεο απνθφπηνληαη ζην ζεκείν κεδεληζκνχ ηνπο.  

 Ο ππνινγηζκφο ησλ ζπλαξηήζεσλ απηνζπζρέηηζεο γίλεηαη κεηά ηελ νιν-

θιήξσζε θάζε πξνζνκνίσζεο απφ ηα ζηηγκηφηππα ησλ ζπληεηαγκέλσλ ησλ αληί-
ζηνηρσλ δηαλπζκάησλ πνπ θαηαγξάθνληαη αλά πξνθαζνξηζκέλν αξηζκφ θηλήζε-

σλ MC, αθνχ πξψηα „μεηπιηρζνχλ‟ νη αιπζίδεο κε βάζε ηηο πεξηνδηθέο νξηαθέο 
ζπλζήθεο. Ο κέζνο φξνο <(u(t) u(0)> ιακβάλεηαη πάλσ ζε φια ηα ζηηγκηφηππα 

πνπ απέρνπλ κεηαμχ ηνπο κέζν ρξνληθφ δηάζηεκα t πνπ απαηηείηαη γηα ηνλ πξν-

θαζνξηζκέλν αξηζκφ θηλήζεσλ ηεο δεηγκαηνιεςίαο, θαη ζε φινπο ηνπο δεζκνχο 
ηνπ ζπζηήκαηνο ζηελ πξψηε πεξίπησζε (εηθ. 5.4α), ελψ ζε φιεο ηηο αιπζίδεο ηνπ 

ζπζηήκαηνο ζηε δεχηεξε (εηθ. 5.4β). 

                                                 
23

 Μία θίλεζε εξππζκνύ αξθεί γηα λα κεηαβάιιεη όινπο ηνπο δεζκνύο κηαο αιπζίδαο, εθόζνλ γηα 
ηελ αξίζκεζή ηνπο ρξεζηκνπνηείηαη ην ηνπηθό ζύζηεκα ζπληεηαγκέλσλ ηνπ Flory, θη επνκέλσο 
ζηα ζπζηήκαηα κε ιίγεο αιπζίδεο κεγάινπ κήθνπο έρεη κεγαιύηεξν αληίθηππν. Είλαη βέβαηα δπ-
λαηό ν θάζε δεζκόο λα ζεσξεζεί σο κηα αλεμάξηεηε νληόηεηα πνπ παξακέλεη ίδηα όπνηα άηνκα θη 
αλ ζπλδέεη. Σε απηή ηελ πεξίπησζε ε εμηζνξξόπεζε ησλ ηνπηθώλ ραξαθηεξηζηηθώλ γίλεηαη νινέ-
λα θαη πην αξγή θαζώο απμάλεη ην κέγεζνο ηνπ ζπζηήκαηνο θαη κάιηζηα κπνξεί λα απαηηεί ζεκα-
ληηθά κεγαιύηεξν ρξόλν ζε ζρέζε κε ηελ εμηζνξξόπεζε ραξαθηεξηζηηθώλ δηακόξθσζεο κεγάινπ 
κήθνπο ζηελ πεξίπησζε πνιύ κεγάισλ ζπζηεκάησλ [2]. 
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Εικόνα 5.4: Χρονικι εξζλιξθ των ςυναρτιςεων αυτοςυςχζτιςθσ προςανατολιςμοφ 
των διανυςμάτων (α) των δεςμϊν και (β) από άκρο ςε άκρο των αλυςίδων 

Τα νινθιεξψκαηα ησλ ζπλαξηήζεσλ απηνζπζρέηηζεο 

 
0

(5.1)(0) ( )                                                                         t dtu u  

δίλνπλ ηνπο ραξαθηεξηζηηθνχο ρξφλνπο απνζπζρέηηζεο (decorrelation 
times) ηdec,bond θαη ηdec,end ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ δηακφξθσζεο κηθξνχ θαη κεγάινπ 
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κήθνπο αληίζηνηρα. Μάιηζηα ν κεγαιχηεξνο απφ απηνχο ηdec = max{ηdec,bond, ηdec,end} 
(=ηdec,end), αλ ππνινγηζηεί ζε αξηζκφ θηλήζεσλ MC, κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζηηο 

επφκελεο πξνζνκνηψζεηο σο ην θαηάιιειν δηάζηεκα γηα ηε ιήςε αζπζρέηηζησλ 
κεηαμχ ηνπο ζηηγκηφηππσλ πνπ ζα ρξεζηκνπνηεζνχλ γηα ηνλ ππνινγηζκφ ησλ κέ-

ζσλ φξσλ πνπ εθθξάδνπλ ηηο ηδηφηεηεο ηνπ ζπζηήκαηνο ζε ηζνξξνπία (πηλ. 5.3).  

ύζηημα 20 500 15 1000 10 2000 5 5000 3 10000 

τdec, bond [106 κινήζειρ] 15 13 9 4 2 

τdec, end [106 κινήζειρ] 30 22 12 5 2 

τdec [106 κινήζειρ] 30 22 12 5 2 

Πίνακασ 5.3: Χαρακτθριςτικοί χρόνοι αποςυςχζτιςθσ 

5.4 Θεπμοδςναμικέρ ιδιόηηηερ και σαπακηηπιζηικά δομήρ και διαμόπθυζηρ 

 Γηα ηελ εμαγσγή ησλ ζεξκνδπλακηθψλ ηδηνηήησλ ηνπ ζπζηήκαηνο ζε θαηά-

ζηαζε ηζνξξνπίαο, θαζψο θαη ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ δνκήο θαη δηακφξθσζεο ησλ 
πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ, αθνινπζεί έλαο δεχηεξνο θχθινο πξνζνκνηψζεσλ. Ο 

ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ θηλήζεσλ πνπ ρξεζηκνπνηνχληαη γηα ηελ εμηζνξξφπεζε 
ησλ ζπζηεκάησλ θαη ηελ εμαγσγή ησλ ηδηνηήησλ δίλεηαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα 
(πηλ. 5.4). Η ζπλνιηθή δηάξθεηα ησλ πξνζνκνηψζεσλ μεπεξλάεη ηνλ έλα κήλα. 

ύζηημα 20 500 15 1000 10 2000 5 5000 3 10000 

Δξιζοππόπηζη  
[109 κινήζειρ] 

2 2.25 3 3.75 4.5 

Δξαγυγή ιδιοηήηυν 

[109 κινήζειρ] 
10 10 10 10 10 

ύνολο               
[109 κινήζειρ] 

12 12.25 13 13.75 14.5 

Πίνακασ 5.4: Συνολικόσ αρικμόσ κινιςεων MC 
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5.4.1 Ογκομεηπικέρ και θεπμοδςναμικέρ ιδιόηηηερ 

 Η ππθλφηεηα ησλ πνιπκεξηθψλ ζπζηεκάησλ ππνινγίδεηαη απφ ην κέζν φ-

γθν ηνπο. Η εμάξηεζε απφ ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ αθνινπζεί κε θαιή πξνζέγγη-
ζε κηα ππεξβνιηθή ζπλάξηεζε κε παξάκεηξν ηε ζεξκνθξαζία Τ: 

0

(5.2)
( )

( , )                                                                      
( )

1

T
N T

a T

N

 

Σηα ζπζηήκαηα πνπ κειεηάκε, φκσο, εδψ, ε ππθλφηεηα βξίζθεηαη πνιχ θνληά 

ζηελ νξηαθή ππθλφηεηα γηα αιπζίδεο άπεηξνπ ΜΒ ρ  = (0.783±0.002)g/cm3, ε ν-

πνία πξνθχπηεη απφ ηελ πξνζαξκνγή ηεο ππεξβνιηθήο θακπχιεο ηεο ζρέζεο 

(5.2) ζηα δεδνκέλα ησλ πξνζνκνηψζεσλ (εηθ. 5.5). Αλ θαη ην κνξηαθφ κνληέιν 
πνπ ρξεζηκνπνηείηαη έρεη ηελ ηάζε λα ππεξεθηηκά ιίγν ηελ ππθλφηεηα, ε απφθιη-
ζε απφ ηελ πεηξακαηηθή ηηκή ρ (448Κ) = 0.766g/cm3 είλαη κφιηο 2% [22]. 

 

Εικόνα 5.5: Πυκνότθτα ςυναρτιςει του μικουσ των αλυςίδων 

 Ο ζπληειεζηήο ηεο ηζφζεξκεο ζπκπηεζηφηεηαο κT ππνινγίδεηαη απφ ηηο 

δηαθπκάλζεηο ηνπ φγθνπ κε βάζε ηε ζρέζε: 
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22

B

(5.3)
1 1

,                                    T

T

V VdV

V dP V k T
  

Γηα ην κηθξφηεξν ζχζηεκα πξνθχπηεη κT  = 1.1 10-9Pa-1, ζε εμαηξεηηθή ζπκθσλία 

κε ην πεηξακαηηθφ απνηέιεζκα κT  = 1.15 10-9Pa-1 [19]. 

Η ζπλεθηηθή ελέξγεηα (cohesive energy) Ecoh ησλ ζπζηεκάησλ είλαη ε ελέξ-

γεηα πνπ πξέπεη λα δαπαλεζεί πξνθεηκέλνπ ηα κφξηα λα δηαρσξηζηνχλ ζε άπεηξε 
απφζηαζε κεηαμχ ηνπο: 

coh intra tot LJ,intra LJ LJ,inter (5.4)                             E E E E E E  

Αθνχ ε (κέζε) ζπλνιηθή κε δεζκηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο δίλεηαη ζην ηέινο 

ηεο πξνζνκνίσζεο, αξθεί λα ππνινγηζηεί ε ελδνκνξηαθή ζπληζηψζα ηεο, αθνχ 
βέβαηα „μεηπιηρζνχλ‟ νη αιπζίδεο θάζε απεηθφληζεο κε βάζε ηηο πεξηνδηθέο ζπλζή-
θεο. Τα απνηειέζκαηα θαίλνληαη ζηνλ παξαθάησ πίλαθα (πηλ. 5.5).  

ύζηημα 
|Ecoh| 

[kcal/mol] 

δEcoh 

[kcal/mol] 

δ 

[cal1/2/cm3/2] 

δδ 

[cal1/2/cm3/2] 

C500 406 3 6.72 0.07 

C1000 809 5 6.71 0.06 

C2000 1607 11 6.70 0.07 

C5000 3972 27 6.66 0.06 

C10000 7965 60 6.67 0.07 

Πίνακασ 5.5: Συνεκτικι ενζργεια και παράμετροσ διαλυτότθτασ 

 Πξνθεηκέλνπ έλα πιηθφ λα δηαιπζεί, πξέπεη πξψηα λα ππεξληθεζνχλ νη δη-
ακνξηαθέο (ζπλεθηηθέο) δπλάκεηο θαη ηα κφξηά ηνπ λα δηαρσξηζηνχλ κεηαμχ ηνπο 

απφ ηα κφξηα ηνπ δηαιχηε. Ο J. H. Hildebrand πξφηεηλε ηελ παξάκεηξν δηαιπηφ-
ηεηαο (solubility parameter) δ πνπ νξίδεηαη σο ε ηεηξαγσληθή ξίδα ηεο ππθλφηε-

ηαο ηεο ζπλεθηηθήο ελέξγεηαο, θη επνκέλσο είλαη εληαηηθφ κέγεζνο: 
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coh
(5.5)                                                                                  

m

E

V
 

φπνπ Vm ν γξακκνκνξηαθφο φγθνο. Η παξάκεηξνο δηαιπηφηεηαο απνηειεί έλα κέ-

ηξν ηεο δηαιπηφηεηαο κε πνιηθψλ πιηθψλ, φπσο πνιιά πνιπκεξή (PE). Υιηθά κε 

παξφκνηεο ηηκέο δηαιπηφηεηαο είλαη πηζαλφλ αλακείμηκα κεηαμχ ηνπο. Γηα ην πνιπ-
αηζπιέλην είλαη δ=7.7 – 8.4cal1/2/cm3/2 ζε ζεξκνθξαζία δσκαηίνπ [25], ελψ ε πα-

ξάκεηξνο δηαιπηφηεηαο κεηψλεηαη κε αχμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο. Απφ ηηο πξνζν-
κνηψζεηο πξνθχπηεη δ 6.7cal1/2/cm3/2 γηα T=450K (πηλ. 5.5). 

5.4.2 Υαπακηηπιζηικά διαμόπθυζηρ ηυν αλςζίδυν 

 Τν ηεηξάγσλν ηεο απφζηαζεο ησλ άθξσλ κηαο αιπζίδαο R2 (ζρ. 5.6α) θαη 
ε γπξνζθνπηθή αθηίλα Rg πνπ νξίδεηαη σο ε κέζε ηηκή ηεο απφζηαζεο ησλ αηφ-

κσλ κηαο αιπζίδαο απφ ην θέληξν κάδαο ηεο (ζρ. 5.6β), απνηεινχλ ραξαθηεξηζηη-
θά κεγέζε ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ: 

at

at at

2
2

1

22

g cm cm

1 1at at

(5.6α)

(5.6β)

                                                                        

1 1
,                                       

N

N N

i i

i i

R

R
N N

r r

r r r r
 

φπνπ ri ην δηάλπζκα ζέζεο ηνπ αηφκνπ i = 1,2, …Nat. Οη κέζνη φξνη R2 , Rg
2  

ιακβάλνληαη κεηά ην ηέινο ηεο πξνζνκνίσζεο πάλσ ζε φιεο ηηο αιπζίδεο ηνπ 
ζπζηήκαηνο θαη ζε φιεο ηηο απεηθνλίζεηο πνπ έρνπλ απνζεθεπηεί, αθνχ βέβαηα 
„μεηπιηρζνχλ‟ θαη πάιη νη αιπζίδεο κε βάζε ηηο πεξηνδηθέο νξηαθέο ζπλζήθεο . 

 Σχκθσλα κε ηελ ππφζεζε ηνπ P. J. Flory (random coil hypothesis), νη δηα-
κνξθψζεηο ησλ αιπζίδσλ ζην πνιπκεξηθφ ηήγκα πξέπεη λα είλαη αδηαηάξαθηεο  

(unperturbed), δειαδή παξφκνηεο κε απηέο ησλ απνκνλσκέλσλ αιπζίδσλ πνπ π-
πφθεηληαη κφλν ζε ηνπηθέο αιιειεπηδξάζεηο 24. Γηα αδηαηάξαθηεο αιπζίδεο κεγά-
ινπ κήθνπο, φπσο απηέο πνπ πξνζνκνηψλνπκε εδψ, θαη κε βάζε ην κνληέιν πε-

ξηζηξνθηθψλ ηζνκεξηθψλ θαηαζηάζεσλ (Rotational Isomeric State model) πνπ 
πξνζεγγίδεη ηα πξαγκαηηθά πνιπκεξή, ηζρχεη ε ζρέζε: 

                                                 
24

 Μνξηαθέο πξνζνκνηώζεηο πνιπκεξηθώλ ηεγκάησλ PE ζε αηνκηζηηθό επίπεδν επηβεβαηώλνπλ 
ηελ ππόζεζε ηνπ Flory, ζπγθξίλνληαο ραξαθηεξηζηηθά δηακόξθσζεο κε απηά ησλ αληίζηνηρσλ α-
πνκνλσκέλσλ αιπζίδσλ πνπ ππόθεηληαη ζηα ίδηα αθξηβώο δπλακηθά, αλ εμαηξεζνύλ νη δηακνξηα-
θέο αιιειεπηδξάζεηο θαη νη κε δεζκηθέο ελδνκνξηαθέο αιιειεπηδξάζεηο αηόκσλ πνπ απέρνπλ πε-
ξηζζόηεξν από 4 δεζκνύο [23]. 
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2 2

at (5.7α)( 1)                                                              R C N l  

φπνπ ν ραξαθηεξηζηηθφο ιφγνο C  απνηειεί κέηξν ηεο δπζθακςίαο ηεο αιπζίδαο 

θαη εμαξηάηαη απφ ηε θχζε ησλ ηνπηθψλ αιιειεπηδξάζεσλ πνπ θαζνξίδνληαη α-

πφ ηε ρεκηθή δνκή ησλ αηφκσλ. Δπίζεο, γηα αδηαηάξαθηεο καθξηέο αιπζίδεο η-
ζρχεη ε ζρέζε: 

2 2

g (5.7β)
1

                                                                             
6

R R  

 

Εικόνα 5.6: Χαρακτθριςτικόσ λόγοσ των αλυςίδων ςυναρτιςει του αντιςτρόφου του 

αρικμοφ των δεςμϊν 

 Απφ ηε κέζε ηηκή ηνπ ηεηξαγψλνπ ηεο γπξνζθνπηθήο αθηίλαο πνπ πξνθχ-

πηεη απφ ηηο πξνζνκνηψζεηο, κε βάζε ηηο ζρέζεηο (5.7α,β), ππνινγίδεηαη έλαο ρα-
ξαθηεξηζηηθφο ιφγνο γηα θάζε κήθνο αιπζίδαο. Βέβαηα, επεηδή ηα κήθε ησλ αιπ-

ζίδσλ είλαη κεγάια ζε φια ηα ζπζηήκαηα ησλ πξνζνκνηψζεσλ, νη ραξαθηεξηζηη-
θνί ιφγνη πνπ ππνινγίδνληαη βξίζθνληαη πνιχ θνληά ζηελ νξηαθή ηηκή C  γηα αιπ-

ζίδεο άπεηξνπ κήθνπο. Δπίζεο, ζεκεηψλεηαη φηη ρξεζηκνπνηνχκε ην Rg
2 , δηφηη ν 

ππνινγηζκφο ηνπ είλαη πην αθξηβήο (πεξηέρεη κηθξφηεξν ζθάικα) απφ ηνλ αληί-

ζηνηρν ππνινγηζκφ ηνπ R2 . Σρεδηάδνληαο ηελ επζεία CNat = f(1/(Nat-1)) θαη πξν-

εθηείλνληάο ηελ, παίξλνπκε ηελ ηηκή ηνπ C  = 8.55 ± 0.08 ζηελ ηνκή ηεο κε ηνλ 
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θάζεην άμνλα (εηθ. 5.6), ε νπνία βξίζθεηαη ζε θαιή ζπκθσλία κε ηηο λεφηεξεο πεη-
ξακαηηθέο κεηξήζεηο πνπ δίλνπλ C (400K)25 = 8.7 – 10.5 [24]. 

 Δπίζεο, σο κέηξν επθακςίαο ησλ αιπζίδσλ, ρξεζηκνπνηείηαη θαη ην ραξα-
θηεξηζηηθφ κήθνο δπζθακςίαο ξp (persistence length) πνπ νξίδεηαη σο ε κέζε ηηκή 

ηνπ αζξνίζκαηνο ησλ πξνβνιψλ φισλ ησλ δεζκψλ j  i πάλσ ζην δεζκφ i πνπ 

απέρεη αξθεηά απφ ηα άθξα κηαο αιπζίδαο άπεηξνπ κήθνπο. Έηζη, απφ ηε κέζε ηη-
κή ηεο πξνβνιήο ηνπ απφ άθξν ζε άθξν δηαλχζκαηνο R ζηε δηεχζπλζε ηνπ πξψ-

ηνπ δεζκνχ, πάλσ ζε φιεο ηηο αιπζίδεο θαη ζε φιεο ηηο απεηθνλίζεηο ηνπ ζπζηήκα-
ηνο, πξνθχπηεη ξp = (7.4 ± 0.4)Å ζε θαιή ζπκθσλία κε ην απνηέιεζκα ξp(450Κ) = 
7.126Å άιισλ πξνζνκνηψζεσλ ζπζηεκάησλ κε αιπζίδεο κηθξφηεξνπ κήθνπο 

[26]. Δπίζεο, ην ραξαθηεξηζηηθφ κήθνο δπζθακςίαο κπνξεί λα πξνθχςεη απφ ην 
ραξαθηεξηζηηθφ ιφγν ζην φξην ησλ αιπζίδσλ άπεηξνπ κήθνπο κε βάζε ηε ζρέζε 
[13]: 

at

2

2

at

(5.8)1 1                                  
2 ( 1) 2

p

N

Rl l
C

N l  

θη επνκέλσο ξp = (7.35 ± 0.06)Å, ζε πιήξε ζπκθσλία κε ην παξαπάλσ απνηέιε-

ζκα. 

 

Εικόνα 5.7: Περίγραμμα πολυμερικισ αλυςίδασ και μοναδιαία διανφςματα ςτθ 

διεφκυνςθ των ψευδοδεςμϊν 

                                                 
25

 Η αύμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο έρεη σο απνηέιεζκα ηελ αύμεζε ησλ δηακνξθώζεσλ gauche θαη 
θαηά ζπλέπεηα ηε ζπξξίθλσζε ησλ δηαζηάζεσλ ησλ πνιπκεξηθώλ αιπζίδσλ.  
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 Σχκθσλα κε ηελ ππφζεζε ηνπ Flory (ideality hypothesis), ζηα πνιπκεξηθά 
ηήγκαηα κεγάινπ ΜΒ απνπζηάδεη ε κλήκε κεγάιεο θιίκαθαο κήθνπο, κε απνηέιε-

ζκα λα παξνπζηάδνπλ ηδηφηεηεο δηακφξθσζεο ηπραίνπ πεξίπαηνπ. Απηφ ζπλεπά-
γεηαη φηη ε ζπλάξηεζε ζπζρέηηζεο P(s) ηνπ πξνζαλαηνιηζκνχ δχν δηαλπζκάησλ 

δεζκψλ κηαο αιπζίδαο πνπ απέρνπλ κεηαμχ ηνπο s άηνκα θζίλεη εθζεηηθά26 κε ην 
s (P(s)~e-b). Η ππφζεζε ηνπ Flory επηβεβαηψλεηαη κε πνιχ θαιή πξνζέγγηζε, ηνπ-

ιάρηζηνλ ζηελ πεξηνρή P(s)>0.1 (εηθ. 5.8). 

 

Εικόνα 5.8: Συςχζτιςθ προςανατολιςμοφ των διανυςμάτων των ψευδοδεςμϊν τθσ 

αλυςίδασ που ςχθματίηεται από τα ψευδοάτομα ςτα μζςα των δεςμϊν, ςυναρτιςει 
του αρικμοφ των ψευδοατόμων που μεςολαβοφν 

Σεκεηψλεηαη, φηη γηα ηελ εμάιεηςε ησλ αλσκαιηψλ ζηελ αξρή ηεο θακπχ-
ιεο, νη νπνίεο ζρεηίδνληαη κε ηα δπλακηθά θάκςεο ησλ γσληψλ θαη ζηξέςεο ησλ 
δίεδξσλ γσληψλ, ζηνλ ππνινγηζκφ ηεο ζπλάξηεζεο ζπζρέηηζεο ρξεζηκνπνηήζα-
κε ηα κνλαδηαία δηαλχζκαηα u ζηελ θαηεχζπλζε ησλ δηαλπζκάησλ πνπ ελψλνπλ 

ηα θέληξα δχν δηαδνρηθψλ δηαλπζκάησλ δεζκψλ (εηθ. 5.7). Θεσξνχκε δειαδή ηηο 
αιπζίδεο πνπ ζρεκαηίδνληαη απφ ηα Nat-1 ςεπδνάηνκα ζηα θέληξα ησλ δεζκψλ, 
ηα νπνία ζπλδένληαη κε Nat-2 ςεπδνδεζκνχο. Καηφπηλ, ππνινγίδνπκε ην κέζν φ-

                                                 
26

 Πην πξόζθαηα, παξνπζηάζηεθαλ ζεσξεηηθά επηρεηξήκαηα θαη αξηζκεηηθά απνηειέζκαηα πνπ 
δείρλνπλ κε εθζεηηθή πηώζε ηεο ζπλάξηεζεο ζπζρέηηζεο ηνπ πξνζαλαηνιηζκνύ ησλ δεζκώλ ζε 
επαξθώο κεγάιεο απνζηάζεηο (P(s)~s

-a
, a=-3/2) [27]. 
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ξν u(0) u(s)  πάλσ ζε φια ηα δηαλχζκαηα πνπ απέρνπλ κεηαμχ ηνπο s ςεπδνάην-

κα, ζε φιεο ηηο (ςεπδν)αιπζίδεο ηνπ ζπζηήκαηνο θαη ζε φιεο ηηο απεηθνλίζεηο πνπ 
έρνπλ απνζεθεπηεί. 

Η θιίζε ηεο ζπλάξηεζεο ζπζρέηηζεο ησλ ςεπδνδεζκψλ κεηψλεηαη ζε κε-

γάιεο απνζηάζεηο (εηθ. 5.8), απνθιίλνληαο έηζη απφ ηελ εθζεηηθή ζπκπεξηθνξά 
θαη πξνζεγγίδνληαο κε πνιχ θαιή αθξίβεηα ηελ πηψζε κε βάζε θάπνηα δ χλακε 
ηεο απφζηαζεο (P(s)~s-a). Η θαιχηεξε δπλαηή πξνζαξκνγή ηεο θακπχιεο ζην ζχ-
ζηεκα ησλ πνιπκεξηθψλ αιπζίδσλ C10000 επηηπγράλεηαη γηα a=-3.294, ηηκή πνπ α-

πέρεη πνιχ απφ ηελ ηηκή a=-1.5 πνπ έρεη πξνεγνπκέλσο αλαθεξζεί [27]. Βέβαηα, 
αμίδεη λα ζεκεησζεί φηη ε πεξηνρή P(s)<0.01, φπνπ αλακέλεηαη λα εκθαληζηεί ε 

πξνηεηλφκελε ζπκπεξηθνξά, δελ είλαη δπλαηφ λα κειεηεζεί ιφγσ ηνπ έληνλνπ ζν-

ξχβνπ. Αγλνψληαο ηε ζπκπεξηθνξά ζηηο κεγάιεο απνζηάζεηο, είλαη δπλαηφ λα 
ππνινγηζηεί ην ραξαθηεξηζηηθφ κήθνο ξ κε ην νπνίν θζίλεη ε ζπλάξηεζε ζπζρέηη-

ζεο ησλ ςεπδνδεζκψλ, πνιιαπιαζηάδνληαο ηνλ αληίζηξνθν ηνπ εθζέηε b επί ην 

κέζν κήθνο ησλ ςεπδνδεζκψλ: 

0 (5.9)sin                                                                              
2

l

b
 

φπνπ θ0=114° ε κέζε γσλία ησλ δεζκψλ. Η ηηκή ξ = (8.0 0.1)Å πνπ ππνινγίδεηαη 

βξίζθεηαη αξθεηά θνληά ζηελ ηηκή ηνπ ραξαθηεξηζηηθνχ κήθνπο δπζθακςίαο ξp 

πνπ ππνινγίζακε παξαπάλσ, θη επνκέλσο ε ζρέζε (5.9) ρξεζηκνπνηείηαη ζπρλά 
γηα ηελ εθηίκεζε ηνπ ξp. 

 Τέινο, ην ραξαθηεξηζηηθφ κήθνο δπζθακςίαο ξp ηζνχηαη κε ην κηζφ ηνπ κή-

θνπο Kuhn bK πνπ νξίδεηαη σο ην κέζν ηεηξάγσλν ηεο απφζηαζεο ησλ άθξσλ 

R2  δηα ηνπ κήθνπο πεξηγξάκκαηνο Lch ηεο αιπζίδαο ζην φξην πνιχ καθξηψλ αιπ-

ζίδσλ: 

2
1

K
0

(5.10)                                                               

sin
2

atN

ch

R C
b l

θL


 

Η ηηκή bK = (15.7 0.1)Å πνπ ππνινγίδεηαη κε βάζε ηε ζρέζε (5.10) βξίζθεηαη ζε 

θαιή ζπκθσλία κε ηελ ηηκή ηνπ ραξαθηεξηζηηθνχ κήθνπο δπζθακςίαο (εηδηθά κε 
ηνλ ππνινγηζκφ ηνπ απφ ηε ζρ. 5.9) θαη ζε εμαηξεηηθή ζπκθσλία κε ηελ ηηκή bK = 

(15.8 0.2)Å πνπ πξνθχπηεη κε απεπζείαο ππνινγηζκφ απφ ηηο απνζεθεπκέλεο α-

πεηθνλίζεηο ηνπ κεγαιχηεξνπ ζπζηήκαηνο πξνζνκνίσζεο. Η εθηίκεζε ηνπ κήθνπο 

Kuhn κηαο πνιπκεξηθήο αιπζίδαο είλαη ηδηαίηεξα ζεκαληηθή, αθνχ ηκήκαηα κή-
θνπο bK ζπκπεξηθέξνληαη σο ειεχζεξα ζπλδεδεκέλα (freely jointed), γεγνλφο πνπ 

απνηειεί ηε βάζε ησλ αδξνπνηεκέλσλ κνληέισλ. 



5.4 Θερμοδυναμικέσ ιδιότητεσ και χαρακτηριςτικά δομήσ και διαμόρφωςησ 

 77 

5.4.3 Υαπακηηπιζηικά δομήρ 

Η πνζνηηθνπνίεζε θαη αλάιπζε ηεο δνκήο ζε αηνκηζηηθφ επίπεδν γίλεηαη 
κε ηε βνήζεηα ηεο δηακνξηαθήο ζπλάξηεζεο θαηαλνκήο δεπγψλ ginter(r) (inter-

molecular pair distribution function), ηελ ελδνκνξηαθή ζπλάξηεζε ππθλφηεηαο 
δεπγψλ w(r) (intramolecular pair density function), θαη ηε ζπλνιηθή αθηηληθή ζπ-
λάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ g(r) (total radial pair distribution function) πνπ ζπλδέ-

νληαη κεηαμχ ηνπο κε ηε ζρέζε: 

(5.11)
( )

( ) ( ) ,                                               inter N

N box

w r N
g r g r

V
 

Η αθηηληθή ζπλάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ ελφο ηζφηξνπνπ θαη νκνγελνχο 
ζπζηήκαηνο δίλεηαη απφ ηε ζρέζε: 

(5.12)
( )

( )                                                                                 
N

r
g r   

φπνπ ρ(r) ε κέζε ηνπηθή ππθλφηεηα αηφκσλ ζε έλα ζθαηξηθφ θινηφ αθηίλαο r θαη 

πάρνπο dr, κε θέληξν ζε θάζε άηνκν ηνπ ζπζηήκαηνο. Σηηο πξνζνκνηψζεηο ν 

αξηζκεηήο ηεο ζρέζεο (5.12) ππνινγίδεηαη απφ ην κέζν αξηζκφ ησλ αηφκσλ πνπ 
βξίζθνληαη ζηνλ εθάζηνηε ζθαηξηθφ θινηφ, ηνπ νπνίνπ ην θέληξν ηνπνζεηείηαη ζε 

θάζε άηνκν ηνπ ζπζηήκαηνο γηα θάζε απεηθφληζε. Ο παξνλνκαζηήο εθθξάδεη ηελ 
ππθλφηεηα ηδαληθνχ αεξίνπ, δειαδή αηφκσλ νκνηφκνξθα δηεζπαξκέλσλ ζην ρψ -

ξν. Με αλάινγν ηξφπν ππνινγίδεηαη θαη ε ελδνκνξηαθή ζπλάξηεζε ππθλφηεηαο 
δεπγψλ, ζεσξψληαο κφλν ηα άηνκα ηεο ίδηαο αιπζίδαο, αθνχ φκσο πξψηα „μεηπ-
ιηρζνχλ‟ νη αιπζίδεο κε βάζε ηηο πεξηνδηθέο ζπλνξηαθέο ζπλζήθεο. Τέινο, ε δηα-

κνξηαθή ζπλάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ πξνθχπηεη απφ ηε ζρέζε (5.11). 

 Η ελδνκνξηαθή ζπλάξηεζε ππθλφηεηαο δεπγψλ (εηθ. 5.9α) εκθαλίδεη ηελ 
πξψηε ηεο θνξπθή (νιηθφ κέγηζην) ζηελ αθηηληθή απφζηαζε r = 1.54Å πνπ αληη-
ζηνηρεί ζην (ζηαζεξφ) κήθνο l ησλ δεζκψλ. Η δεχηεξε (πιαηχηεξε) θνξπθή αληη-

ζηνηρεί ζηηο δηαθπκάλζεηο ηεο ραξαθηεξηζηηθήο απφζηαζεο 1 – 3 (κεηαμχ αηφκσλ 
πνπ απέρνπλ κεηαμχ ηνπο δχν δεζκνχο) θη επνκέλσο εκθαλίδεηαη ζηελ απφζηα-
ζε r = 2lsin(θ0/2)  2.58Å. Τα επφκελα ηνπηθά κέγηζηα ζε ραξαθηεξηζηηθέο αθηηλη-

θέο απνζηάζεηο απνδίδνληαη θπξίσο ζηηο δίεδξεο γσλίεο ζηξέςεο κε ζαθή πξνηί-
κεζε ζηε δηακφξθσζε trans. Η εηθφλα είλαη παξφκνηα ζε φια ηα ζπζηήκαηα ησλ 

πξνζνκνηψζεσλ κε κφλε δηαθνξά ηελ πην γξήγνξε πηψζε ηεο ελδνκνξηαθήο ζπ-
λάξηεζεο ππθλφηεηαο δεπγψλ ζε κεγάιεο απνζηάζεηο γηα ηα κηθξά κήθε ησλ α-

ιπζίδσλ. Φαξαθηεξηζηηθέο θνξπθέο κπνξνχλ λα δηαθξηζνχλ κέρξη θαη ηελ απφ-
ζηαζε 9Å. 
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Εικόνα 5.9: (α) Ενδομοριακι ςυνάρτθςθ πυκνότθτασ ηευγϊν (β) Διαμοριακι ςυνάρτθ -

ςθ κατανομισ ηευγϊν (γ) Συνάρτθςθ κατανομισ ηευγϊν (δ) Στατικόσ παράγοντασ δο -
μισ και πειραματικά δεδομζνα περίκλαςθσ ακτίνων – X και ςυμπιεςτότθτασ 

 Η δηακνξηαθή ζπλάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ είλαη κεδεληθή ζε κηθξέο αθηη-
ληθέο απνζηάζεηο (correlation hole), αθνχ έλα πιήζνο (θπξίσο δεζκηθψλ) ελδν-
κνξηαθψλ γεηηφλσλ πεξηβάιιεη θάζε άηνκν εκπνδίδνληαο έηζη ηελ πξνζέγγηζε α-

πφ δηακνξηαθνχο γείηνλεο (εηθ. 5.9β). Τν πξψην κέγηζην εκθαλίδεηαη ζηελ αθηηληθή 
απφζηαζε r  5.5Å, ελψ θαηφπηλ αθνινπζνχλ απνζβελλχκελεο δηαθπκάλζεηο θα-



5.4 Θερμοδυναμικέσ ιδιότητεσ και χαρακτηριςτικά δομήσ και διαμόρφωςησ 

 79 

ζψο ε δηακνξηαθή ζπλάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ ηείλεη ζηε κνλάδα γηα κεγάιεο 
απνζηάζεηο. Η νξηαθή ηηκή επηηπγράλεηαη ιίγν γξεγνξφηεξα ζηα ζπζηήκαηα κε ηηο 

αιπζίδεο κηθξνχ κήθνπο. 

 Η ζπλνιηθή αθηηληθή ζπλάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ πνπ πξνθχπηεη απφ 

ηελ άζξνηζε ηεο αληίζηνηρεο ελδνκνξηαθήο θαη δηακνξηαθήο ζπληζηψζαο , δελ εκ-
θαλίδεη θακία απνιχησο εμάξηεζε απφ ην κήθνο ησλ αιπζίδσλ (εηθ. 5.9γ). Ο π-
πνινγηζκφο ηεο ζπλάξηεζεο απηήο απφ ηηο πξνζνκνηψζεηο είλαη εμαηξεηηθά ζε-

καληηθφο, αθνχ επηηξέπεη ηελ εθηίκεζε ζεξκνδπλακηθψλ ηδηνηήησλ ηνπ ζπζηήκα-
ηνο, αιιά θαη ηνπ ζηαηηθνχ παξάγνληα δνκήο S(k) κέζσ ελφο 1-Γ κεηαζρεκαηη-

ζκνχ Fourier: 

0
(5.13)

4
( ) 1 [ ( ) 1] sin( )                                       NS k g r r kr dr

k
 

Ο παξάγνληαο δνκήο ππνινγίδεηαη πεηξακαηηθά απφ ηελ πεξίζιαζε αθηί-
λσλ X, αθνχ είλαη αλάινγνο ηεο ζθεδαδφκελεο αθηηλνβνιίαο . Γηα κηθξά k (κηθξέο 

γσλίεο ζθέδαζεο) παξέρεη πιεξνθνξία γηα ηε δνκή ζε κεγάια ραξαθηεξηζηηθά 
κήθε, ελψ γηα κεγάια k πεξηέρεη πιεξνθνξία ηεο δνκήο ζε κηθξή θιίκαθα. Πα-

ξνπζηάδεη θνξπθέο ζε ηηκέο ηνπ k  2π/Γr, φπνπ Γr ε απφζηαζε κεηαμχ δηαδνρη-

θψλ θνξπθψλ ηεο ζπλάξηεζεο θαηαλνκήο δεπγψλ. 

Έηζη, ε πξψηε θνξπθή ζην δηάγξακκα ηνπ παξάγνληα δνκήο (εηθ. 5.9δ) ν-

θείιεηαη θπξίσο ζηε δηακνξηαθή ζπληζηψζα ηεο ζπλάξηεζεο θαηαλνκήο δεπγψλ 
θαη εκθαλίδεηαη ζην k = 2π/4.65Å  1.35Å-1, φπνπ Γr = 4.65Å είλαη ην κήθνο θχ-

καηνο ησλ απνζβελλχκελσλ δηαθπκάλζεσλ πνπ αληηζηνηρεί ζηελ απφζηαζε ησλ 
πιεζηέζηεξσλ αηφκσλ δηαθνξεηηθψλ αιπζίδσλ. Οη θνξπθέο πνπ εκθαλίδνληαη 
γηα k > 3.5Å-1 νθείινληαη ζηελ ελδνκνξηαθή ζπληζηψζα ηεο ζπλάξηεζεο θαηαλν-

κήο δεπγψλ. Η ζχκπησζε κε ηα πεηξακαηηθά δεδνκέλα πεξίζιαζεο αθηίλσλ – X 
κνξηαθνχ ζπζηήκαηνο (Nat = 6429) ζε ζεξκνθξαζία T = 430K θαη πίεζε P = 1atm 

[28] είλαη γεληθά εμαηξεηηθή κε εμαίξεζε ηελ πεξηνρή k < 1Å-1 φπνπ παξαηεξείηαη 

απφθιηζε. Όκσο, ν παξάγνληαο δνκήο ζην φξην k  0 ζρεηίδεηαη κε ηελ ηζφζεξ-

κε ζπκπηεζηφηεηα ζχκθσλα κε ηε ζρέζε: 

0
(5.14)lim ( )                                                                   N B T

k
S k k T  

θη επνκέλσο ππάξρεη πνιχ θαιχηεξε ζχγθιηζε ηνπ παξάγνληα δνκήο πνπ ππν-
ινγίδεηαη απφ ηα δεδνκέλα ησλ πξνζνκνηψζεσλ ζηελ ηηκή S(0) πνπ ππνινγίδεηαη 

απφ ηα πεηξακαηηθά δεδνκέλα ηεο ζπκπηεζηφηεηαο (καχξν ηεηξάγσλν ζηελ εηθ. 
5.9δ) [19] ζε ζρέζε κε ηα πεηξακαηηθά δεδνκέλα ηεο πεξίζιαζεο αθηίλσλ – X. 
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6. ςμπεπάζμαηα 

 Σηελ παξνχζα κεηαπηπρηαθή δηπισκαηηθή εξγαζία πξαγκαηνπνηήζεθε α-

λάιπζε ηνπ αηνκηζηηθνχ θψδηθα πξνζνκνίσζεο MC κνλνδηάζπαξησλ πνιπκεξη-
θψλ ηεγκάησλ PE, ηφζν ζε επίπεδν αιγνξηζκηθήο πνιππινθφηεηαο, φζν θαη ζε ε-

πίπεδν κεηξήζεσλ ηεο θαηαλνκήο ηνπ ρξφλνπ ζηηο δηάθνξεο ππνινγηζηηθέο δηαδη-
θαζίεο. Δληνπίζηεθαλ ηα ηκήκαηα ηνπ ζεηξηαθνχ θψδηθα πνπ ζπλεηζθέξνπλ πε-
ξηζζφηεξν ζην ζπλνιηθφ ππνινγηζηηθφ ρξφλν θαη αλαδεηήζεθαλ ηξφπνη βειηηζην-

πνίεζεο, ελψ κειεηήζεθε θαη ην ελδερφκελν κεηαθνξάο ηνπο ζε γιψζζα πξν-
γξακκαηηζκνχ CUDA κε ζθνπφ ηελ παξάιιειε εθηέιεζε ζηνπο πνιπεπεμεξγα-

ζηέο ησλ ζχγρξνλσλ θαξηψλ γξαθηθψλ ηεο NVIDIA. 

 Οη ζεκαληηθφηεξεο βειηηζηνπνηήζεηο πνπ έγηλαλ ζην ζεηξηαθφ θψδηθα ήηαλ 
δχν: ε πιήξεο θαηάξγεζε ησλ εμεηδηθεπκέλσλ ιηζηψλ κε θαηάιιειε ηξνπνπνίε-

ζε ηνπ θψδηθα, θαη ε ελεκέξσζε ησλ βαζηθψλ ιηζηψλ, αληί ηεο δεκηνπξγίαο ηνπο 
απφ ηελ αξρή, φπνπ απηφ είλαη δπλαηφ. Τα ζπλνιηθά απνηειέζκαηα πνπ επηηεχρ-

ζεθαλ είλαη κηα (ζρεδφλ) γξακκηθή επηηάρπλζε ηνπ θψδηθα κε ην κέγεζνο ηνπ ζπ-
ζηήκαηνο πξνζνκνίσζεο, ζε ζπλδπαζκφ κε κία αληίζηνηρε κείσζε ζηηο απαηηή-
ζεηο θχξηαο κλήκεο: ζην κεγαιχηεξν ζχζηεκα πνπ κειεηήζεθε (3 πνιπκεξηθέο α-

ιπζίδεο C10000) κεηξήζεθε επηηάρπλζε ηνπ θψδηθα 55 θνξέο, ελψ νη απαηηήζεηο 
κλήκεο ήηαλ ππνηξηπιάζηεο. 

 Η κειέηε ηεο απνδνηηθφηεηαο κηαο πηζαλήο κεηαθνξάο ηνπ θψδηθα ζε 
CUDA μεθίλεζε κε ηελ παξαιιεινπνίεζε ηνπ ππνινγηζκνχ ηεο ζπλνιηθήο κε δε-
ζκηθήο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο. Η παξάιιειε εθηέιεζε ηνπ ζπγθεθξηκέλνπ 

ηκήκαηνο ηνπ θψδηθα ζε θάξηα γξαθηθψλ πςειήο ππνινγηζηηθήο ηζρχνο απνδεί-
ρηεθε ηδηαίηεξα ζπκθέξνπζα, αθνχ κεηξήζεθε επηηάρπλζε 75 θνξέο. Η κεκνλσ-

κέλε, φκσο, παξαιιεινπνίεζε θαη εθηέιεζε ζε μερσξηζηφ ππξήλα CUDA ησλ π-
πφινηπσλ ππνινγηζηηθψλ δηαδηθαζηψλ, νη νπνίεο απνηεινχλ θαη ην θχξην ηκήκα 
ηνπ αιγφξηζκνπ MC, θξίζεθε κε απνδνηηθή, θπξίσο ιφγσ ησλ κεγάισλ ρξνληθψλ 

θαζπζηεξήζεσλ πνπ εηζάγνπλ νη θιήζεηο ησλ αληίζηνηρσλ ππξήλσλ θαη νη κεηα-
θνξέο δεδνκέλσλ απφ ηε CPU ζηε GPU θαη αληίζηξνθα. Δληνχηνηο, κηα ζπλνιηθή 

κεηαθνξά ηνπ θψδηθα ζε CUDA είλαη ειπηδνθφξα, θαζψο εθκεδελίδεη ηνπο βαζη-
θφηεξνπο παξάγνληεο θαζπζηέξεζεο πνπ ππεηζέξρνληαη αλαπφθεπθηα φηαλ έλα 
ηκήκα ηνπ θψδηθα εθηειείηαη ζηε CPU θαη ην ππφινηπν ζηε GPU. 

 Καηφπηλ, πξνθεηκέλνπ λα δηαπηζησζεί ε νξζή ιεηηνπξγία ηνπ θψδηθα, δεκη-
νπξγήζεθαλ νη αξρηθέο απεηθνλίζεηο πέληε (πνιχ) δηαθνξεηηθψλ κεηαμχ ηνπο κν-

ξηαθψλ ζπζηεκάησλ. Η γξήγνξε εμηζνξξφπεζή ηνπο έγηλε δπλαηή ράξε ζηε ρξή-
ζε ελφο θαηάιιεινπ ζπλδπαζκνχ απνηειεζκαηηθψλ θηλήζεσλ MC (ηδηαίηεξα απ-
ηψλ πνπ κεηαβάιινπλ ηε ζπλδεηηθφηεηα ησλ αιπζίδσλ), αιιά θαη ησλ βειηηζην-

πνηήζεσλ ηνπ ζεηξηαθνχ θψδηθα. Η κέζε ηεηξαγσληθή κεηαηφπηζε ησλ θέληξσλ 
κάδαο ησλ αιπζίδσλ ζπλαξηήζεη ηνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ, θαζψο θαη ε ηαρχ-

ηαηε πηψζε ησλ ζπλαξηήζεσλ απηνζπζρέηηζεο πξνζαλαηνιηζκνχ ησ λ δηαλπ-
ζκάησλ ησλ δεζκψλ θαη ησλ δηαλπζκάησλ πνπ ζπλδένπλ ηα άθξα ησλ αιπζίδσλ, 
θαλεξψλνπλ ηε κεγάιε ππνινγηζηηθή απφδνζε ηνπ αιγφξηζκνπ MC. 
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 Τέινο, έγηλε εθηίκεζε ησλ νγθνκεηξηθψλ θαη ζεξκνδπλακηθψλ ηδηνηήησλ 
(ππθλφηεηα, ηζφζεξκε ζπκπηεζηφηεηα, ζπλεθηηθή ελέξγεηα, παξάκεηξνο δηαιπηφ-

ηεηαο), ησλ ραξαθηεξηζηηθψλ δηακφξθσζεο ησλ αιπζίδσλ (κέζε ηηκή ηνπ ηεηξα-
γψλνπ ηεο απφζηαζεο ησλ άθξσλ ησλ αιπζίδσλ, γπξνζθνπηθή αθηίλα, ραξαθηε-

ξηζηηθφο ιφγνο θαη κήθνο δπζθακςίαο ησλ αιπζίδσλ), θαη ησλ ηδηνηήησλ δνκήο 
(ζπλάξηεζε θαηαλνκήο δεπγψλ, παξάγνληαο δνκήο). Πξνθεηκέλνπ λα δηαπηζησ-
ζεί ε αλεμαξηεζία ησλ πξνβιεπφκελσλ ηδηνηήησλ απφ ην κέγεζνο ησλ ζπζηεκά-

ησλ, δεκηνπξγήζεθαλ νη αξρηθέο απεηθνλίζεηο θαη πξαγκαηνπνηήζεθαλ νη πξνζν-
κνηψζεηο κεγαιχηεξσλ ζπζηεκάησλ (24×5000, 20×10000). Η ζχγθξηζε κε ηηο 

αληίζηνηρεο πεηξακαηηθέο κεηξήζεηο, θαζψο θαη κε ηα απνηειέζκαηα άιισλ πξν-
ζνκνηψζεσλ παξφκνησλ ζπζηεκάησλ, απνδεηθλχνπλ ηφζν ηελ αμηνπηζηία ηνπ 
ρξεζηκνπνηνχκελνπ κνξηαθνχ κνληέινπ ζε έλα κεγάιν εχξνο κεθψλ, φζν θαη ηελ 

νξζφηεηα ησλ βειηηζηνπνηήζεσλ πνπ εηζήρζεζαλ ζην ζεηξηαθφ θψδηθα.  
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Παπάπηημα 

 Η ηδέα ηεο ρξεζηκνπνίεζεο ησλ θαξηψλ γξαθηθψλ γηα ηελ επηηάρπλζε αι-

γφξηζκσλ γεληθήο ρξήζεο γελλήζεθε ην 2002 απφ ηνλ Mark Harris θαη αλαθέξεηαη 
κε ηνλ φξν GPGPU (General-Purpose computing on Graphics Processing Units). 

Αλ θαη ήδε απφ ην 2003 θαη κεηά, νη θάξηεο γξαθηθψλ φληαο εμεηδηθεπκέλεο ζηε 
καδηθά παξάιιειε εθηέιεζε ππνινγηζκψλ είραλ μεπεξάζεη ηνπο θεληξηθνχο επε-
μεξγαζηέο ζε ηαρχηεηα (εηθ. Π.1), παξακέλνληαο ηαπηφρξνλα ζε πξνζηηέο ηηκέο, 

σζηφζν ε κεγάιε έθξεμε ζεκεηψζεθε ην 2006 κε ηελ αξρηηεθηνληθή CUDA™ 
(Compute Unified Device Architecture) ηεο NVIDIA [29]. Η αξρηηεθηνληθή CUDA 

πεξηιακβάλεη ηελ παξάιιειε ππνινγηζηηθή κεραλή ζηε κνλάδα επεμεξγαζίαο 
γξαθηθψλ (Graphics Processing Unit, GPU) ηεο θάξηαο, θαη ην ζχλνιν εληνιψλ 
(Instruction Set Architecture, ISA). 

 

Εικόνα Π.1: Χρονικι εξζλιξθ τθσ υπολογιςτικισ ιςχφοσ των CPU και GPU 

 Η θηινζνθία ηεο αξρηηεθηνληθήο κηαο κνλάδαο επεμεξγαζίαο γξαθηθψλ δη-

αθέξεη ξηδηθά απφ απηή ελφο θεληξηθνχ επεμεξγαζηή: ε CPU πεξηιακβάλεη ιίγνπο 
γξήγνξνπο ππξήλεο (cores) θαη αθηεξψλεη πεξηζζφηεξα θπθιψκαηα ζηνλ έιεγρν 
ξνήο θαη ηε ιαλζάλνπζα κλήκε, ελψ αληίζεηα ε GPU πεξηιακβάλεη πνιινχο αξ-

γνχο ππξήλεο, θαη ππνηππψδε έιεγρν ξνήο θαη ιαλζάλνπζα κλήκε. Έηζη, ε αξρη-
ηεθηνληθή ηεο CPU είλαη βειηηζηνπνηεκέλε γηα ηελ επεμεξγαζία κεγάινπ φγθνπ 

δεδνκέλσλ κε πνιιέο απνθιίζεηο ζηε ξνή (πρ. εληνιέο if – else), ελψ ηεο GPU 
γηα καδηθή παξάιιειε επεμεξγαζία δεδνκέλσλ, ηα νπνία κπνξνχλ λα ηζνθαηαλε-
κεζνχλ ζηνπο πνιπεπεμεξγαζηέο, θη ειάρηζηεο αιιαγέο ζηε ξνή ησλ λεκάησλ. 

 Η αξρηηεθηνληθή CUDA έρεη δνκεζεί πάλσ ζε έλα ζχλνιν πνιπεπεμεξγα-
ζηψλ (Streaming Multiprocessors, SMs) θαηάιιεια ζρεδηαζκέλσλ ψζηε ν θαζέ-

λαο λα εθηειεί εθαηνληάδεο λήκαηα (threads) ηαπηφρξνλα, ρξεζηκνπνηψληαο ελην-
ιέο SIMT (Single Instruction Multiple Threads), νη νπνίεο απνηεινχλ παξαιιαγή 
ησλ εληνιψλ SIMD (Single Instruction Multiple Data) πνπ πεξηιακβάλνπλ νη ζχγ-
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ρξνλεο CPU. Κάζε πνιπεπεμεξγαζηήο νξγαλψλεη ηα λήκαηα ζε δίλεο (warps) 
ησλ 32 λεκάησλ νη νπνίεο εθηεινχλ πάληα κηα θνηλή εληνιή: ζηελ πεξίπησζε 

πνπ ηα λήκαηα ηεο ίδηαο δίλεο πξέπεη λα αθνινπζήζνπλ δηαθνξεηηθφ κνλνπάηη 
ηνπ θψδηθα, ιφγσ κηαο ππφ ζπλζήθε δηαθιάδσζεο, ε εθηέιεζε γίλεηαη ζεηξηαθά 

γηα θάζε δηαθνξεηηθφ κνλνπάηη, ψζπνπ φια ηα κνλνπάηηα λα ζπγθιίλνπλ θαη πάιη 
ζε έλα θνηλφ, γηα φια ηα λήκαηα ηεο δίλεο, κνλνπάηη εθηέιεζεο. Έηζη, νη εληνιέο 
πνπ πξνθαινχλ απνθιίζεηο ζηε ξνή εθηέιεζεο ησλ λεκάησλ ηεο ίδηαο δίλεο έ-

ρνπλ αληίθηππν ζηελ ηαρχηεηα εθηέιεζεο ηνπ θψδηθα θαη πξέπεη λα απνθεχγν-
ληαη. Δπίζεο, θάζε πνιπεπεμεξγαζηήο πεξηιακβάλεη δχν δηαθνξεηηθά είδε κλή-

κεο: έλα ζχλνιν θαηαρσξεηψλ (registers) ησλ 32-bits θαη κηα θνηλφρξεζηε κλήκε 
(shared memory). Η θάξηα γξαθηθψλ πεξηιακβάλεη αθφκε ηελ θαζνιηθή κλήκε 
(global memory), ηελ ηνπηθή κλήκε (local memory), ηε κλήκε ζηαζεξψλ 

(constant memory) θαη ηε κλήκε πθήο (texture memory). Οη αξρηηεθηνληθέο CUDA 
θαηεγνξηνπνηνχληαη κε ηελ ππνινγηζηηθή ηθαλφηεηα (computing capability), φκσο 

κηα γεληθή απεηθφληζε θαίλεηαη ζηελ παξαθάησ εηθφλα (εηθ. Π.2)  [30].  

 

Εικόνα Π.2: Αρχιτεκτονικι μιασ κάρτασ γραφικϊν που υποςτθρίηει CUDA 

 Απφ ηε ζθνπηά ηνπ πξνγξακκαηηζηηθνχ κνληέινπ, ε CUDA C απνηειεί ε-
πέθηαζε ηεο γιψζζαο πξνγξακκαηηζκνχ γεληθήο ρξήζεο C, ε νπνία επηηξέπεη 
ηνλ νξηζκφ ζπλαξηήζεσλ πνπ νλνκάδνληαη ππξήλεο (kernels). Όηαλ έλαο ππξή-
λαο θιεζεί απφ ηε CPU εθηειείηαη παξάιιεια Nthreads θνξέο ζηε GPU απφ ηζάξηζ-

κα λήκαηα, ν αθξηβήο αξηζκφο ησλ νπνίσλ θαζνξίδεηαη θαηά ηελ θιήζε. Τα λήκα-

ηα νξγαλψλνληαη ζε (1-Γ, 2-Γ ή 3-Γ) thread blocks, θαη ηα thread blocks ζε έλα 
(1-Γ, 2-Γ ή 3-Γ) grid, ελψ θαηάιιειεο (δεζκεπκέλεο) κεηαβιεηέο ρξεζηκνπνηνχ-
ληαη γηα ηελ αξίζκεζή ηνπο (εηθ. Π.3α). Τα thread blocks πξνγξακκαηίδνληαη γηα 

εθηέιεζε ζε θάπνηνλ απφ ηνπο δηαζέζηκνπο ππξήλεο ηεο GPU (εηθ. Π.3β) θαη είλαη 
απαξαίηεην λα κπνξνχλ λα εθηειεζηνχλ ζε νπνηαδήπνηε ζεηξά. Τα λήκαηα ηνπ ί-

δηνπ block ζπλεξγάδνληαη κέζσ ηεο θνηλφρξεζηεο κλήκεο, θαη κπνξνχλ λα ζπγ-
ρξνλίδνπλ ηελ εθηέιεζή ηνπο κε ηελ θιήζε θαηάιιειεο ζπλάξηεζεο, ελψ δελ 
ππάξρεη αληίζηνηρνο ηξφπνο ζπγρξνληζκνχ γηα ηα λήκαηα δηαθνξεηηθψλ blocks. 
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Εικόνα Π.3: Ιεραρχία νθμάτων και εκτζλεςθ ςτουσ πυρινεσ τθσ GPU 

 Οη ζηξαηεγηθέο βειηηζηνπνίεζεο ηεο απφδνζεο ελφο θψδηθα ρσξίδνληαη ζε 

ηξεηο βαζηθέο θαηεγνξίεο: α) κεγηζηνπνίεζε ηνπ παξαιιειηζκνχ ζηελ εθηέιεζε 
ηνπ θψδηθα, β) βειηηζηνπνηήζεηο ζηε ρξήζε ηεο κλήκεο, θαη γ) βειηηζηνπνηήζεηο 
ζηε ρξήζε ησλ εληνιψλ. Πην αλαιπηηθά, νη βαζηθέο ηερληθέο βειηηζηνπνίεζεο, κε 

ζεηξά πξνηεξαηφηεηαο [30], είλαη νη εμήο : 

 Παξαιιεινπνίεζε φζν ην δπλαηφλ κεγαιχηεξνπ ηκήκαηνο ηνπ ζεηξηαθνχ 
θψδηθα. Η κέγηζηε επηηάρπλζε G πνπ κπνξεί λα επηηεπρζεί πξνβιέπεηαη 

απφ ην λφκν ηνπ Amdahl: 

  

proc

(Π.1)
1

                                                               

1

G
P

P
N

 

φπνπ P ην θιάζκα ηνπ ζπλνιηθνχ ρξφλνπ εθηέιεζεο ηνπ ζεηξηαθνχ θψδηθα 
πνπ απαηηεί ην παξαιιεινπνηήζηκν ηκήκα ηνπ, θαη Nproc ν αξηζκφο ησλ ε-

πεμεξγαζηψλ ζηνπο νπνίνπο εθηειείηαη ην παξάιιειν ηκήκα ηνπ θψδηθα. 
Αθφκε, κπνξεί λα αμηνπνηεζεί ε δπλαηφηεηα ηεο ηαπηφρξνλεο εθηέιεζεο 

ηνπ ζεηξηαθνχ θψδηθα ζηε CPU θαη ηνπ παξάιιεινπ ηκήκαηφο ηνπ ζηε 
GPU, ηεο παξάιιειεο εθηέιεζεο δηαθνξεηηθψλ ππξήλσλ ζηε GPU, θα-

ζψο επίζεο θαη ησλ αζχγρξνλσλ κεηαθνξψλ δεδνκέλσλ απφ ηελ θχξηα 
κλήκε ηνπ ζπζηήκαηνο ζηε κλήκε ηεο θάξηαο γξαθηθψλ, θαη αληίζηξνθα, 
φπνπ απηφ ππνζηεξίδεηαη. 
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 Διαρηζηνπνίεζε ησλ αξγψλ κεηαθνξψλ δεδνκέλσλ, κέζσ ηνπ δηαχινπ 
PCI-E, απφ ηελ θχξηα κλήκε ηνπ ζπζηήκαηνο ζηε κλήκε ηεο θάξηα γξαθη-

θψλ, θαη αληίζηξνθα, αθφκε θη αλ απηφ ζπλεπάγεηαη ηελ εθηέιεζε θάπνησλ 
ηκεκάησλ ηνπ θψδηθα ζηε GPU πνπ δελ έρνπλ ζεκαληηθφ πιενλέθηεκα 

ζηελ ηαρχηεηα. Δπίζεο, ιφγσ ησλ θαζπζηεξήζεσλ πνπ ππεηζέξρνληαη κέ-
ρξη ηελ έλαξμε κηαο κεηαθνξάο δεδνκέλσλ, είλαη απνδνηηθφηεξν πνιιέο 
κηθξέο κεηαθνξέο λα ζπλδπαζηνχλ ζε κηα κεγαιχηεξε, φπνπ απηφ είλαη δπ-

λαηφ. 

 Διαρηζηνπνίεζε ηεο ρξήζεο ηεο θαζνιηθήο κλήκεο θαη αληηθαηάζηαζή ηεο 

κε ηε γξεγνξφηεξε θνηλφρξεζηε κλήκε, ε νπνία έρεη ηαπηφρξνλα θαη πνιχ 
κηθξφηεξε θαζπζηέξεζε (latency). Όπνπ απηφ δελ είλαη δπλαηφ (πρ. ιφγσ 
κεγάινπ φγθνπ δεδνκέλσλ), νη κεηαθνξέο δεδνκέλσλ απφ/πξνο ηελ θαζν-

ιηθή κλήκε πξέπεη λα είλαη ζε ζπλερείο (coalesced) ζέζεηο κλήκεο θαη επ-
ζπγξακκηζκέλεο (aligned) ζε πνιιαπιάζηα ησλ 32, 64, ή 128bytes (αλά-

ινγα κε ηε κεηαθνξά) απφ ηελ αξρή ηνπ ηκήκαηνο ηεο κλήκεο.  

 Απνθπγή δηαθνξεηηθψλ δηαθιαδψζεσλ ζηε ξνή ηνπ θψδηθα γηα ηα λήκαηα 
ηεο ίδηαο δχλεο. 

 Καηάιιειε πξφζβαζε ζηελ θνηλφρξεζηε κλήκε απφ ηα λήκαηα κηαο δί-
λεο, ψζηε λα απνθεχγνληαη νη ζπγθξνχζεηο ηξαπεδψλ κλήκεο (memory 

bank conflicts). 

 Ιθαλή θαηάιεςε (occupancy) ησλ πνιπεπεμεξγαζηψλ απφ ελεξγά λήκαηα, 
ψζηε λα θαιχπηνληαη νη θαζπζηεξήζεηο ησλ αξηζκεηηθψλ εληνιψλ.  

 Πιήζνο ησλ λεκάησλ αλά block πνιιαπιάζην ηνπ 32, δηφηη έηζη επηηπγρά-
λεηαη κεγαιχηεξε ππνινγηζηηθή απνδνηηθφηεηα θαη πην εχθνιε ζπλερήο θαη 

επζπγξακκηζκέλε πξφζβαζε ζηε κλήκε. 

 Φξήζε ησλ γξήγνξσλ καζεκαηηθψλ ζπλαξηήζεσλ ρακειήο αθξίβεηαο, φ-
πνπ ε αθξίβεηα δελ είλαη ζεκαληηθή. Φξήζε πξνζεκαζκέλσλ αθεξαίσλ σο 

κεηξεηψλ ζε βξφρνπο, θαη αληηθαηάζηαζε ησλ δηαηξέζεσλ κε γξεγνξφηε-
ξεο πξάμεηο (shift operations) φπνπ είλαη δπλαηφ. 
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