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Περίληψη: 

Στην παρούσα μεταπτυχιακή εργασία εξετάζονται οι μηχανικές ιδιότητες καθώς και η 
ικανότητα απόσβεσης ταλαντώσεων, δοκιμίου αποτελόύμενο από πλαστικό υλικό 
ενισχυμένο με νανοσωλήνες άνθρακα (ΝΣΑ), που υπόκειται σε ανακυκλιζόμενη 
φόρτιση. Ειδικώτερα μελετάται η επίδραση της διεπιφανειακής διατμητικήςαντοχής 
(ΔΔΑ)του υλικού και των τάσεων που αναπτύσσονται στην διεπιφάνεια μεταξύ του 
νανοσωλήνα και της μήτρας του πολυμερούς, στις προαναφερθείσες ιδιότητες του 
νανοσύνθετου υλικού. Οι προσομοιώσεις που παρουσιάζονται βασίζονται σε αναλύσεις 
πολλαπλών κλιμάκων με χρήση κλασσικών πεπερασμένων στοιχείων συνεχούς μέσου. Η 
ατομιστική διάταξη των μορίων του νανοσωλήνα άνθρακα μοντελοποιείται βάση της 
θεωρίας της δομικής μοριακής μηχανικής (ΔΜΜ), όπου οι πληροφορίες των ατομικών 
αλληλεπιδράσεων διατηρούνται από το προσομοίωμα. Στην συνέχεια το λεπτομερές 
προσομοίωμα του νανοσωλήνα αντικαθίσταται από μία ισοδύναμη τρισδιάστατη δοκό η 
οποία αποτελεί το βασικό στοιχείο για την κατασκευή νανοσωλήνων άνθρακα τυχαίας 
γεωμετρίας, με μήκος που προσεγγίζει την μικροκλίμακα. Για τις αναλύσεις που 
παρουσιάζονται επιλέγεται αντιπροσωπευτικό στοιχείου όγκου (ΑΣΟ) του 
νανοσύνθετου, το οποίο αποτελείται από έναν νανοσωλήνα άνθρακα ενσωματωμένο 
μέσα σε μήτρα ορθογωνικής διατομής από βισκοελαστικό πολυμερές υλικό. Η 
καταστατική συμπεριφορά των επιμέρους υλικών που αποτελούν το σύνθετο, 
προσομοιώνονται με γραμμικό ελαστικό, Hooke’s μοντέλο για τον ΝΣΑ και γραμμικό 
βισκοελαστικό Maxwell-Wiechert μοντέλο για το πολυμερές. Ο μηχανισμός μεταφοράς 
δυνάμεων διαμέσου της διεπιφάνειας νανοσωλήνα/πολυμερούς λαμβάνεται υπόψιν στις 
αναλύσεις με την ενσωμάτωση στον κώδικα ανάλυσης πεπερασμένων στοιχείων ενός μη 
γραμμικού μοντέλου ολίσθησης. Η διακριτοποίηση των ΑΣΟ του νανοσύνθετου 
περιλαμβάνει δύο ανεξάρτητα πλέγματα πεπερασμένων στοιχείων που καταλήγουν έτσι 
σε απλούστερο προσομοίωμα. Ένα πλέγμα από τρισδιάστατα 8-κομβικά στοιχεία 
συνεχούς μέσου χρησιμοποιείται για την διακριτοποίηση της ορθογωνικής μήτρας, ενώ 
ένα δεύτερο πλέγμα, αποτελούμενο από τρισδιάστατα στοιχεία δοκού συνδεδεμένα σε 
σειρά χρησιμοποιείται για την διακριτοποίηση των ΝΣΑ.Στην παρούσα μελέτη 
εξετάζονται τόσο ευθύγραμμοι όσο και κυματοειδής ΝΣΑ. Στην περίπτωση των 
κυματοειδής ΝΣΑ, τυχαίες γεωμετρίες αυτών παράγονται χρησιμοποιώντας την μέθοδο 
της φασματικής απεικόνισης. Το εξελισόμενο φάσμα ενέργειας που χρησιμοποιείται για 
την γέννηση τυχαίων γεωμετριών προκύπτει μετά από την στατιστική επεξεργασία 
πραγματικών φωτογραφιών του νανοσύνθετου υλικού που λήφθησαν από ηλεκτρονικό 
μικροσκόπιο. Μέσες στοχαστικές ιδιότητες του υλικού προκύπτουν μετά από 
προσομοιώσεις Monte Carlo. Οι μηχανικές ιδιότητες και η απόσβεση του υλικού του 
νανοσύνθετου καθορίζονται βάση αναλύσεων ευαισθησίας, όπου οι μεταβλητές που 
εκτιμώνται είναι η εκατοστιαία κατα βάρος (% κ.β.) περιεκτικότητα ΝΣΑ στο ΑΣΟ του 
νανοσύνθετου καθώς και η ΔΔΑ του. Τα αριθμητικά αποτελέσματα που παρουσιάζονται 
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καταδεικνύουν την σημαντική επίδραση της ΔΔΑ και της κυματοειδούς γεωμετρίας των 
ΝΣΑ στην απόσβεση που παρουσιάζει το νανοσύνθετο υλικό. 
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1. Εισαγωγή 
Τα τελευταία χρόνια οι νανοσωλήνες άνθρακα (ΝΣΑ) έχουν προσελκύσει το 

ενδιαφέρον μελετών λόγω των εκπληκτικών μηχανικών ιδιοτήτων που παρουσιάζουν. 
Τόσο πειραματικές μετρήσεις [1-5] όσο και αριθμητικές προσομοιώσεις [6-9] έχουν 
υπολογίσει το μέτρο ελαστικότητας τους στην τιμή του 1 TPa ενώ η εφελκυστική αντοχή 
τους έχει υπολογιστεί περίπου στην τιμή των 150 GPa. Οι παραπάνω σπουδαίες 
μηχανικές ιδιότητες καθώς και ο υψηλός λόγος μήκος/διαμέτρου σε συνδυασμό με την 
χαμηλή τους πυκνότητα καθιστούν τους ΝΣΑ ιδανικούς ως ενισχυτικά στοιχεία των 
νανοσύνθετων υλικών. Παρόλα αυτά, σε αντίθεση με τα κλασσικά ανθρακονήματα, οι 
ΝΣΑ λόγω του ελαχίστου μεγέθους τους αλληλεπιδρούν σε ατομικό επίπεδο με τα μόρια 
του πολυμερούς μόνο μέσω δυνάμεων van der Waals, που συνήθως η επίδρασή τους στις 
συνολικές μηχανικές ιδιότητες του σύνθετου υλικού είναι αμελητέες. Πειραματικές 
μελέτες [10-12] καταδεικνύουν ωστόσο ότι η εφαρμογή λειτουργικών τεχνικών στην 
επιφάνεια των ΝΣΑ μπορεί να επιτύχει μεγαλύτερη συνάφεια μεταξύ των ατόμων του 
πολυμερούς και των ΝΣΑ αυξάνοντας έτσι την διεπιφανειακή διατμητική αντοχή (ΔΔΑ) 
του νανοσύνθετου υλικού με συνέπεια την περαιτέρωβελτίωση της ακαμψίας και της 
απόσβεσης του.  

Από την σκοπιά της υπολογιστικής μηχανικής, οι κλασσικές ατομικές υπολογιστικές 
τεχνικές που χρησιμοποιούνται όπως για παράδειγμα η -ab initio- κβαντική χημεία [13-
15] (βασισμένη απευθείας στη θεμελειώδη φυσική), η μοριακή δυναμική [16,17] 
(διατηρώντας τα άτομα, αλλά χωρίς τις συναρτήσεις κύματος) αλλά και οι προσεγγίσεις 
μηχανικής του συνεχούς μέσου [18-21] (παραλείποντας τα άτομα και τις συναρτήσεις 
κύματος) είναι από τις πιο διαδεδομένες για την μοντελοποίηση των ΝΣΑ. Παρά την 
συνεχή και μεγάλη ανάπτυξη των υπολογιστικών δυνατοτήτων οι ατομικές 
υπολογιστικές μέθοδοι όπως η ab initio κβαντική χημεία και η μοριακή δυναμική 
περιορίζονται σε αναλύσεις ατομικής κλίμακαςκαι προσομοίωση φαινομένων μικρής 
χρονικής διάρκειας. Από την άλλη οι προσεγγίσεις μηχανικής συνεχούς μέσου 
υπερτερούν έναντι άλλων για την προσομοίωση φαινομένων μεγαλύτερης κλίμακας και 
μεγαλύτερηςχρονικής διάρκειας. Η βασική τους αρχή είναι η αντικατάσταση των 
χημικών δεσμών μεταξύ των ατόμων που χρησιμοποιούνται από την μοριακή δυναμική 
με ισοδύναμα στοιχεία συνεχούς μέσου που μπορούν να χρησιμοποιηθούν σε μια 
ανάλυση πεπερασμένων στοιχείων. Η σύνδεση της μοριακής δυναμικής με την θεωρία 
της μηχανικής του συνεχούς μέσου επιτυγχάνεται μέσω ενεργειακών ισοδυναμιών. Η πιο 
γνωστή από τις προσεγγίσεις μηχανικής του συνεχούς μέσου είναι η μέθοδος της δομικής 
μοριακής μηχανικής (ΔΜΜ) που λόγω της απλότητας και αποτελεσματικότητας της 
χρησιμοποιείται ευρέως. Στην ΔΜΜ το ατομικό πλέγμα που συνθέτει τον ΝΣΑ 
μοντελοποιείται ως ένα πλαισιωτό δίκτυο όπου οι ομοιοπολικοί δεσμοί μεταξύ των 
ατόμων άνθρακα αντικαθίστανται από ισοδύναμα στοιχεία δοκού. Οι ακαμψία των 
δοκών αυτών που προσομοιάζει τις ενδοατομικές επιδράσεις στο ατομικό πλέγμα 
προκύπτει από την ισοδυναμία των ενεργειακών εκφράσεων της δομικής και μοριακής 
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μηχανικής. Συνήθως η γραμμική συμπεριφορά των ατομικών επιδράσεων περιγράφεται 
στην μοριακή μηχανικη από ένα δυναμικό που προσεγγίζεται από ένα πολυώνυμο 
δευτέρας τάξεως. Αντιστοίχα η μη γραμμική συμπεριφορά των δεσμών περιγράφεται από 
ένα πιο σύνθετο δυναμικό γνωστό ως δυναμικό του Morse [22-24]. 

Για την μοντελοποίηση σύνθετων υλικών ενισχυμένων με ΝΣΑ διάφορες μέθοδοι 
ανάλυσης πολλαπλών κλιμάκων έχουν προταθεί, οι οποίες συνδυάζουν διαφορετικές 
κλίμακες ανάλυσης και λαμβάνουν υπόψιν τους φαινόμενα που αναπτύσσονται στην 
διεπίφάνεια των ΝΣΑ και του πολυμερούς. Ανάμεσα σε αυτές είναι και οι μέθοδοι στις 
οποίες οι αναλύσεις γίνονται παράλληλα (συγχρόνως) στις διαφορετικές κλίμακες και 
είναι γνωστές ως «concurrentmultiscale methods» αλλά και αυτές όπου οι αναλύσεις 
γίνονται διαδοχικά, γνωστές ως «sequential multiscale methods» [25, 26]. Οι παράλληλες 
μέθοδοι αναλύσεων πολλαπλών κλιμάκων συνδυάζουν την μοριακή δυναμική με 
συνεχής μεθόδους γεφυρώνοντας την ατομική κλίμακα με την μακροκλίμακα. Σε αυτήν 
την προσέγγιση από την λύση τουατομιστικού προβλήματος καθορίζονται οι συνοριακές 
συνθήκες που απαιτούνται για την λύση του συνεχούς προβλήματος στην μακρο κλίμακα 
ενώ οι επιλύσεις στις διαφορετικές κλίμακεςγίνονται συγχρόνως και συνεχώς «on the 
fly». Από την άλλη οι διαδοχικές μέθοδοι εφαρμόζουν έναν διαχωρισμό των επιμέρους 
κλιμάκων του προβλήματος και η λύση επιτυγχάνεται διαδοχικά από την μικρότερη 
κλίμακα προς την μεγαλύτερη.Ακολουθώντας την τελευταία προσέγγιση ο Odegard [21] 
μοντελοποίησε τους ΝΣΑ, την διεπιφάνεια ΝΣΑ/πολυμερούς και την μήτρα του 
νανοσύνθετου υλικού με μία ισοδύναμη συνεχή ίνα η οποία διατηρεί τις πληροφορίες 
από το ατομικό πλέγμα και τις ενδοατομικές αλληλεπιδράσεις. Παρόμοιες αναλυτικές 
διατυπώσεις που βασίζονται σε ισοδύναμες εκφράσεις μεταξύ των μοντέλων συνεχού 
μέσους και των ατομιστικών νανομοντέλων παρουσιάζονται από άλλους ερευνητές [27-
29]. Στην μελέτη [30] οι ΝΣΑ μοντελοποιούνται με βάση την θεωρία της δομικής 
μοριακής μηχανικής (ΔΜΜ) όπου γίνεται η παραδοχή της στερεάς σύνδεσης μετάξύ των 
μορίων του πολυμερούς και των ΝΣΑ. Αντίθετα στην μελέτη [31] όπου στοιχεία 
ελατηρίων χρησιμοποιούνται για την σύνδεση των ατόμων άνθρακα στο ατομικό πλέγμα 
των ΝΣΑ, η σύνδεση των μορίων της μήτρας με τα μόρια των ΝΣΑ γίνεται με δεσμούς 
van der Waalsπου προσομοιώνονται με ελατήρια των οποίων η συμπεριφορά 
καθορίζεται από το δυναμικό των Lenard-Jones.  

Στην παρούσα μελέτη, η επίδραση της διεπιφανειακής διατμητικής αντοχής στις 
μηχανικές ιδιότητες και την αποσβεση του ενισχυμένου πολυμερούς υλικού με ΝΣΑ 
διερευνάται με την βοήθεια αναλύσεων πολλαπλής κλίμακας. Το ατομικό πλέγμα των 
ΝΣΑ προσομοιώνεται μέ ένα πλαισιωτό δίκτυο δοκών χρησιμοποιώντας αρχές της 
ΔΜΜ. Καθώς οι ΝΣΑ σχηματίζουν μακρυές αλυσίδες φτάνοντας σε μήκος κάποιων 
μικρών η λεπτομερής προσομοίωση της νανοδομής τους με βάση την ΔΜΜ είναι μια 
υπολογιστικά επίπονη διαδικασία. Για αυτόν τον λόγο το λεπτομερές μοντέλο της ΔΜΜ 
αντικαθίσταται από μία ισοδύναμη δοκό (ΙΔ) η οποία χρησιμοποιείται ως το βασικό 
σοιχείο για την δόμηση των μακρυών αλυσίδων των ΝΣΑ. Στην ΙΔ 
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ανατίθονταιγραμμικές ελαστικές ιδιότητες ενώ στην μήτρα που αποτελείται από 
πολυμερές υλικό και συμπεριφέρεται γραμμικά βισκοελαστικά ανατίθεται το μοντέλο 
των Maxwell-Wiechert. Συγκεκριμένα το πολυμερές υλικό που χρησιμοποιείται στην 
παρούσα μελέτη είναι το poly-ether-ether-ketone (PEEK). 

 
Εικόνα 1: Γραφική αναπαράσταση της μοντελοποίησης πολλαπλών κλιμάκων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου 

υλικού 

Ο διεπιφανειακός μηχανισμός μεταφοράς δυνάμεων μεταξύ της περιφερειακής 
επιφάνειας των ΝΣΑ και της περιβάλλουσας μήτρας λαμβάνεται υπόψιν στην παρούσα 
ανάλυση μέσω της υλοποίησης ενός μη γραμμικού μοντέλου ολίσθησης. Το μοντέλο 
πεπερασμένων στοιχείων του ΑΣΟ αποτελείται από δύο ανεξάρτητα πλέγματα: ένα 
δομημένο πλέγμα από τρισδιάστατα στοιχεία συνεχούς μέσου για την διακριτοποίηση 
της μήτρας και ένα πλέγμα αποτελούμενο από τρισδιάστατα στοιχεία δοκού συνδεδεμένα 
σε σειρά για την διακριτοποίηση των μακρυών ΝΣΑ. Η επίδραση της γεωμετρίας των 
ΝΣΑ στις μηχανικές ιδιότητες και την απόσβεση του νανοσύνθετου υλικού είναι επίσης 
αντικείμενο διερεύνησης της παρούσας εργασίας. Στις αναλύσεις που παρουσιάζονται 
λαμβάνονται υπόψιν τόσο ευθύγραμμοι όσο και κυματοειδής ΝΣΑ. Στην περίπτωση των 
κυματοειδής ΝΣΑ, τυχαίες γεωμετρίες αυτών παράγονται χρησιμοποιώντας την 
στοχαστική διαδικασία της φασματικής απεικόνισης. Ένα εξελισσόμενο φάσμα 
ενέργειας προκύπτει από την επεξεργασία εικόνων ηλεκτρονικού μικροσκοπίου του 
νανοσύνθετου υλικού από όπου μπορεί να εξαχθεί η τυχαία γεωμετρία των ΝΣΑ. Οι 
στοχαστικές μέσες ιδιότητες του νανοσύνθετου υλικού προκύπτουν μετά από αναλύσεις 
Monte Carlo για διάφορες τιμές της κατά βάρους περιεκτικότητας τους (%κ.β) σε ΝΣΑ 
που διακυμαίνονται από 0.1% ως και 2%. Επίσης εξετάζονται τιμές της ΔΔΑ που 
κυμαίνονται από πολύ χαμηλές ώς και υψηλότερες οι οποίες προσεγγίζουν την 
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διατμητική τάση αντοχής του PEEK. Τα αριθμητικά αποτελέσματα που παρουσιάζονται 
καταδεικνύουν την σημαντική επίδραση της ΔΔΑ και της κυματοειδούς γεωμετρίας των 
ΝΣΑ στην απόσβεση του νανοσύνθετου υλικού. Μια γραφική αναπαράσταση της 
ανάλυσης πολλαπλών κλιμάκων και των διαφορετικών προσομοιώσεων που 
ακολουθούνται σε κάθε κλίμακα φαίνεται στην Εικόνα 1. 

2. Μοντελοποίηση των νανοσωλήνων άνθρακα 

2.1. Ατομική δομή των νανοσωλήνων άνθρακα 
Ένας μονότοιχος νανοσωλήνας άνθρακα (ΜΤΝΣΑ) προσομοιάζεται με μια 

σωληνοειδή κατασκευή που προκύπτει από την περιέλαση ενός φύλλου γραφενίου. Οι 
πολύτοιχοι νανοσωλήνες άνθρακα (ΠΤΝΣΑ) αποτελούνται από ομόκεντρους ΜΤΝΣΑ 
διαφορετικής ακτίνας.Η ατομική δομή του νανοσωλήνα προσδιορίζεται από ένα 
χαρακτηριστικό διάνυσμα (chiral vector) Ch����⃗ το οποίο μαζί με την γωνία (chiral angle) θ 
καθορίζει την διεύθυνση δίπλωσης του φύλλου γραφενίου.Ένας ΜΤΝΣΑ με chirality (n, 
m) προκύπτεικόβοντας το φύλλο γραφενίου κατα μήκος των διακεκομένων γραμμών και 
διπλώνοντάς το κατα την διεύθυνση του chiral διανύσματος όπως φαίνεται στην Εικόνα 
2. Το chiral διάνυσμα ορίζεται ως εξής: 

1 2hC na ma= +
  

                                                                                                                    1 

και η γωνία θτου chiral διανύσματος δίνεται από την εξίσωση 

3atan
2

m
n m

θ
 

=   +                                                                                                                 
2 

όπου α1���⃗ καια2���⃗  είναι τα διανύσματα βάσης που φαίνονται στην Εικόνα 2 ενώ (n, m) είναι 
οι παράμετροι που χαρακτηρίζουν το chirality του νανοσωλήνα. 

 
Εικόνα 2: Ατομικό πλέγμα φύλλου γραφενίου, επεξήγηση των παραμέτρων του chirality 
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Για n=m η γωνία θ=30ο και ο νανοσωλήνας χαρακτηρίζεται ως τύπου armchair, ενώ 
για m=0 η γωνία θ=0ο και ο νανοσωλήνας χαρακτηρίζεται ως τύπου zig-zag.Για γωνία 
θ∊(0ο, 30ο) ο τύπος του νανοσωλήνα που δημιουργείται είναι (n, m). Η διάμετρος του 
ΝΣΑ εξαρτάται από το chiralδιάνυσμα και υπολογίζεται από τις παραμέτρους n και m 
από τον τύπο: 

2 2

1cnt
n nm md a

π
+ +

=
                                                                                                      

3 

2.2. Δομική μοριακή μηχανική 
Το ατομικό πλέγμα των ΝΣΑ προσομοιάζεται με μια πλαισιωτή κατασκευή. Στην 

Εικόνα 3 παρουσιάζονται διαφορετικού τύπου chiralityνανοσωλήνες άνθρακα. Η 
εξαγωνική διάταξη των ατόμων που φαίνεται στην Εικόνα 3 αποτελεί το στοιχειώδες 
κατασκευαστικό στοιχείο της πλαισιωτής κατασκευής. Σύμφωνα με τις αρχές της 
δομικής μοριακής μηχανικής η παραμόρφωση του ΝΣΑ υπό εξωτερική φόρτιση 
καθορίζεται από τις αλληλεπιδράσεις των ατόμων [32]. Συνήθως αυτές οι δυνάμεις 
πεδίου εκφράζονται μέσω της δυναμικής ενέργειας του ατομικού πλέγματος. 
Υποθέτωντας ότι υπάρχουν ομοιότητες μεταξύ των παραμορφώσεων του ατομικού 
πλέγματος και των παραμορφώσεων της πλαισιωτής κατασκευής, μπορεί να οριστεί μια 
ισοδυναμία μεταξύ της δυναμικής ενέργειας των ατόμων του ΝΣΑ σε μοριακό επίπεδο 
και της ενέργειας παραμόρφωσης των στοιχείων συνεχούς μέσου της πλαισιωτής 
κατασκευής. Από την παραπάνω ενεργειακή ισοδυναμία και τις τιμές των δυνάμεων 
πεδίου που καθορίζονται από την υπολογιστική χημεία, μπορούν να υπολογιστούν οι 
ιδιότητες του υλικού και η γεωμετρία των στοιχείων συνεχούς μέσου που συνθέτουν την 
πλαισιωτή κατασκευή και απαιτούνται για την ανάλυση πεπερασμένων στοιχείων. 

 
Εικόνα 3: ΝΣΑ με chirality τύπου (a) armchair, (b) zig-zag and (c) chiral 
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Η συνολική δυναμική ενέργεια (Vtotal) η οποία χαρακτηρίζει το πεδίο δυνάμεων στο 
μοριακό πλέγμα εκφράζεται ως το άθροισμα των ενεργειών που οφείλονται στις 
διατομικές αλληλεπιδράσεις. Οι επιμέρους ενέργειες οφείλονται σε αλληλεπιδράσεις 
χημικού δεσμού μεταξύ των γειτονικών ατόμων αλλά και σε αλληλεπιδράσεις μεταξύ 
απομακρυσμένων ατόμων του μοριακού συστήματος όπως είναι οι αλληλεπιδράσεις 
λόγω δυνάμεων van der Waals αλλά και οι ηλεκτροστατικές αλληλεπιδράσεις [32]. 
Αμελώντας τις ηλεκτροστατικές επιδράσεις η συνολική δυναμική ενέργεια του μοριακού 
συστήματος εκφράζεται ως εξής: 

total r vdWV V V V V Vθ φ ω= + + + +∑ ∑ ∑ ∑ ∑                 4 

Η παραπάνω εξίσωση περιλαμβάνει τις ενδοατομικές επιδράσεις όπως αυτές 
περιγράφονται στην Εικόνα 4.Vr είναι η ενέργεια εξ’αιτίας του εφελκυσμού του δεσμού, 
Vθ είναι η ενέργεια λόγω κάμψης της γωνίας του, Vφ είναι η ενέργεια εξ’αιτίας της 
δίεδρης γωνίας στρέψης του, Vω είναι η ενέργεια λόγω της στρέψης εκτός επιπέδου του 
δεσμού και VvdW είναι η ενέργεια που οφείλεται στην ενέργεια που δεν αφορά 
παραμόρφωση δεσμού αλλά την van der Waals αλληλεπίδραση. Για συστήματα 
ομοιοπολικών δεσμών, η κύρια συνεισφορά στην συνολίκη δυναμική ενέργεια 
προέρχεται από τους τέσσερις πρώτους όρους της εξίσωσης (4) καθώς η συνεισφορά των 
αλληλεπιδράσεων van der Waals θεωρείται αμελητέα. 

 
Εικόνα 4: Ενδοατομικές επιδράσεις που συνεισφέρουν στην συνολική δυναμική ενέργεια του μοριακού 

συστήματος 

Στο πεδίο της μοριακής μηχανικής υπάρχουν αρκετές μελέτες που προτείνουν 
διαφορετικές εκφράσεις των παραπάνω ενεργειακών όρων οι οποίοι εξαρτώνται από το 
υλικό και τις συνθήκες φόρτισης του ατομικού μοντέλου [33, 34]. Τόσο γραμμικές όσο 
και μη γραμμικές εκφράσεις των ενεργειακών όρων έχουν εφαρμοστεί από διάφορους 
μελετητές. Οι πιο διαδεδομένες είναι η έκφραση της ενέργειας ως πολυωνύμου δευτέρας 
τάξεως, η έκφραση της από το δυναμικό του Morse, των Tersoff-Brenner και των 
Lenard-Jones. Στην παρούσα μελέτη γίνεται η υπόθεση των μικρών παραμορφώσεων του 
νανοσωλήνα, ώστε οι αλληλεπιδράσεις των ατόμων άνθρακα να θεωρούνται γραμμικές, 
επιτρέποντας επομένως την έκφραση των ενεργειακών όρων μέσω αρμονικών 
συναρτήσεων της μορφής: 
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( ) ( )2 2
0

1 1
2 2r r rV k r r k r= − = ∆

                                                                                             
5 

( ) ( )2 2
0

1 1
2 2

V k kθ θ θθ θ θ= − = ∆
                                                                                          

6 

( )21
2

V V V kτ φ ω τ φ= + = ∆
                                                                                                     

7 

όπου kr, kθ, καιkτ είναι οι σταθερές των δυνάμεων αντίστασηςκατά τον εφελκυσμό των 
δεσμών, την κάμψη τους και την στρέψη τους αντίστοιχα, ενώ Δr, Δθ και Δφ είναι η 
μεταβολή της αξονικής απόστασης των ατόμων κατά τον εφελκυσμό, η μεταβολή της 
γωνίας τους κατά την κάμψη και η μεταβολή της γωνίας τους κατά την στρέψη του 
δεσμού αντίστοιχα. Στην εξίσωση (7) οι ενεργειακοί όροι που αναφέρονται στην δίεδρη 
και στην εκτός επιπέδου στρέψη του δεσμού έχουν συγχωνευθεί σε έναν μόνο όρο που 
αντιστοιχεί στην συνολική ενέργεια λόγω στρέψης του δεσμού γενικά. 

Σύμφωνα με την θεωρία της δομικής μηχανικής η ενέργεια παραμόρφωσης μιας 
ομοιόμορφης δοκού μήκους L που υποβάλλεται σε αξονική φόρτιση N (Εικόνα 5α) 
δίνεται από τον τύπο: 

( )
2 2

2

0

1 1 1
2 2 2

L

A
N N L EAV dL L
EA EA L

= = = ∆∫                                                                             
8 

όπου ΔL είναι η αξονική επιμήκυνση της δοκού λόγω αξονικής παραμόρφωσης της. Η 
ενέργεια καμπτικής παραμόρφωσης της παραπάνω δοκού που υποβάλλεται σε καθαρή 
ροπή κάμψης Μ (Εικόνα 5β) είναι: 

( )
2

22

0

1 2 1 2
2 2

L

M
M EI EIV dL a a
EI L L

= = =∫                                                                             
9 

όπου α είναι η γωνία κάμψης των άκρων της δοκού. Η ενέργεια στρεπτικής 
παραμόρφωσης της δοκού υπό καθαρή ροπή στρέψης Τ (Εικόνα 5c) είναι: 

( )
2 2

2

0

1 1 1
2 2 2

L

T
T T L GJV dL
GJ GJ L

β= = = ∆∫                                                                            
10 

όπου Δβ είναι η σχετική μεταβολή της γωνίας στρέψης των άκρων της δοκού. 

 
Εικόνα 5: Καθαρός εφελκυσμός, κάμψη και στρέψη ομοιόμορφης δοκού 
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Συνδυάζοντας τις παραπάνω ενεργειακές εκφράσεις που προκύπτουν από την δομική 
μηχανική με αυτές που προκύπτουν από την μοριακή μηχανική, εξισώσεις (5-7), 
υπολογίζονται οι παράμετροι ακαμψίας EA, EIκαιGJ της δοκού με γνωστές τις σταθερές 
των δυνάμεως αντίστασηςkr, kθκαιkτ ως εξής: 

, ,    rEA k L EI k L GJ k Lθ τ= = =                                                                                         11 

Εάν υποθέσουμε κυκλική διατομή για την δοκό που αντιπροσωπεύει τον δεσμό 
μεταξύ των ατόμων άνθρακα, η διάμετρός της υπολογίζεται από τις σταθερές των 
μοριακών δυνάμεων αντίστασης βάση του τύπου: 

4 4 kEId
EA k

θ

τ

= =
                                                                                                            

12 

καταλήγοντας σε επιφάνεια διατομήςA=πd2/4, σε ροπή αδρανείας Ix=Iy=πd2/64 και σε 
πολική ροπή αδράνειαςJ=πd4/32. 

Από την εξίσωση (11) προκύπτει η έκφραση του μέτρου ελαστικότητας του Young 
και του διατμητικού μέτρου ελαστικότητας της δοκού κυκλικής διατομής στην μορφή: 

2

4
rk LE
kθπ

= και
2

28
rk k LG

k
τ

θπ
=

                                                                                                   
13 

Στην παρούσα μελέτη χρησιμοποιούνται οι ακόλουθες σταθερές των δυνάμεων 
αντίστασης [35]:kr=938kcal×mole-1×Å-2=6.52×10-7 N/nm, kθ=126 kcal×mole-1×rad-

2=8.76×10-10 Nnm rad-2καιkτ=40 kcal×mole-1×rad-2=2.78×10-10Nnm rad-2,σε συνδυασμό 
με το μήκος της δοκούL=0.1421 nmπου αντιστοιχεί στην απόσταση μεταξύ των ατόμων 
άνθρακααc-c. Αντικαθιστώντας τις παραπάνω σταθερές στην εξίσωση (13) υπολογίζονται 
η τιμή του μέτρου ελαστικότητας του Young E=5488 Gpa και το διατμητικό μέτρο 
ελαστικότητας G=870.7 GPa. Επίσης η διάμετρος της κυκλικής διατομής της 
ισοδύναμης δοκού υπολογίζεται από την εξίσωση (12) στην τιμή d=0.147 nm. 

2.3. Ισοδύναμο στοιχείο δοκού του μονότοιχου νανοσωλήνα άνθρακα 
Παρόλο που η μέθοδος της ΔΜΜ σε σχέση με την μέθοδο της μοριακής δυναμικής 

(ΜΔ),υπερβαίνει κατά την υπολογιστική διαδικασία τους περιορισμούς σε χρόνο 
επίλυσης και σε μέγεθος κλίμακας του προβλήματος, ωστόσο η λεπτομερής 
προσομοίωση της νανοδομής των ΝΣΑ καταλήγει σε ένα υπολογιστικό πρόβλημα 
αρκετά μεγάλου μεγέθους που καθιστά την επίλυσή του σχεδόν αδύνατη. Για 
παράδειγμα η ανάλυση ενός ΝΣΑ με διάμετρο 14 nm και μήκος 1 μm αντιστοιχεί σε ένα 
υπολογιστικό προβλημα της τάξης των 107 βαθμών ελευθερίας. Επομένως η ανάλυση 
ενός νανοσύνθετου υλικού που περιέχει έστω 1% κ.β ΝΣΑ είναι μια αρκετά επίπονη 
υπολογιστικά διαδικασία. Για αυτόν τον λόγο το λεπτομερές μοντέλο ΔΜΜ του ΝΣΑ 
αντικαθίσταται από από μία ισοδύναμη δοκό (ΙΔ) από γραμμικό ελαστικό υλικό. Για τον 
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καθορισμό των παραμέτρων ακαμψίας της ισοδύναμης δοκού το λεπτομερές μοντέλο 
ΔΜΜ του μονότοιχου νανοσωλήνα που προσομοιώνεται από ένα πλαισιωτό δίκτυο 
δοκών υποβάλλεται σε τρεις ανεξάρτητες φορτίσεις, εφελκυσμό, κάμψη και στρέψη. Οι 
συνοριακές συνθήκες καθώς και τα φορτία που επιβάλλονται σε κάθε περίπτωση 
απεικονίζονται στην Εικόνα 6. 

 
Εικόνα 6: Προσομοίωση ΝΣΑ από πλαισιωτό δίκτυο δοκών, συνοριακές συνθήκες και φορτία για (a) 

εφελκυσμό, (b) κάμψη και (c) στρέψη του λεπτομερούς μοντέλου ΔΜΜ 

Ειδικώτερα η αξονική ακαμψία της ισοδύναμης δοκού υπολογίζεται από την 
προσομοίωση του εφελκυσμού του ΝΣΑ επιβάλλοντας στο ένα άκρο του αξονική 
μετατόπιση ux ενώ το άλλο άκρο του είναι πακτωμένο όπως φαίνεται στην Εικόνα 6a. 
Από την ανάλυση των πεπερασμένων στοιχείων υπολογίζονται οι αντιδράσεις Fxστους 
πακτωμένους κόμβους του λεπτομερούς μοντέλου ΔΜΜ το οποίο έχει αρχικό μήκος 
L0.Η ισοδύναμη αξονική ακαμψία της δοκού δίνεται από τον τύπο: 

( ) 0x
eq

x

F LEA
u

=
                                                                                                                    

14 

Στην περίπτωση της κάμψης του ΝΣΑ επιβάλλεται στο ένα άκρο του εγκάρσια 
μετατόπιση uy ενώ το άλλο άκρο του είναι πακτωμένο όπως φαίνεται στην Εικόνα 6b. Οι 
αντιδράσεις Fy στους πακτωμένους κόμβους υπολογίζονται από την ανάλυση των 
πεπερασμένων στοιχείων. Η ισοδύναμη καμπτική ακαμψία της δοκού υπολογίζεται από 
τον τύπο: 

( ) 3
03

y
eq

y

F
EI L

u
=

                                                                                                                  
15 

Παρομοίως, στην περίπτωση της στρέψης επιβάλλεται στρεπτική ροπή T στο ένα 
άκρο του ΝΣΑ ενώ οι κόμβοι του άλλου άκρου του είναι πακτωμένοι όπως φαίνονται 
στην Εικόνα 6c. Η γωνία στρέψης φ υπολογίζεται από την ανάλυση πεπερασμένων 
στοιχείων και η ισοδύναμη στρεπτική ακαμψία της δοκού δίνεται από τον τύπο: 

( ) 0eq

TGJ L
φ

=
                                                                                                                     

16 
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Στην Εικόνα 7 απεικονίζονται τα διαγράμματα της αξονικής, καμπτικής και 
στρεπτικής ακαμψίας της ισοδύναμης δοκού όπως αυτά προέκυψαν από την εφαρμογή 
των εξισώσεων (14-16) . Οι τιμές των ακαμψιών της δοκού στα διαγράμματα δίνονται σε 
σχέση με την πραγματική διάμετρο του ΝΣΑ η οποία υπολογίζεται από την εξίσωση (3). 
Τα διαγράμματα αφορούν ΝΣΑ μεchirality τύπου armchair (n, n) και zigzag (n, 0). Εάν 
θέλαμε να υπολογίσουμε τα μέτρα ελαστικότητας του υλικού του ΝΣΑ, από τις 
αντίστοιχες ακαμψίες της ΙΔ που υπολογίστηκαν προηγουμένως, θα πρέπει να 
επιλέξουμε συγκεκριμένο προφίλ για την διατομή της. Για παράδειγμα εάν θεωρήσουμε 
ότι η ισοδύναμη δοκός έχει προφίλ κοίλου σωλήνα τότε οι γεωμετρικές της ιδιότητες 
όπως η επιφάνεια της, οικαμπτικές ροπές αδράνειας της και η πολική ροπή αδράνειας της 
δίνονται από τους τύπους: 

( ) ( )2 2

4eq eq eqA d t d tπ  = + − −                                                                                            
17 

( ) ( )4 4
2   και  2

64eq eq eq eq eqI d t d t J Iπ  = + − − =                                                                                      
18 

όπου η ισοδύναμη διάμετρος deqτης δοκού υπολογίζεται από την αξονική και καμπτική 
ακαμψία της για αυθαίρετα επιλεγμένο πάχος t του τοιχώματος του προφίλ κοίλου 
σωλήνα ως εξής: 

( )
( )

28 eq
eq

eq

EI
d t

EA
= −

                                                                                                          
19 

Το μέτρο ελαστικότητας του Young και το διατμητικό μέτρο ελαστικότητας της 
κοίλης ισοδύναμης δοκού ενός ΝΣΑ τύπου armchair (8, 8) υπολογίστηκαν από τις 
εξισώσεις (14-19). Οι τιμές αυτές συγκρίνονται στον Πίνακα 1 με αντίστοιχους 
υπολογισμούς από άλλες μελέτες που έχουν δημοσιευθεί στην βιβλιογραφία όπου 
εφαρμόζονται διαφορετικές υπολογιστικές τεχνικές συμπεριλαμβανομένου αναλύσεις 
μοριακής δυναμικής, tight-binding μοντέλα, ab-initio κβαντική υπολογιστική χημεία και 
άλλες. Τα αποτελέσματα αναφέρονται σε διαφορετικό πάχος τοιχώματος της διατομής 
της σωληνωτής δοκού. Η Εικόνα 8 συνοψίζει γραφικά τα αποτελέσματα που 
αναγράφονται στον παραπάνω πίνακα συγκρίνοντας τα άμεσα, αξιολογώντας κατά αυτόν 
τον τρόπο την ακρίβεια της υπολογιστικής τεχνικής που προτείνεται στην παρούσα 
εργασία. 
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Εικόνα 7: Αξονική, καμπτική και στρεπτική ακαμψία της ισοδύναμης δοκού ΝΣΑ σε σχέση με την 

πραγματική τους διάμετρο. 

Investigators Method Wall thickness (nm) 
Young’s modulus (TPa) 

Literature Present study 
Yakobson et. al. [36] Molecular dynamics 0.066 5.5 5.52 
Zhou et. al. [37] Tight-binding model 0.074 5.1 4.93 
Tu and Ou-Yang [38]  Local density approximation model 0.075 4.7 4.86 
Kudin et. al. [39] Ab initio computations 0.089 3.859 4.10 
Pantano et. al. [40]  Continuum shell modeling 0.075 4.84 4.86 
Li and Chou [22] Structural mechanics: stiffness matrix method 0.34 1.01 1.13 
Lu [41] Molecular dynamics 0.34 0.974 1.13 
Hernandez et. al. [42] Tight binding molecular dynamics 0.34 1.24 1.13 
Jin and Yuan [8] Molecular dynamics 0.34 1.238 1.13 
Odegard et. al. [21] Equivalent-continuum modeling 0.69 - 0.69 
Present work MSM 0.147 - 2.50 

Πίνακας 1: Σύγκριση του μέτρου ελαστικότητας του Young ΝΣΑ (8, 8) για διαφορετικές τιμές πάχους 
τοιχώματος του. 

 
Εικόνα 8: Μέτρο ελαστικότητας του Young της ισοδύναμης δοκού ΝΣΑ τύπου armchair (8, 8) σε σχέση με 

το πάχος τοιχώματος της διατομής του. 
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3. Στοχαστική μοντελοποίηση ΝΣΑ με κυματοειδή γεωμετρία 
Η τυχαία κυματοειδής γεωμετρία των νανοσωλήνων μπορεί να μοντελοποιηθεί μέσω 

ενός μη ομογενούς στοχαστικού πεδίου που προκύπτει χρησιμοποιώντας την μέθοδο της 
φασματικής απεικόνισης σε συνδυασμό με ένα εξελισσόμενο φάσμα ενέργειας (ΕΦΕ). Οι 
στατιστικές ιδιότητες του ΕΦΕ προκύπτουν από την επεξεργασία ενός πλήθους 
πραγματικών νανοσωλήνων άνθρακα τυχαίας γεωμετρίας όπως αυτοί απεικονίζονται στο 
ηλεκτρονικό μικροσκόπιο (Εικόνα 9). 

 

 

 

 

 

 

Εικόνα 9: Εικόνα από ηλεκτρονικό μικροσκόπιο ΝΣΑ τυχαίας γεωμετρίας μέσα σε πολυμερές υλικό. 

3.1. Η μέθοδος του διαχωρισμού 
Το ΕΦΕ εξαρτάται τόσο από την συχνότητα ωόσο και από τις χωρικές μεταβλητές 

που καθορίζουν την θέση. Στις περιπτώσεις ξεχωριστών ή περίπου ξεχωριστών ΕΦΕ, τα 
οποία όπως περιγράφεται στην [43] χρησιμοποιούνται κατά κύριο λόγο σε περιπτώσεις 
γεωμετρικών ατελειών όπως είναι η κυματοειδής γεωμετρία των ΝΣΑ, η έκφρασή τους 
δίνεται από το γινόμενο ενός ομογενούς φάσματος ενέργειας Sh(ω) και μιας χωρικής 
συνάρτησης gh(x) ως εξής: 

( ) ( ) ( ), h hS x S g xω ω= ⋅                                                                                                     20 

Σε παλαιότερες μελέτες έχουν προταθεί διάφορες μεθοδολογίες για την εκτίμηση του 
ΕΦΕ από διαθέσιμες πειραματικές μετρήσεις, όπως για παράδειγμα από πραγματικά 
δείγματα στοχαστικών σημάτων. Ανάμεσά τους οι πιο συχνά χρησιμοποιούμενες, είναι ο 
βραχύς μετασχηματισμός Fourier και αυτές που βασίζονται σε εκτιμήσεις του μήκους 
κύματος [44-48]. Το βασικό μειονέκτημα των παραπάνω μεθοδολογιών είναι ότι δεν 
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μπορούν να επιτύχουν ανάλυση στο πεδίο του χώρου και της συχνότητας ταυτόχρονα. 
Μια πρωτότυπη μεθοδολογία παρουσιάστηκε στην [43] για την εκτίμηση του ΕΦΕ μέσω 
ξεχωριστών διαδικασιών. Η μέθοδος αυτή βασίζεται σε απλές αρχές της θεωρίας 
στοχαστικών διαδικασιών και για τον λόγο αυτόν η υλοποίησή της είναι απλή και 
υπολογιστικά ευφυής,με αρκετά καλή ακρίβεια αποτελεσμάτων. Η ανάλυση γίνεται 
ταυτόγχρονα και με βέλτιστο τρόπο τόσο στο πεδίο του χώρου όσο και της συχνότητας 
[43, 49, 50]. 

Σύμφωνα με αυτήν την προσέγγιση η εκτίμηση του πρώτου όρου της εξίσωσης (20) 
μπορεί να προκύψει από τον τύπο: 

( ) ( )
2

( )

0

1
2

L i i x
hS E f x e dx

L
ωω

π
− 

= ⋅ 
 

∫               21 

όπου ( )( )if x είναι ένα δείγμα του στοχαστικού πεδίου (συγκεκριμένα η κυματοειδής 

γεωμετρία του i ΝΣΑ) και E[∙] δηλώνει την μαθηματική προσδοκία. Μια εκτίμηση της 
χωρικής συνάρτησης προκύπτει από την κατανομή του μέσου τετραγώνου όλων των 
δειγμάτων σύμφωνα με την σχέση: 

( )
2

0

( )

2 ( )
h

h

E f x
g x

S dω ω
∞

 
 =
∫

                22 

Μπορεί εύκολα να δειχθεί ότι μια ακριβής εκτίμηση του ΕΦΕ μπορεί να προκύψει 
από τον τύπο [43]: 

( ) ( )2( )

0

, ( )
2 ( )

hi
h

h

S
S x E f x

S d

ω
ω

ω ω
∞

 =    ∫
              23 

Εκτιμώντας το ΕΦΕ από ένα πλήθος τυχαίων γεωμετριών των ΝΣΑ που έχουμε πάρει 
από φωτογραφίες ηλεκτρονικού μικροσκοπίου (Εικόνα 9), τυχαίες κυματοειδής 
γεωμετρίες αυτών μπορούν να παραχθούν χρησιμοποιώντας την εξίσωση (23) της 
μεθόδου φασματικής απεικόνισης ως εξής: 

( )
1

( ) ( )

0

ˆ 2 cos( )
N

j j
n n n

n
f x A xω ϕ

−

=

= +∑                24 

όπου 
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Η παράμετρος ωupαναφέρεται στο άνω όριο της συχνότητας, πέρα από την οποία η 
συνάρτηση αυτοσυσχέτισης υποτίθεται ότι μηδενίζεται. Η παράμετρος ( )j

nϕ
αντιπροσωπεύει τις τυχαίες γωνίες φάσης που παίρνουν τιμές εντός του διαστήματος [0-
2π] για κάθε j πραγματοποίηση. 

Στην Εικόνα 10 παρουσιάζεται το ΕΦΕ που δίνεται από την εξίσωση (23), ενώ τυχαίες 
πραγματοποιήσεις ΝΣΑ με τυχαία κυματοειδή γεωμετρία που προκύπτουν από την 
εξίσωση (24) φαίνονται στην Εικόνα 11. Η τρισδιάστατη χωρική κυματοειδή γεωμετρία 
των ΝΣΑ προκύπτει με την θεώρηση ότι η συντεταγμένες z=z(x) καιy=y(x) αυτών 
αποτελούν ανεξάρτητα στοχαστικά πεδία που παράγονται από την εξίσωση (24). 

 
Εικόνα1: ΕΦΕ παραγόμενο από φωτογραφίες ηλεκτρονικού μικροσκοπίου 

 
Εικόνα2: Δείγμα πραγματοποιήσεων ΝΣΑ με τυχαιά κυματοειδή γεωμετρία 
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4. Μοντελοποίηση του PEEK ως βισκοελαστικό υλικό 
Στην παρούσα εργασία χρησιμοποιείται για το πολυμερές της μήτρας του 

νανοσύνθετου υλικού, το ημικρυσταλλικό θερμοπλαστικό υλικό poly-ether-ether-ketone 
(PEEK),το οποίο συμπεριφέρεται ως γραμμικό βισκοελαστικό υλικό. Το συγκεκριμένο 
πολυμερές, λόγω των εξαιρετικών του μηχανικών ιδιοτήτων [51-53], όπως η υψηλή του 
αντοχή, ευκαμψία και ανθεκτικότητα σε συνδυασμό με την εξαιρετική  του θερμική 
σταθερότητα και χημική του αντίσταση, είναι κατάλληλο για την κατασκευή σύνθετων 
υλικών υψηλών επιδόσεων. 

4.1. Το βισκοελαστικό μοντέλο των Maxwell-Wiechert 
Ένα πραγματικό πολυμερές υλικό όταν υποβάλλεται σεδοκιμασία 

χαλάρωσης,συνήθως δεν έχει ένα μοναδικό χρόνο χαλάρωσης, αλλά μια κατανομή 
αυτών εντός του συνολικού χρονικού διαστήματος που διαρκέι το συγκεκριμένο 
πείραμα. Το μοντέλο των Maxwell-Wiechert λαμβάνει υπόψιν του, τους διαφορετικούς 
χρόνους χαλάρωσης του υλικού και για αυτόν τον λόγο χρησιμοποιείται για την 
προσομοίωση περίπλοκων βισκοελαστικών φαινομένων. Το συγκεκριμένο μοντέλο 
αποτελείται από ένα πεπερασμένο αριθμό μοντέλων Maxwell και ένα ελαστικό μοντέλο 
Hooke,σε παράλληλη σύνδεση, όπως φαίνεται στην Εικόνα 12. 

 
Εικόνα 12: Το μοντέλο των Maxwell-Wiechert 

Η σχέση τάσεων-παραμορφώσεων του παραπάνω μοντέλου δίνεται από την εξίσωση: 

( ) ( ) ( )
1

ˆ ˆˆ 0 exp 0
N

j
j j

tt E Eσ ε ε
τ∞

=

 
= + −  

 
∑
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όπουτj=nj/Ejείναι οι χρόνοι χαλάρωσης που εξαρτώνται από την παράμετρο απόσβεσης 
njκαι την ελαστική σταθερά των ελατηρίων Ej. Η χαρακτηριστική συνάρτηση χαλάρωσης 
που προβλέπεται από το μοντέλο δίνεται από την εξίσωση: 
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Το στιγμιαίο 0Γ̂ και το μακροπρόθεσμο ˆ
∞Γ μέτρο χαλάρωσης του βισκοελαστικού 

πολυμερούς ορίζονται ως εξής: 

( )0 0 1

ˆ ˆlim
N

jt j
t E E∞→

=

Γ = Γ = +∑
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και 

( )ˆ ˆlim
t

t E∞ ∞→∞
Γ = Γ =
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Παρατηρούμε για το παραπάνω μοντέλο, όταν αυτό υπόκειται σε πείραμα χαλάρωσης, 
ότι η τελική του τάση μετά από αρκετό χρόνο t→∞δεν μηδενίζεται εντελώς αλλά 
προσεγγίζει ένα ελάχιστο όριο σ�(∞)=E∞ε0. Οι παραπάνω εξισώσεις περιγράφουν την 
συμπεριφορά του μοντέλου των Maxwell-Wiechert σε χαλάρωση. Το μοντέλο είναι 
επίσης κατάλληλο για την προσομοίωση της συμπεριφοράς του υλικού σε κόπωση. Η 
κόπωση και η χαλάρωση είναι δύο χαρακτηριστικές συμπεριφορές των βισκοελαστικών 
υλικών. Η μαθηματική περιγραφή του ενός φαινομένου μπορεί να γίνει από το άλλο 
μέσω της παρακάτω ολοκληρωματικής εξίσωσης [54] 

( ) ( )
0

ˆˆt
t Y t dτ τ τ= Γ −∫                                                                                                        

30 

όπου Y�είναι το μέτρο κόπωσης του βισκοελαστικού υλικού που εξαρτάται από τους 
χαρακτηριστικούς χρόνους τ. Η χρονικά εξαρτώμενη συνάρτηση χαλάρωσης (27) μπορεί 
να μετασχηματιστεί από το πεδίο του χρόνου στο πεδίο της συχνότητας μέσω του 
μετασχηματισμού Fourier,καταλήγοντας έτσι στην περιγραφή του μιγαδικού μέτρου 
χαλάρωσης του υλικού στη μορφή: 
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όπου ′Γ και ′′Γ είναι το μέτρο αποθήκευσης και το μέτρο απώλειας ενέργειας αντίστοιχα. 
Ο μηχανικός παράγοντας απωλειών, ο οποίος αποτελεί ένα μέτρο της ικανότητας 
απόσβεσης ενέργειας του υλικού, ορίζεται ως το κλάσμα του μέτρου απώλειας προς το 
μέτρο αποθήκευσης του υλικού και εξαρτάται από την συχνότητα διέγερσής του. 
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Η γωνία απωλειών δείναι η διαφορά φάσης μεταξύ της τάσης και της παραμόρφωσης 
εκφρασμένες στο πεδίο του χρόνου,και προκύπτουν από ένα πείραμα αρμονικής 
ταλαντωτικής διέγερσης του βισκοελαστικού υλικού. Μετά από αρκετό χρόνο, 
θεωρητικά άπειρο, αρμονικής ταλάντωσης του βισκοελαστικού δοκιμίου, όταντο υλικό 
έχει περιέλθει τελικά σε σταθερή κατάσταση, παρατηρούνται στο διάγραμμα τάσεων-
παραμορφώσεων του χαρακτηριστικοί βρόγχοι υστέρησης που οφείλονται στην γωνία 
φάσης ή αλλιώς απώλειών δ. Το ποσό της καταναλισκώμενης ενέργειας ανά κύκλο 
ταλάντωσης παριστάνεται από την επιφάνεια που καταλαμβάνει ο βρόγχος υστέρησης 
και αποτελεί ένα μέτρο της αποσβενόμενης ενέργειας του υλικού. 

4.2. Χαρακτηρισμός βισκοελαστικού υλικού 
Ο χαρακτηρισμός ενός βισκοελαστικού υλικού απαιτεί τον προσδιορισμό των 

μηχανικών του ιδιοτήτων εντός ενός ευρύ πεδίου του χρόνου και της συχνότητας. Τα 
πειράματα κόπωσης και χαλάρωσης παρέχουν πληροφορίες για την μακροπρόθεσμη 
συμπεριφορά του υλικού ή αλλιώς για την συμπεριφορά του υλικού σε πολύ μικρές 
συχνότητες διέγερσης. Ένα χρήσιμο εργαλείο για τον χαρακτηρισμό βισκοελαστικών 
υλικών είναι το πείραμα της δυναμικής μηχανικής ανάλυσης (ΔΜΑ) σε συνδυασμό με 
την αρχή της αντιστοιχίας χρόνου-θερμοκρασίας. Μέσω αυτών των πειραματικών 
εργαλείων τα βισκοελαστικά δεδομένα ενός υλικού καθορίζονται εντός ενός 
περιορισμένου χρονικού πεδίου ή πεδίου συχνότητας, υπό ένα όμως ευρύ 
θερμοκρασιακό πεδίο. Οι κύριες καμπύλες του υλικού που προκύπτουν από την 
παραπάνω πειραματική διαδικασία χρησιμοποιούνται για τον προσδιορισμό των 
παραμέτρων των βισκοελαστικών μοντέλων. Το μέτρο αποθήκευσης και απωλειών 
ενέργειας εκφρασμένα ως προς την συχνότητα για το Maxwell-Wiechert μοντέλο που 
περιγράφηκε προηγουμένως, εκφράζονται μέσω της σειράς του Prony στην μορφή: 
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Οι παραπάνω εκφράσεις χρησιμοποιούνται εντός μιας μη γραμμικής διαδικασίας 
ελαχίστων τετραγώνων για την προσέγγιση των πειραματικών καμπυλών. Σκοπός της 
διαδικασίας αυτής είναι ο προσδιορισμός των χρόνων χαλάρωσης τjκαι των ελαστικών 
σταθερώνEjπου είναι οι παράμετροι του βισκοελαστικού μοντέλου. Η συνάρτηση 
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σφάλματος που πρέπει να ελαχιστοποιηθεί ώστε η προσέγγιση να θεωρείται επαρκής 
είναι: 

( ) ( )2 22
2

1

1 ˆ ˆ
ˆ

M

i ii
R

= ∞

 ′ ′ ′′ ′′= Γ −Γ + Γ −Γ  Γ∑
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όπουΓ�'καιΓ�''είναι οι πειραματικές τιμές των μέτρων αποθήκευσης και απωλειών 
αντίστοιχα,μετρημένες σε Mδιαφορετικές τιμές συχνότητας. Αρκετές δημοσιευμένες 
μελέτες στην διεθνή βιβλιογραφία προτείνουν διαφορετικούς αλγορίθμους 
βαθμονόμησης των αριθμητικών μοντέλων, με βάση πειραματικά δεδομένα [55-57]. 

Στις Εικόνες 13 και 14 παριστάνονται οι κύριες καμπύλες του PEEK,οι οποίες 
προέκυψαν από πείραμα δυναμικής μηχανικής ανάλυσης που διεξήχθει στο εργαστήριο 
αντοχής υλικών της ΣΕΜΦΕ από την ερευνητική ομάδα της καθηγήτριας κυρίας Ε. 
Κοντού. Σε αυτές το εφελκυστικό μέτρο αποθήκευσης και απωλειών του υλικού 
παριστάνονται σε λογαριθμικό διάγραμμα σε σχέση με την συχνότητα διέγερσης. Το 
στιγμιαίο μέτρο ελαστικότητας του Young για τοPEEK μπορεί να προσδιοριστεί από το 
διάγραμμα του εφελκυστικού μέτρου αποθήκευσης. Η τιμή του δίνεται από την τιμή του 
διαγράμματος που αντιστοιχεί στην μέγιστη συχνότητα. Επομένως προκύπτει ότιΕ0= 3 
MPaπερίπου [58]. Για λόγους σύγκρισης, οι αριθμητικές καμπύλες που προκύπτουν από 
το μοντέλο των Maxwell-Wiechert παριστάνονται σε σχέση με τις πειραματικές. Οι 
παράμετροι του αριθμητικού μοντέλου που προέκυψανμετά την ελαχιστοποίηση της 
συνάρτησης σφάλματος, (εξίσωση 35), αναγράφονται στον Πίνακα 2. Ο μη γραμμικός 
αλγόριθμος που εφαρμόστηκε κατέληξε στην ανάγκη παράλληλης σύνδεσης δώδεκα 
στοιχείων του Maxwell για την επίτευξη ικανοποιητικής ακρίβειας προσέγγισης. Η 
συνεισφορά κάθε ενός από τα Maxwell στοιχεία στην συνολική απόκριση του υλικού 
παριστάνεται στα παρακάτω διαγράμματα (Εικόνα 13 και 14). Οι διαφορές που 
παρατηρούνται μεταξύ της αριθμητικής καμπύλης και της πειραματικής, ειδικά όσο 
αναφορά το μέτρο απωλειών Γ�'', οφείλονται στο γεγονός ότι ο αλγόριθμος προσαρμογής 
λαμβάνει υπόψιν του την ελαχιστοποίηση της συνάρτησης σφάλματος μόνο για τα 
δεδομένα του μέτρου αποθήκευσης Γ�'. Ένας πιο ευφυής αλλά και πιο περίπλοκος 
αλγόριθμος θα μπορούσε κατά την διαδικασία προσαρμογής να λαμβάνειυπόψιν του, την 
ελαχιστοποίηση των συναρτήσεων σφάλματος που αφορούνκαι τα δύο μηχανικά μέτρα 
ενεργειών του υλικού. 
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Εικόνα3: Μέτρο αποθήκευσης: Πειραματική κύρια καμπύλη vs. αριθμητικό μοντέλο 

 
Εικόνα4: Μέτρο απωλειών: Πειραματική κύρια καμπύλη vs. αριθμητικό μοντέλο 

j Ej[MPa] τj j Ej[MPa] τj j Ej[MPa] τj 
1 8.31E-02 1.42E-06 5 3.47E-01 8.85E-03 9 2.19E-01 2.12E+01 
2 1.28E-01 1.96E-05 6 3.60E-01 5.78E-02 10 1.54E-01 2.09E+02 
3 2.29E-01 1.74E-04 7 3.35E-01 3.77E-01 11 9.91E-02 2.88E+03 
4 2.92E-01 1.30E-03 8 2.84E-01 2.65E+00 12 5.97E-02 7.16E+04 

Πίνακας 2: Παράμετροι του μοντέλου των Maxwell-Wiechert για το PEEK 

 



28 
 

5. Μοντελοποίηση του ΑΣΟ νανοσύνθετου υλικού 

5.1. Η τεχνική του ενσωματωμένουστοιχείου 
Η τεχνική του ενσωματωμένου στοιχείου χρησιμοποιείται για την αποφυγή 

δημιουργίας περίπλοκου πλέγματος κατά την διακριτοποίηση του αντιπροσωπευτικού 
στοιχείου όγκου (ΑΣΟ) του νανοσύνθετου υλικού. Με τον τρόπο αυτό αποφεύγεται η 
ανάγκη διακριτοποίησης της μήτρας και των ΝΣΑ με στοιχεία που έχουν κοινούς 
κόμβους. Το ΑΣΟ αποτελείται από δύο ανεξάρτητα πλέγματα: ένα για την μήτρα της 
οποίας η διακριτοποίησή γίνεται με οκτακομβικά στοχεία συνεχούς μέσου και ένα για 
τους νανοσωλήνες των οποίωνη διακριτοποίηση γίνεται με χρήση στοιχείων 
τρισδιάστατων δοκών σε εν σειρά σύνδεση. Η μεταφορά των φορτίων από την μήτρα στα 
ενισχυτικά γίνεται μέσω κινηματικών περιορισμών που επιβάλλονται στους κόμβους των 
ενσωματωμένων στοιχείων. Ως ενσωματωμένα θεωρούνται τα στοιχεία των ισοδύναμων 
δοκών των ΝΣΑ. Το μητρώο ακαμψίας της ισοδύναμης δοκού στο γενικό σύστημα 
αξόνων δίνεται από την εξίσωση: 

e

B T b T T
e

V

K T k T T B DBdV T
 

= =  
  
∫

                                                                                     
36 

όπουTείναι το μητρώο μετασχηματισμού από το τοπικό στο γενικό σύστημα αξόνων, 
kbείναι το τοπικό μητρώο ακαμψίας της δοκού, Dείναι το καταστατικό μητρώο του 
υλικού και Bτο μητρώο των παραγώγων των συναρτήσεων σχήματος της δοκού που 
συνδέει τις παραμορφώσεις με τις μετακινήσεις και τις στροφές των κόμβων της. Όταν η 
δοκός θεωρείται ενσωματωμένη μέσα στο οκτακομβικό στοιχείο συνεχούς μέσου της 
μήτρας (γονικό στοιχείο, Εικόνα 15), οι μεταφορικοί της βαθμοί ελευθερίας μπορούν να 
συσχετιστούν με τις κομβικές μετατοπίσεις του γονικού στοιχείου της μήτρας σύμφωνα 
με τον κινηματικό περιορισμό: 
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είναι οι τιμές των συναρτήσεων σχήματος του στοιχείου συνεχούς μέσου της μήτρας, 
διατιμημένες στα σημείαiκαιjεντός του γονικού στοιχείου. Τα σημεία αυτά ταυτίζονται 
με την θέση των κόμβων της ενσωματωμένης δοκού (Εικόνα 15). 

[ ] [ ] [ ]1 8 1 8 1 8... , ... , ...T T TM M MU U U V V V W W W= = =                                                             39 

είναι οι κομβικές μετατοπίσεις του στοιχείου της μήτρας. 

 
Εικόνα5: Γραφική αναπαράσταση του ενσωματωμένου στοιχείο της δοκού μέσα στο γονικό στοιχείο 

συνεχούς μέσου 

Τροποποιώντας το μητρώο παραμόρφωσης B της εξίσωσης (36) για να ληφθούν 
υπόψιν οι κινηματικοί περιορισμοί της εξίσωσης (37), καταλήγουμε στο εκτεταμένο 
μητρώο ακαμψίας της ενσωματωμένης δοκού K�B που έχει διαστάσεις (30x30). Το 
μητρώο αυτό συνδέει τους 24 μεταφορικούς βαθμούς ελευθερίας [UM,VM,WM] του 
γονικού στοιχείου της μήτρας και τους 6 περιστροφικούς βαθμούς ελευθερίας [θXi, θYi, 
θZi, θXj, θYj, θZj] της ενσωματωμένης δοκού, με τις εξωτερικές κομβικές δυνάμεις και 
ροπές αντίστοιχα που ασκούνται στο σύνθετο στοιχείο. Το τελικό συναθροισμένο 
μητρώο ακαμψίας που προκύπτει από το γονικό στοιχείο συνεχούς μέσου της μήτρας και 
της ενσωματωμένης δοκού περιγράφεται ως εξής: 
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όπουKMείναι το μητρώο ακαμψίας του συνεχούς στοιχείου, το K�TT
B αντιπροσωπεύει το 

μέρος του εκτεταμένου μητρώου της δοκού που σχετίζεται με τους μεταφορικούς 
βαθμούς ελευθερίας, το K�RR

B αντίστοιχα σχετίζεται με τους περιστροφικούς βαθμούς 
ελευθερίας της δοκού ενώ τα K�TR

B καιK�RT
B περιέχουν τους όρους εκείνους που συνδέουν 

μεταφορικούς και περιστροφικούς βαθμούς ελευθερίας. 
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6. Μοντέλο ολίσθησης μεταξύ ΝΣΑ και πολυμερούς 
Οι μηχανικές ιδιότητες και η απόσβεση του νανοσύνθετου υλικού εξαρτώνται από την 

διεπιφανειακή του αντοχή. Οι μέγιστες διεπιφανειακές τάσεις που παίζουν ρόλο στην 
αντοχή του υλικού, αναπτύσσονται λόγω της σύνδεσης των ΝΣΑ με την περιβάλλουσα 
μήτρα από πολυμερές υλικό. Τα φορτία μεταφέρονται από το πολυμερές στους ΝΣΑ δια 
μέσου της διεπιφάνειά τους. Πειραματικές ενδείξεις [10-12] καταδεικνύουν ότι με την 
εφαρμογή λειτουργικών τεχνικών στην επιφάνεια του ΝΣΑ, η διεπιφανειακή διατμητική 
αντοχή του νανοσύνθετου υλικού αυξάνεται, ενώ λόγω του μεγάλου λόγου διαμέτρου 
προς μήκος του ΝΣΑ, βελτιώνεται η δυνατότητα μεταφοράς των φορτίων δια μέσου της 
διεπιφάνειας. 

Από πειράματα απόσπασης των ΝΣΑ από την μήτρα,γνωστά ως “pullouttests” [59-
62], προκύπτει η μη γραμμική συμπεριφορά της διεπιφάνειας λόγω της ολίσθησης των 
νανοσωλήνων. Για την προσομοίωση του παραπάνω φαινομένου ένα μη γραμμικό 
μοντέλο ολίσθησης τύπου τριβής, ενσωματώνεται στην ανάλυση πολλαπλών κλιμάκων 
που περιγράφηκε στην ενότητα 2. Στην Εικόνα 16 απεικονίζεται ένα ΑΣΟ του 
νανοσύνθετου υλικού που αποτελείται από ένα ευθύγραμμο ΝΣΑ διακριτοποιημένο με 
τρία στοιχεία δοκού σωληνοειδούς διατομής που ενσωματώνονται εντός των στοιχείων 
συνεχούς μέσου της μήτρας.Η εξίσωση ισσοροπίας που αφορά την κεντρική ισοδύναμη 
δοκό γράφεται ως εξής: 

( )Ri Li i i i i iA D t lσ σ τ π− = +                                                                                               41 

όπου Aiείναι η επιφάνεια της διατομής της δοκού η οποία έχει εξωτερική διάμετρο 
Di+tiκαι μήκοςli. Οι κομβικές αξονικές τάσεις σRiκαισLiπου δρούν στο δεξί και αριστερό 
άκρο της δοκού υπολογίζονται μετά από μια διαδικασία εξομάλυνσης ως εξής: 
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Λύνοντας την εξίσωση (41) υπολογίζεται η διατμητική τάση τiπου ασκείται στην 
διεπιφάνεια μεταξύ ΝΣΑ και μήτρας. Συγκρίνοντας την τιμή της διεπιφανειακής 
διατμητικής αντοχής (ΔΔΑ) με την παραπάνω διατμητική τάση, το μοντέλο ολίσθησης 
προκύπτει ως εξής: 
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Εικόνα6: Τάσεις στις δοκούς ενίσχυσης του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού σε εφελκυσμό 

Εάν μια ισοδύναμη δοκό που καταλαμβάνει ένα μέρος του συνολικού μήκους του 
ΝΣΑ βρίσκεται σε κατάσταση ολίσθησης, αυτό σημαίνει ότι οι διεπιφανειακοί της 
δεσμοί με την μήτρα έχουν πλήρως εξασθενίσει καθιστώντας την έτσι ανίκανη να φέρει 
περαιτέρω φορτία. Η κατάσταση ολίσθησης της δοκού προσομοιώνεται αριθμητικά με 
την απομοίωση της αξονικής της στιβαρότητας έως μιας ελάχιστης τιμής, σχεδόν 
μηδενικής. Αντίθετα η καμπτική και η στρεπτική ακαμψία της δοκού που είναι σε 
κατάσταση ολίσθησης δεν επηρεάζονται. Συνεπώς η δοκός είναι σε θέση να ανθίσταται 
σε καμπτικά και στρεπτικά φορτία αντίστοιχα. 

Η παραπάνω υπολογιστική διαδικασία υλοποιείται μέσω ενός επαναληπτικού 
αλγορίθμου τύπουNewton-Raphson. Ο αλγόριθμος αυτός χρησιμοποιείται για την 
επίλυση των μη γραμμικών εξισώσεων που προκύπτουν, ακολουθώντας τα παρακάτω 
υπολογιστικά βήματα: 
Βήμα 1: Υπολογισμός των προσαυξητικών μετατοπίσεων ( )it u∆ στο χρονικό βήμα t και 

στην i επανάληψη, εξαιτίας της προσαύξησης του φορτίου t P∆ του εξωτερικού 
διανύσματος φόρτισης 

( ) ( ) 1i it t t
Tu K P

−
 ∆ = ∆                   45 

όπου ( )it
TK είναι το γενικό εφαπτομενικό μητρώο ακαμψίας του μοντέλου του ΑΣΟ. 

Βήμα 2: Έλεγχος όλων των στοιχείων δοκού για τον προσδιορισμό της κατάστασης 
ολίσθησής τους 
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όταν ένα στοιχείο είναι σε κατάσταση ολίσθησης η αξονική του στιβαρότητα μηδενίζεται 
καταλήγοντας στο τροποποιημένο μητρώο ακαμψίας του μοντέλου ( )it

TeK . 

Βήμα 3: Διόρθωση των εσωτερικών δυνάμεων ( )it
eF∆ του στοιχείου e και ενημέρωση του 

γενικού διανύσματος των δυνάμεων 

( ) ( ) ( )i i it t t
e Te eF K u∆ = ∆             47(a) 

( ) ( ) ( )1
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N
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Βήμα 4: Υπολογισμός των αριθμητικών υπολοίπων ( )it r  

( ) ( )    1    
  1     1           
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7. Αριθμητικά αποτελέσματα 

7.1. Ευθύγραμμοι ΝΣΑ 
Στις παρακάτω αναλύσεις χρησιμοποιήθηκε ένας μονότοιχος ΝΣΑ τύπου armchair 

(100, 100) με πραγματική διάμετρο 14 nm. Με βάση την διαδικασία πολλαπλών 
κλιμάκων που περιγράφηκε στις προηγούμενες ενότητες, ο ΝΣΑ μοντελοποιείται με ένα 
πλαίσιο χωρικών δοκών οι ιδιότητες των οποίων προκύπτουν από τις αρχές της δομικής 
μοριακής μηχανικής. Στην συνέχεια με βάση προσομοιώσεις, ο ΝΣΑ αντικαθίσταται από 
γραμμικές ισοδύναμες δοκούς σωληνοειδούς διατομής με πάχος τοιχώματος t=0.34 nm 
και μέση ισοδύναμη διάμετροdeq=13.45nm (εξίσ.19). Το ισοδύναμο μέτρο ελαστικότητας 
του Young και το διατμητικό μέτρο ελαστικότητας της ισοδύναμης δοκού υπολογίζονται 
από τις εξισώσεις (14) και (16) και είναι περίπου E=1.06 TPa και G=0.51 TPa 
αντίστοιχα. Αντιπροσωπευτικά στοιχεία όγκου του νανοσύνθετου με περιεκτικότητα 
κατά βάρος σε ΝΣΑ από 0.1% έως 2% αναλύονται σε μονοτονική αλλά και 
ανακυκλιζόμενη φόρτιση σε συχνότητα διέγερσης 1 Hz και μέγιστη παραμόρφωση 5%. 
Το μοντέλο πεπερασμένων στοιχείων του ΑΣΟ παριστάνεται στην Εικόνα 17. Η 
επίδραση της διεπιφανειακής διατμητικής αντοχής (ΔΔΑ) στην ακαμψία και την 
απόσβεση του νανοσύνθετου υλικού εκτιμάται από παραμετρικές αναλύσεις του ΑΣΟ 
για διαφορετικές τιμές της ΔΔΑ από 5 έως 80 MPa. Σημειώνεται ότι η εφελκυστική 
επιμήκυνση του PEEK στο σημέιο διαρροής του είναι 5% ενώ η διατμητική του αντοχή 
είναι 53 MPa [53]. 

 
Εικόνα7: Πλέγμα πεπερασμένων στοιχείων του ΑΣΟ νανοσύνθετου με ένα ευθύγραμμο ΝΣΑ 

Οι Εικόνες 18-21 παρουσιάζουν τα διαγράμματα τάσης-παραμόρφωσης για τέσσερις 
διαφορετικές τιμές της διεπιφανειακής διατμητικής αντοχής του υλικού (ΔΔΑ=5, 10, 20, 
40 και80 MPa), για τηνπερίπτωση στερεάς σύνδεσης μεταξύ των δεσμών του ΝΣΑ και 
του πολυμερούς (ΔΔΑ=∞)καθώς και την περίπτωση καθαρού πολυμερούς χωρίς ΝΣΑ 
(ΔΔΑ=0).Οι κ.β % περιεκτικότητες του ΑΣΟ σε ΝΣΑ που εξετάζονται είναι 2, 1, 0.5 και 
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0.1% αντίστοιχα. Το πολυμερές σε όλες τις παραπάνω περιπτώσεις θεωρείται ότι 
συμπεριφέρεται ως γραμμικό ελαστικό υλικό. Η καταναλισκώμενη ενέργεια (απόσβεση) 
του ΑΣΟ σε ανακυκλιζόμενη φόρτιση που μετράται από τους βρόγχους υστέρησης στα 
παρακάτω διαγράμματα, αποδίδεται εξ’ολοκλήρου στην ολίσθηση των ΝΣΑ εντός της 
μήτρας του ΑΣΟ. Το συμπέρασμα που εξάγεται από τα διαγράμματα είναι ότι η ακαμψία 
και η ικανότητα απόσβεσης ενέργειας του υλικού αυξάνονται με την αύξηση της ΔΔΑ 
του ως ένα σημείο. Η συνολική ακαμψία με αύξηση της %κ.β περιεκτικότητας σε ΝΣΑ 
προσεγγίζει την ακαμψία του ΑΣΟ εκείνου όπου μεταξύ των δεσμών ΝΣΑ και 
πολυμερούς θεωρείται στερεά σύνδεση, ενώ η τιμή της είναι τετραπλάσια της ακαμψίας 
του καθαρού πολυμερούς χωρίς ΝΣΑ. Η 0.1%κ.β περιεκτικότητα του ΑΣΟ σε ΝΣΑ 
θεωρείται αρκετά χαμηλή και όπως φαίνεται από το αντίστοιχο διάγραμμα ελάχιστα 
επηρεάζει την συμπεριφορά του καθαρού πολυμερούς. 

 
Εικόνα8: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 

ελαστικό υλικό για το πολυμερές και 2%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 80 and 
∞ MPa 
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Εικόνα9: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 

ελαστικό υλικό για το πολυμερές και 1%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 80 and 
∞ MPa 

 
Εικόνα10: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 
ελαστικό υλικό για το πολυμερές και 0.5%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 80 

and ∞ MPa 
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Εικόνα11: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 
ελαστικό υλικό για το πολυμερές και 0.1%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 80 

and ∞ MPa 

Στις Εικόνες 22-25 παρουσιάζονται παρόμοια αποτελέσματα με αυτά των Εικόνων 
18-21 με την διαφορά ότι η μήτρα του ΑΣΟ συμπεριφέρεται ως γραμμικό βισκοελαστικό 
υλικό. Η καταναλισκώμενη ενέργεια του μοντέλου υπό ανακυκλιζόμενη φόρτιση 
οφείλεται τώρα τόσο στην βισκοελαστική συμπεριφορά της μήτρας όσο και στην 
ολίσθηση των ΝΣΑ εντός αυτής. Από τις παρακάτω εικόνες εξάγεται το συμπέρασμα ότι 
η αύξηση της ΔΔΑ οδηγεί σε αύξηση της ικανότητας απόσβεσης ενέργειας του 
νανοσύνθετου υλικού. Συγχρόνως η συνολική ακαμψία του σύνθετου αυξάνεται 
προσεγγίζοντας την ακαμψία της περίπτωσης όπου θεωρείται στερεά σύνδεση μετάξύ 
των ΝΣΑ και του πολυμερούς. Η απόσβεση του υλικού είναι εμφανώς σημαντικότερη 
στην περίπτωση του ΑΣΟ με %κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ μεγαλύτερη από 0.5% ενώ 
για μικρές τιμές της κ.β περιεκτικότητας παραδείγματος χάριν 0.1% η συμπεριφορά 
απόσβεσης είναι παρόμοια με αυτή του καθαρού πολυμερούς (χωρίς ΝΣΑ). 
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Εικόνα12: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 
βισκοελαστικό υλικό για το πολυμερές και 2%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 

80 and ∞ MPa 

 
Εικόνα13: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 
βισκοελαστικό υλικό για το πολυμερές και 1%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 

80 and ∞ MPa 
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Εικόνα14: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 

βισκοελαστικό υλικό για το πολυμερές και 0.5%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 
80 and ∞ MPa 

 

 
Εικόνα15: Καμπύλες τάσεων-παραμορφώσεων του ΑΣΟ του νανοσύνθετου υλικού θεωρώντας γραμμικό 

βισκοελαστικό υλικό για το πολυμερές και 0.1%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ σε τιμές ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 
80 and ∞ MPa 
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Στην Εικόνα 26 παρουσιάζεται ο ενεργός παράγοντας απωλειών σε σχέση με τις τιμές 
της ΔΔΑ (5, 10, 20, 40 και 80 MPa) και την %κ.β περιεκτικότητα του ΑΣΟ του 
νανοσύνθετου υλικού σε ΝΣΑ (κ.β=2, 1, 0.1 and 0.5 %) για μήτρα από γραμμικό 
βισκοελαστικό πολυμερές (PEEK). Ο ενεργός παράγοντας απωλειών υπολογίζεται ως ο 
λόγος της καταναλισκώμενης ενέργειας ανά μονάδα όγκου προς την μέγιστη 
αποθηκευμένη ενέργεια του υλικού ανά μονάδα όγκου: 

0 0

tan Dδ
πσ ε

=                              49 

όπου σ0καιε0είναι η μέση τάση και παραμόρφωση που προκύπτουν μετά την ανάλυση 
του μοντέλου με πεπερασμένα στοιχεία σε ανακυκλιζόμενη φόρτιση. D είναι το εμβαδόν 
του βρόγχου υστέρησης που αντιστοιχεί στο ποσό της αποσβενώμενης ενέργειας ανά 
κύκλο φόρτισης. 

Στην Εικόνα 26 επιβεβαιώνεται το συμπέρασμα που εξήχθει προηγουμένως, ότι η 
ενέργεια απόσβεσης αυξάνεται με αύξηση της ΔΔΑ του υλικού. Ο παράγοντας απωλειών 
αυξάνεται με αύξηση της ΔΔΑ φτάνοντας ένα μέγιστο όριο για τιμές μεγαλύτερες από 40 
MPa. Σημειώνεται ότι η τιμή της διατμητικής τάσης αντοχής του PEEK είναι 52 MPa. Η 
μέγιστη τιμή του παράγοντα απωλειών αντιστοιχεί σε ΔΔΑ=80 MPa και είναι 
περισσότερο από 200% για κ.β=0.5%, 250% για κ.β=1% και 300% για κ.β=2% 
μεγαλύτερη από την τιμή του παράγοντα απωλειών του καθαρού πολυμερούς, χωρίς 
ΝΣΑ. Για μικρές τιμές περιεκτικότητας κ.β ΝΣΑ, μικρότερες δηλαδή του 0.1% η αύξηση 
του παράγοντα απωλειών είναι μηδαμινή. Σε όλες τις περιπτώσεις ο παράγοντας 
απωλειών μειώνεται για τιμές ΔΔΑ μεγαλύτερες του 80 MPa και τείνει στην τιμή του 
ΑΣΟ με στερεά σύνδεση των διεπιφανειακών δεσμών. Η συμπεριφορά αυτή του 
νανοσύνθετου υλικού καταδεικνύει την ανάγκη εφαρμογής κατάλληλων λειτουργικών 
τεχνικών στην επιφάνεια του ΝΣΑ ώστε να επιτευχθεί υψηλότερη διεπιφανειακή 
διατμητική αντοχή, κοντά στην διατμητική αντοχή του πολυμερούς, οδηγώντας σε 
βέλτιστη συμπεριφορά απόσβεσης. 
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Εικόνα16: Παράγοντας απωλειών υπολογισμένος από τον βρόγχο υστέρησης των διαγραμμάτων τάσεων-
παραμορφώσεων για το νανοσύνθετο υλικό, θεωρώντας γραμμικό βισκοελαστικό υλικό για το πολυμερές, 

%κ.β περιεκτικότητα σε ΝΣΑ 2, 1, 0.5 και 0.1 %  και ΔΔΑ=0, 5, 10, 20, 40, 80 και∞ MPa. 

7.2. ΝΣΑ κυματοειδούς γεωμετρίας 
Με βάση την θεωρία της στοχαστικής ανάλυσης εξετάζεται η επιρροή της τυχαίας 

κυματοειδούς γεωμετρίας των ΝΣΑ στην απόσβεση του νανοσύνθετου υλικού. Για τον 
σκοπό αυτόν εξετάζεται ένας αριθμός τυχαίων ΝΣΑ που δημιουργήθηκαν από την 
Εξίσωση (24) και οι οποίοι ενσωματώνονται στην μήτρα,καταλήγοντας σε ένα ΑΣΟ του 
νανοσύνθετου υλικού με περιεκτικότητα κ.β=2%. Τα ΑΣΟ που δημιουργούνται κατά 
αυτόν τον τρόπο υποβάλονται σε ανακυκλιζόμενη φόρτιση ενώ σε όλες τις περιπτώσεις 
θεωρείται κρίσιμη τιμή ΔΔΑ=40 MPa. Από το σύνολο των διαγραμμάτων τάσεων-
παραμορφώσεων που εξάγονται μετά την Monte Carlo ανάλυση και παρουσιάζονται 
στην Εικόνα 27, υπολογίζεται ο μέσος όρος αυτών. Στην Εικόνα 27 για λόγους 
σύγκρισης παριστάνεται μαζί με την μέση καμπύλη και η καμπύλη τάσης-
παραμόρφωσης που αντιστοιχεί σε ΑΣΟ που περιέχει έναν ευθύγραμμο ΝΣΑ. Από τις 
καμπύλες αυτές υπολογίζονται οι τιμές του παράγοντα απόσβεσης που παρουσιάζονται 
στον Πίνακα 3 για την περίπτωση του ΑΣΟ με κυματοειδής και ευθύγραμμους ΝΣΑ 
αντίστοιχα. Από τις τιμές του Πίνακα 3 παρατηρείται ότι η κυματοειδής γεωμετρία των 
ΝΣΑ επιφέρει μια μείωση κατά 15% του παράγοντα απωλειών σε σχέση με τους 
ευθύγραμμους. Συνεπώς καταλήγουμε στο συμπέρασμα ότι η ενίσχυση του πολυμερούς 
με ΝΣΑ όσο το δυνατόν πιο ευθύγραμμωνοδηγεί σε βελτίωση της ικανότητας απόσβεσης 
του νανοσύνθετου υλικού. 
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Εικόνα17: Σύγκριση της μέσης καμπύλης τάσεων-παραμορφώσεων 50 ΑΣΟ που περιέχουν τυχαίας 
κυματοειδόυς γεωμετρίας ΝΣΑ με την αντίστοιχη καμπύλη ΑΣΟ με ευθύγραμμο ΝΣΑ 

(κ.β=2% καιΔΔΑ=40 MPa) 

 Ευθύγραμμος ΝΣΑ Κυματοειδής ΝΣΑ 
Παράγοντας απωλειών 0.3744 0.3182 

Πίνακας 3. Παράγοντας απωλειών για ευθύγραμμο και κυματειδή ΝΣΑ εντός του ΑΣΟ του νανοσύνθετου 
υλικού 
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8. Συμπεράσματα 
Στην παρούσα μελέτη διερευνάται η επίδραση της διεπιφανειακής διατμητικής 

αντοχής νανοσύνθετου υλικού στις μηχανικές ιδιότητες και την απόσβεση του με χρήση 
αναλύσεων πολλαπλών κλιμάκων. Η ατομική διάταξη των νανοσωλήνων άνθρακα 
μοντελοποιείται ως ένα πλαισιωτό δίκτυο δοκών οι ιδιότητες των οποίων προέρχονται 
από την θεωρία της δομικής μοριακής μηχανικής. Στην συνέχεια το μοντέλο αυτό 
αντικαθίσταται από ένα ισοδύναμο στοιχείο δοκού το οποίο χρησιμοποιείται ως το 
βασικό κατασκευαστικό στοιχείο για την σύνθεση των μακρυών ΝΣΑ τυχαίας 
γεωμετρίας που το μήκος τους φτάνει την μικροκλίμακα. Οι ισοδύναμοι δοκοί 
ενσωματώνονται στα στοιχεία συνεχούς μέσου της μήτρας της οποίας το πολυμερές 
υλικό (PEEK) μοντελοποιείται ως γραμμικό βισκοελαστικό υλικό μέσω του μοντέλου 
των Maxwell-Wiechert. Ο μηχανισμός μεταφοράς δυνάμεων δια μέσου της διεπιφάνειας 
ΝΣΑ και περιβάλλουσας μήτρας, λαμβάνεται υπόψιν στην ανάλυση πεπερασμένων 
στοιχείων με την υλοποίηση ενός μοντέλου ολίσθησης μεταξύ των δεσμών. Η μελέτη 
περιλαμβάνει τόσο ευθύγραμμους όσο και κυματοειδής ΝΣΑ. Στην περίπτωση των 
κυματοειδών ΝΣΑ, αυτοί προκύπτουν από την στοχαστική επεξεργασία εικόνων 
ηλεκτρονικού μικροσκοπίου, από όπου με την μέθοδο της φασματικής απεικόνισης 
προκύπτει ένα εξελισσόμενο φάσμα ενέργειας για την παραγωγή της τυχαίας τους 
γεωμετρίας. Οι στοχαστικές μέσες μηχανικές ιδιότητες και η απόσβεση του 
νανοσύνθετου υλικού προκύπτουν μετά από προσομοιώσεις MonteCarlo σε 
αντιπροσωπευτικά στοιχεία όγκου του υλικού. 

Από τα αριθμητικά αποτελέσματα που παρουσιάστηκαν, καταδεικνύεται η σημαντική 
επίδραση της διεπιφανειακής διατμητικής αντοχής του υλικού και της κυματοειδούς 
γεωμετρίας των ΝΣΑ στην συμπεριφορά απόσβεσης του νανοσύνθετου υλικού. 
Ειδικότερα ο παράγοντας απωλειών αυξάνεται με αύξηση της ΔΔΑ φτάνοντας ένα άνω 
όριο για τιμές ΔΔΑ κοντά στην διατμητική αντοχή του πολυμερούς της μητρας. Η 
συμπεριφορά αυτή του νανοσύνθετου υλικού υπονοεί ότι μια διαδικασία εφαρμογής 
λειτουργικών τεχνικών στην επιφάνεια των ΝΣΑ που θα αύξανε την τιμή της ΔΔΑ είναι 
σημαντική για την επίτευξη βέλτιστης συμπεριφοράς απόσβεσης. Επιπλέον, αποδείχθηκε 
ότι η κυματοειδής γεωμετρία των ΝΣΑ οδηγεί σε μείωση του παράγοντα απωλειών του 
νανοσύνθετου υλικού, καταδεικνύοντας την σπουδαιότητα της προσπάθειας παραγωγής 
νανοσύνθετων υλικών που περιέχουν όσο το δυνατόν ευθύγραμμους ΝΣΑ ώστε να 
βελτιωθεί η ικανότητα απόσβεσης τους. 
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