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Περίληψη 

Οι υγροί κρύσταλλοι είναι υλικά τα οποία, εκτός από τις συνηθισμένες καταστάσεις 

της συμπυκνωμένης ύλης, υγρή και στερεή, παρουσιάζουν και μια ενδιάμεση (με 

πληθώρα διαφορετικών δομών ανάλογα με το είδος του μορίου) η οποία ονομάζεται 

υγροκρυσταλλική. Τα υλικά αυτά έχουν χρησιμοποιηθεί σε πολλές τεχνολογικές 

εφαρμογές και εσχάτως στην κατασκευή βιοαισθητήρων, εξ αιτίας της ιδιότητάς τους 

να μεταβάλλουν το μοριακό τους προσανατολισμό παρουσία βιομορίων. Στόχος 

αυτής της διατριβής, που εκπονήθηκε στα πλαίσια του διεθνούς ερευνητικού 

προγράμματος MNIBS, ήταν η μελέτη της συμπεριφοράς των υγροκρυσταλλικών 

μορίων παρουσία νερού και λιπιδικών μορίων. 

Στην παρούσα διατριβή μελετήθηκε με τη μέθοδο της μοριακής δυναμικής ένα 

σχετικά απλό υγροκρυσταλλικό υλικό, το 4-πεντυλο-4-κυανοδιφαινύλιο ή 5CB. 

Πρόκειται για ένα μικρό, πολικό μόριο το οποίο σε θερμοκρασία δωματίου βρίσκεται 

στη νηματική φάση. 

Προκειμένου να καταστεί εφικτή η μελέτη της συμπεριφοράς του 5CB σε υδατικό 

περιβάλλον και στη συνέχεια παρουσία λιπιδικής μεμβράνης (DPPC), έπρεπε να 

βρεθεί στη διεθνή βιβλιογραφία ένα μοντέλο περιγραφής του υγρού κρυστάλλου το 

οποίο θα μπορούσε να προβλέψει με τη μεγαλύτερη δυνατή επιτυχία τις ιδιότητές 

του. Δοκιμάστηκαν έτσι 4 μοριακά μοντέλα, με διαφορετικές παραμέτρους 

αλληλεπίδρασης των ατόμων του μορίου.  

Το μοντέλο το οποίο κρίθηκε καταλληλότερο για την περιγραφή του συστήματος 

καθαρού (bulk) 5CB, χρησιμοποιήθηκε στη συνέχεια για τη μελέτη των 

πολυπλοκότερων διμερών (5CB-H2O) και τριμερών (5CB-DPPC-H2O) συστημάτων. 

Τα αποτελέσματα που προέκυψαν, χαρακτηρίζονται ικανοποιητικά και σε καλή 

συμφωνία με τα διαθέσιμα πειραματικά δεδομένα. Σε κάθε περίπτωση όμως θα ήταν 

εξαιρετικά ενδιαφέρουσα η περαιτέρω μελέτη των ανωτέρω συστημάτων. 

Όλες οι προσομοιώσεις που πραγματοποιήθηκαν στα πλαίσια αυτής της διατριβής, 

έγιναν με χρήση του ανοιχτού κώδικα λογισμικού GROMACS το οποίο αναπτύχθηκε 

στο πανεπιστήμιο του Groningen για τη μελέτη, κυρίως, βιολογικών συστημάτων. 
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Abstract 

Liquid crystals are materials which, apart from the usual states of condensed matter 

(solid and liquid) can be found in an intermediate state called liquid crystalline. This 

state may adopt various structures, depending on the liquid crystal molecule under 

observation. Liquid crystals have been used in various technological applications, the 

most contemporary of which is the design of biosensors. The latter application is 

based on the ability of these materials to change their molecular orientation in the 

presence of biomolecules. The goal of this thesis, conducted as part of the 

international research program MNIBS, was to study the behavior of a liquid 

crystalline molecule in aqueous and lipid membrane environments. A small, polar 

liquid crystalline molecule, 4-pentyl-4-cyanobiphenyl (5CB), which forms a nematic 

phase at room temperature, was studied with the method of molecular dynamics 

simulation. 

In order to be able to study the behavior of 5CB molecules in the presence of water 

and later next to a lipid membrane (DPPC), it was necessary to find a molecular 

model that could accurately predict bulk 5CB properties. For this purpose, four 

models with different interaction parameters were tested and the results were 

compared to literature data. 

The model that was found to be the most appropriate for the description of 5CB was 

used throughout the rest of the study, for the more complicated binary (5CB-H2O) and 

ternary (5CB-DPPC-H2O) systems. The results from these simulations were 

considered to be satisfactory and in a good agreement with available experimental 

data. In any case it would be extremely interesting to study the above mentioned 

systems further. 

All the simulations carried out in the present thesis, were conducted with the public 

domain software code GROMACS, which was developed at the University of 

Groningen mainly for the study of biological systems. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 1. ΕΙΣΑΓΩΓΗ 

1.1 Εισαγωγικά στοιχεία 

Η παρούσα διδακτορική διατριβή πραγματοποιήθηκε στα πλαίσια του διεθνούς 

ερευνητικού προγράμματος MNIBS (Multiscale Modeling of Nanostructured 

Interfaces for Biological Sensors) στο οποίο συμμετείχαν πανεπιστήμια της Ευρώπης 

(Universidad Politécnica de Madrid, Eidgenössische Technische Hochschule Zürich, 

Εθνικό Μετσόβιο Πολυτεχνείο) και των Ηνωμένων Πολιτειών (Purdue University, 

University of Wisconsin-Madison, Northwestern University). 

Το Εθνικό Μετσόβιο Πολυτεχνείο ανέλαβε την υποχρέωση να πραγματοποιήσει 

ατομιστικές και μεσοσκοπικές προσομοιώσεις συστημάτων υγρών κρυστάλλων τόσο 

στην καθαρή τους μορφή (bulk system) όσο και παρουσία υδατικής και λιπιδικής 

φάσης.  

1.2 Κίνητρα μελέτης 

Στόχος του ερευνητικού προγράμματος MNIBS ήταν να κατανοηθεί η συμπεριφορά 

συστημάτων αποτελούμενων από λιπιδικές φάσεις σε επαφή με υδατικές και 

υγροκρυσταλλικές φάσεις. Κίνητρο για την πραγματοποίηση αυτού του 

προγράμματος αποτέλεσαν πρόσφατα πειράματα, τα οποία έδειξαν ότι οι λιπιδικές 

(και πρωτεϊνικές) φάσεις καθώς και τασιενεργές ουσίες (πχ sodium dodecyl sulfate ή 

SDS) μπορούν να διαταράξουν τη δομή υδατικών υγροκρυσταλλικών συστημάτων σε 

κλίμακα νανομέτρων (Εικόνα 1), παρατηρήσεις οι οποίες μπορούν να αποτελέσουν 

βάση για την κατασκευή αισθητήρων βιομορίων. 

 

Εικόνα 1. Προσθήκη SDS σε διάλυμα υγρών κρυστάλλων
[1]
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Όπως φαίνεται στην Εικόνα 1, η παρουσία των τασιενεργών μορίων εξαναγκάζει τα 

υγροκρυσταλλικά μόρια (5CB) να μεταβάλουν τον προσανατολισμό τους από 

παράλληλο σε κάθετο προς τη διεπιφάνεια με την υδατική φάση. Η συμπεριφορά 

αυτή μπορεί να ανιχνευθεί και οπτικά στο μικροσκόπιο, καθώς η αλλαγή 

προσανατολισμού συνεπάγεται αλλαγή στον τρόπο πόλωσης του φωτός (Εικόνα 2). 

 

Εικόνα 2. Εικόνα υγροκρυσταλλικού συστήματος πριν (Α) και μετά την 

προσθήκη (Β) 2.2mM SDS
[1] 

1.3 Στόχος διατριβής 

Στα πλαίσια του προαναφερθέντος προγράμματος, κατά την εκπόνηση της παρούσας 

διατριβής, τρία ήταν τα σημεία ενδιαφέροντος: 

1. Επιλογή συστήματος υγρών κρυστάλλων από την υπάρχουσα βιβλιογραφία 

και διεξαγωγή προσομοιώσεων σε ατομιστική κλίμακα, προκειμένου να 

επιβεβαιωθεί η συμφωνία των αποτελεσμάτων με τα πειραματικά δεδομένα 

και επομένως η αξιοπιστία του μοντέλου.  

2. Ατομιστικές προσομοιώσεις διμερούς συστήματος υγρών κρυστάλλων και 

υδατικής φάσης. Σκοπός ήταν η μελέτη της σχηματιζόμενης διεπιφάνειας και 

του τρόπου με τον οποίο επηρεάζεται η συμπεριφορά της υγροκρυσταλλικής 

φάσης από την παρουσία της υδατικής και η σύγκριση των αποτελεσμάτων με 

τα αντίστοιχα πειραματικά. 

3. Ατομιστική προσομοίωση τριμερούς συστήματος υδατικής, 

υγροκρυσταλλικής και λιπιδικής φάσης. Τα λιπιδικά μόρια εισάγονται μεταξύ 

της υδατικής και υγροκρυσταλλικής φάσης και, μετά την εξισορρόπηση του 

συστήματος μελετάται η επίδραση των λιπιδίων στην υγροκρυσταλλική φάση. 
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1.4 Δομή διατριβής 

Στα κεφάλαια που ακολουθούν παρουσιάζονται συνοπτικά οι ιδιότητες και τα 

χαρακτηριστικά των υλικών που αποτέλεσαν τα συστήματα μελέτης, η μέθοδος και 

το λογισμικό που εφαρμόστηκαν για την εν λόγω μελέτη, τα πεδία δυνάμεων που 

εξετάστηκαν και περιγράφουν τις αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων, γίνεται μια 

επεξεργασία και κριτική των αποτελεσμάτων που προέκυψαν και παρουσιάζονται 

ιδέες για μελλοντική έρευνα. 

Πιο συγκεκριμένα, στο Κεφάλαιο 2 γίνεται μια αναδρομή στην ιστορία των υγρών 

κρυστάλλων από τη σύνθεσή τους μέχρι τις σύγχρονες σύνθετες εφαρμογές τους, 

γίνεται μια σύντομη παρουσίαση των ιδιαίτερων χαρακτηριστικών τους και μια 

κατηγοριοποίηση βασιζόμενη σε αυτά τα χαρακτηριστικά και τελικά το ενδιαφέρον 

επικεντρώνεται στον υγρό κρύσταλλο 5CB ο οποίος αποτέλεσε ένα από τα 

αντικείμενα μελέτης κατά τη διατριβή αυτή (παράγραφος 2.1). Επιπλέον 

παρουσιάζεται συνοπτικά ο ρόλος των λιπιδικών μεμβρανών στο κύτταρο και 

αναφέρονται οι περίπλοκες και ιδιαίτερα σημαντικές ιδιότητές τους. Και πάλι γίνεται 

μια κατηγοριοποίηση των διοφόρων ειδών λιπιδίων με βάση τις ιδιότητες αυτές και 

τελικά το παρουσιάζεται με περισσότερες λεπτομέρειες το λιπίδιο DPPC βασικού 

συστατικού των συστημάτων που μελετήθηκαν (παράγραφος 2.2). Τέλος γίνεται μια 

σύντομη αναφορά στο ρόλο και τη σημασία των βιοαισθητήρων, ο σχεδιασμός των 

οποίων αποτέλεσε στόχο του ερευνητικού προγράμματος MNIBS μέρος του οποίου 

είναι και η παρούσα μελέτη (παράγραφος 2.3).  

Στο Κεφάλαιο 3 αναλύεται συνοπτικά η μέθοδος της μοριακής προσομοίωσης και 

γίνεται αναφορά σε βασικές έννοιες της μεθόδου (παράγραφοι 3.1 και 3.2) και σε 

επιμέρους μεθόδους, τη Μοριακή Δυναμική, στην οποία και εστιάζεται το ενδιαφέρον 

καθώς είναι η μέθοδος που εφαρμόστηκε στην παρούσα διατριβή, και τη Monte Carlo 

(παράγραφος 3.3). Στη συνέχεια του κεφαλαίου (παράγραφος 3.4) περιγράφεται το 

λογισμικό GROMACS το οποίο χρησιμοποιήθηκε για την επίλυση των εξισώσεων 

Μοριακής Δυναμικής, τα πλεονεκτήματά του και ο τρόπος λειτουργίας του. 

Στο επόμενο κεφάλαιο (Κεφάλαιο 4) παρουσιάζονται τα υπό μελέτη συστήματα και 

τα μοριακά μοντέλα που υιοθετήθηκαν για την περιγραφή τους. 

Το Κεφάλαιο 5 συγκεντρώνει τα αποτελέσματα των προσομοιώσεων για τα 

συστήματα του καθαρού 5CB για τα τρία διαφορετικά μοντέλα που 
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χρησιμοποιήθηκαν: Cheung-Berger (παράγραφος 5.1), Cacelli (παράγραφος 5.2) και 

Tiberio (παράγραφος 5.3). Μετά την επεξεργασία των αποτελεσμάτων γίνεται η 

αξιολόγηση των μοντέλων και το κεφάλαιο κλείνει με τα εξαγόμενα συμπεράσματα 

(παράγραφος 5.4). 

Στη συνέχεια, στο Κεφάλαιο 6, γίνεται η επεξεργασία των αποτελεσμάτων των 

προσομοιώσεων για το σύστημα DPPC-H2O και η αξιολόγησή τους με βάση 

βιβλιογρφικά δεδομένα. 

Τα αποτελέσματα του διμερούς συστήματος 5CB-H2O παρουσιάζονται στο Κεφάλαιο 

7, το οποίο κλείνει με την αναφορά γενικών συμπερασμάτων. 

Το Κεφάλαιο 8 είναι αφιερωμένο στην περιγραφή και επεξεργασία των 

αποτελεσμάτων για το πολυπλοκότερο όλων, τριμερές σύστημα 5DB-DPPC-H2O. Τα 

αποτελέσματα αυτά αξιολογούνται στο τέλος του κεφαλαίου. 

Τα συμπεράσματα που προκύπτουν από τη μελέτη των συστημάτων που 

περιγράφονται σε αυτή τη διατριβή καθώς και προτάσεις για μελλοντική έρευνα 

παρουσιάζονται στο Κεφάλαιο 9. 

Τέλος, τα δύο παραρτήματα περιγράφουν τα αρχεία που απαιτούνται για την 

εκτέλεση του λογισμικού GROMACS (παράρτημα 1) και τη μελέτη δύο αλκανίων 

(βουτάνιο και δεκαπεντάνιο) προκειμένου να αξιολογηθεί η δυνατότητα του αρχικού 

μοντέλου Cheung-Berger να περιγράψει ικανοποιητικά μικρές αλκυλικές αυσίδες 

όπως αυτή του 5CB (παράρτημα 2). 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 2. ΥΓΡΟΙ ΚΡΥΣΤΑΛΛΟΙ, 
ΛΙΠΙΔΙΑ ΚΑΙ ΒΙΟΑΙΣΘΗΤΗΡΕΣ 
Στο κεφάλαιο αυτό αναφέρονται συνοπτικά η ιστορία των υγρών κρυστάλλων καθώς 

και τα βασικά χαρακτηριστικά και ιδιότητες που τους ξεχωρίζουν από τις συνήθεις 

μορφές της ύλης και τους καθιστούν ιδανικούς για πληθώρα τεχνολογικά προηγμένων 

εφαρμογών (παράγραφος 2.1)
[2]-[4]

. Στην υποενότητα 2.1.13 παρουσιάζονται κάποια 

γενικά στοιχεία που αφορούν τον υγρό κρύσταλλο η μελέτη του οποίου 

πραγματοποιήθηκε στα πλαίσια της παρούσας διδακτορικής διατριβής. 

Στη συνέχεια, στην παράγραφο 2.2, περιγράφεται η βιολογική σημασία των 

κυτταρικών μεμβρανών, ο νευραλγικός δομικός ρόλος των λιπιδίων σε αυτές, καθώς 

και τα ιδιαίτερα γενικά χαρακτηριστικά των βιολογικών αυτών μορίων. Στο τέλος της 

παραγράφου η προσοχή εστιάζεται σε μια ειδική κατηγορία λιπιδίων, τα λεγόμενα 

φωσφολιπίδια, και στις ιδιότητές τους και γίνεται μια περαιτέρω εξειδίκευση στο 

λιπίδιο εκείνο το οποίο μελετήθηκε στην παρούσα εργασία
[2], [5]-[8]

. 

Τέλος, στην παράγραφο 2.3, παρουσιάζονται συνοπτικά η σημασία της κατασκευής 

αξιόπιστων και αποτελεσματικών βιοαισθητήρων για την ανίχνευση επικίνδυνων 

παθογόνων μικροοργανισμών ή βιομορίων και ο τρόπος λειτουργίας των 

βιοαισθητήρων υγρών κρυστάλλων που αποτελούν την αιχμή του δόρατος της 

συγκεκριμένης τεχνολογίας
[3]

. 

2.1 Υγροί κρύσταλλοι 

2.1.1 Ιστορική αναδρομή 

Έως το 1888 η επιστημονική κοινότητα γνώριζε την ύπαρξη τριών καταστάσεων της 

ύλης: στερεά, υγρή και αέρια. Το 1888, ο Αυστριακός χημικός Friedrich Reinitzer, 

ερευνητής του ινστιτούτου βοτανολογίας του πανεπιστημίου της Πράγας (Institute of 

Plant Physiology, University of Prague), κατά τη διεξαγωγή πειραμάτων για τον 

προσδιορισμό της δομής και του μοριακού βάρους της χοληστερόλης (cholesterol) 

καθώς και του σημείου τήξεώς της, το οποίο αποτελεί δείκτη καθαρότητας μιας 

ουσίας, παρατήρησε ένα πολύ παράξενο φαινόμενο: την παρουσία «δυο σημείων 

τήξως». Στους 145,5
ο
C οι κρύσταλλοι του στερεού έλιωναν σε ένα «θολό» υγρό 

(cloudy liquid) το οποίο παρέμενε μέχρι τους 178,5
 ο
C, οπότε γινόταν διαυγές. 
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Προκειμένου να εξηγήσει αυτή την παραδοξότητα, ο Reinitzer ζήτησε τη συμβολή 

του φυσικού Otto Lehmann, ειδικού στην οπτική κρυστάλλων (crystal optics), ο 

οποίος διαπίστωσε την ύπαρξη τάξης στο «θολό» υγρό, σε αντίθεση με το διαυγές το 

οποίο παρουσίαζε τη συνηθισμένη αταξία που παρατηρείται στα υγρά. Οι 

παρατηρήσεις αυτές τον οδήγησαν στο συμπέρασμα ότι επρόκειτο για μια νέα φάση 

της ύλης, την οποία ονόμασε υγρούς κρυστάλλους (liquid crystals ή mesogens), καθώς 

αποτελούσε ενδιάμεση κατάσταση της στερεάς και υγρής φάσης, εμφανίζοντας 

σημαντικά χαρακτηριστικά και των δύο. Tα υγρά είναι ισότροπα, εμφανίζουν δηλαδή 

τις ίδιες ιδιότητες σε όλες τις διευθύνσεις, ενώ τα στερεά είναι γενικά ανισότροπα. 

Στους υγρούς κρυστάλλους οι ιδιότητες εξαρτώνται ισχυρά από τη διεύθυνση 

(ανισοτροπία), παρά το γεγονός ότι πρόκειται για ρευστά. 

Η ιδέα ύπαρξης υγροκρυσταλλικής φάσης αμφισβητήθηκε έντονα από την 

επιστημονική κοινότητα με το επιχείρημα ότι στην πραγματικότητα δεν ήταν τίποτε 

άλλο παρά μείγμα υγρού-στερεού. Η υγροκρυσταλλική φάση αναγνωρίστηκε τελικά 

ως κατάσταση της ύλης τις δεκαετίες 1910-1930 με τη διενέργεια πειραμάτων, την 

ανάπτυξη θεωριών και την ανακάλυψη νέων τύπων υγροκρυσταλλικής τάξης
[9]

. 

Η μελέτη των συστημάτων που παρουσιάζουν υγροκρυσταλλική συμπεριφορά 

οδήγησε το 1991 στην απονομή του βραβείου Νόμπελ φυσικής στον Pierre-Gilles de 

Gennes «για την ανακάλυψή του ότι μέθοδοι που έχουν αναπτυχθεί για τη μελέτη 

φαινομένων τάξης (order phenomena) σε απλά συστήματα μπορούν να γενικευθούν 

για πιο σύνθετες μορφές ύλης και συγκεκριμένα υγρούς κρυστάλλους και 

πολυμερή»
[10]

. 

2.1.2 Βασικά χαρακτηριστικά υγρών κρυστάλλων 

Όπως αναφέρθηκε προηγουμένως, ο όρος υγρός κρύσταλλος (liquid crystal ή 

mesogen) περιγράφει μια κατάσταση της ύλης ενδιάμεση αυτών ενός ισότροπου 

υγρού (πλήρης αταξία) και ενός κρυσταλλικού στερεού (πλήρης τάξη). Η πιο 

σημαντική ιδιότητα της υγροκρυσταλλικής φάσης ή μεσοφάσης (mesophase) είναι η 

ύπαρξη τάξης προσανατολισμού μεγάλης εμβέλειας (long-range orientational order). 

Αυτή η ιδιότητα εμφανίζεται από μόρια με ανισότροπη δομή: 

α) κυλινδρικά μόρια (rod-like ή calamitic), όπως για παράδειγμα το 4-πεντυλο-4΄-

κυανοδιφαινύλιο (4-pentyl-4΄-cyanobiphenyl ή αλλιώς 5CB), το οποίο φαίνεται στην 

Εικόνα 3, 
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Εικόνα 3. 4-πεντυλο-4΄-κυανοδιφαινύλιο (5CB) 

β)  μόρια με μορφή δίσκων (disc-like ή discotic), όπως για παράδειγμα ο βενζοϊκός 

εξαεστέρας (hexaester of benzene), η δομή του οποίου φαίνεται στην Εικόνα 4.  

 

Εικόνα 4. Βενζοϊκός εξαεστέρας 

Οι υγροί κρύσταλλοι, ανάλογα με τη συμπεριφορά τους, κατατάσσονται σε δύο 

κατηγορίες (θερμοτροπικοί και λυοτροπικοί), οι οποίες θα περιγραφούν 

αναλυτικότερα παρακάτω.  Επίσης διακρίνονται διάφορες μορφές υγροκρυσταλλικής 

φάσης (νηματική, σμηκτική κλπ) που μπορεί να εμφανίσει ένα υλικό, ανάλογα με τη 

μοριακή του δομή, οι οποίες χαρακτηρίζονται από διαφορετική τάξη και συμμετρία. 

2.1.3 Κατηγοριοποίηση υγρών κρυστάλλων 

Οι υγροί κρύσταλλοι μπορούν να διακριθούν σε δύο κατηγορίες: 

 Θερμοτροπικοί (thermotropic), οι υγροκρυσταλλικές φάσεις των οποίων 

σχηματίζονται από καθαρά συστατικά, σε συγκεκριμένο θερμοκρασιακό 

εύρος, και κατά τη μετάπτωση φάσης εκλύεται ή απορροφείται θερμότητα.  

 Λυοτροπικοί (lyotropic), των οποίων οι υγροκρυσταλλικές φάσεις 

σχηματίζονται σε διαλύματα και εξαρτώνται από τη συγκέντρωση και όχι 

μόνο από τη θερμοκρασία. 

2.1.4 Θερμοτροπικοί υγροί κρύσταλλοι 

Η πλειοψηφία των θερμοτροπικών υγρών κρυστάλλων αποτελείται από επιμήκη 

κυλινδρικά (calamitic) μόρια και μπορούν να διακριθούν  περαιτέρω σε νηματικούς 
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(N, nematic), χοληστερικούς ή χειρόμορφους νηματικούς (cholesteric ή chiral nematic) 

και σμηκτικούς (Sm, smectic). Το βασικό χαρακτηριστικό των μορίων αυτών είναι 

ένας άκαμπτος αρωματικός «πυρήνας» (rigid aromatic core) στον οποίο είναι 

συνδεδεμένες μία ή περισσότερες αλκυλικές αλυσίδες και έχουν έναν ή 

περισσότερους υποκαταστάτες.  

Τα μόρια που παρουσιάζουν υγροκρυσταλλική συμπεριφορά μπορεί να εμφανίζουν 

μία, δύο ή και περισσότερες από τις παραπάνω φάσεις. Για παράδειγμα το 4-n-

pentylbenzenethio-4΄-n-decyloxybenzoate με αύξηση της θερμοκρασίας μεταβαίνει 

από τη στερεά (κρυσταλλική) στη σμηκτική C, σμηκτική A, νηματική και τελικά 

στην υγρή (ισότροπη) φάση (Εικόνα 5).  

 

 

Εικόνα 5. Διαδοχή φάσεων του 4-n-pentylbenzenethio-4΄-n-deccyloxybenzoate
[3]

  

Στην περίπτωση ομολόγων σειρών, όπως η ομάδα των κυανοδιφαινυλίων 

(cyanobiphenyls), τα μόρια παρουσιάζουν διαφορετικού είδους φάση κατά την τήξη 

τους σε υγρό (ισότροπη φάση I) ανάλογα με το μήκος της αλειφατικής τους αλυσίδας. 

Για παράδειγμα το 5CB (5 αλειφατικοί άνθρακες, Εικόνα 3) σχηματίζει νηματική 

φάση (N) σε ατμοσφαιρική πίεση, το 8CB (8 αλειφατικοί άνθρακες) με αύξηση της 

θερμοκρασίας μεταβαίνει από τη σμηκτική A (SmA) στη νηματική (N) φάση, ενώ το 

12CB (12 αλειφατικοί άνθρακες) παρουσιάζει μόνο σμηκτική (SmA) φάση (Πίνακας 

1). 
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Πίνακας 1. Θερμοκρασίες μετάπτωσης των μορίων της ομόλογης σειράς των 

κυανοδιφαινυλίων
[3]

 

Μήκος αλυσίδας Όνομα Θερμοκρασία μετάπτωσης 

5 5CB N↔35
o
C↔I 

6 6CB N↔38
o
C↔I 

7 7CB N↔42
o
C↔I 

8 8CB SmA↔33.3
o
C↔N↔38

o
C↔I 

9 9CB SmA↔48.3
o
C↔N↔49.7

o
C↔I 

10 10CB SmA↔50.7
o
C↔I 

11 11CB SmA↔52.7
o
C↔I 

12 12CB SmA↔56.9
o
C↔I 

2.1.5 Νηματική φάση (nematic phase) 

Η νηματική (N) φάση είναι η απλούστερη όλων των υγροκρυσταλλικών φάσεων και 

μπορεί να χαρακτηρισθεί ως ανισότροπο υγρό. Τα μόρια καταλαμβάνουν τυχαίες 

θέσεις (lack of positional order) όπως ακριβώς συμβαίνει και σε ένα (ισότροπο) υγρό, 

αλλά, αντίθετα προς αυτό, παρατηρείται τάξη μεγάλης εμβέλειας ως προς τον 

προσανατολισμό των μορίων (long-range orientational order) των μορίων (Εικόνα 6). 

Στην Εικόνα 6 παρουσιάζεται σχηματικά η δομή της φάσης αυτής έχοντας 

παραστήσει τα μόρια ως ελλειψοειδή. Παρατηρούμε ότι τα μόρια του υγρού 

κρυστάλλου προσανατολίζονται κατά προσέγγιση παράλληλα τόσο προς τον κύριο 

άξονά τους όσο και μεταξύ τους. Το διάνυσμα δε που εκφράζει την κατεύθυνση του 

μέσου προτιμητέου προσανατολισμού καλείται διάνυσμα κατεύθυνσης ή κατευθυντής 

(director) και συμβολίζεται ως n . 

 

Εικόνα 6. Σχηματική απεικόνιση νηματικής φάσης 

Εκτός από το 5CB, άλλα μόρια που σχηματίζουν νηματική φάση είναι το n-(4-

μεθοξυβενζυλιδένιο)-4΄-βουτυλανιλίνη (n-(4-methoxybenzylidene)-4΄-butylaniline ή 
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αλλιώς MBBA), το 4-πεντυλoφαινυλο-τρανς-4΄-πεντυλοκυκλοεξυλκαρβοξύλιο (4-

pentylphenyl-trans-4΄-pentylcyclohexylcarboxylate) και άλλα (Εικόνα 7α και β 

αντίστοιχα). 

 

Εικόνα 7. Στερεοχημικός τύπος των μορίων n-(4-methoxybenzylidene)-4΄-

butylaniline (α) και 4-pentylphenyl-trans-4΄-pentylcyclohexylcarboxylate (β) 

Συνήθως, κοινό χαρακτηριστικό των μορίων που ανήκουν στην κατηγορία αυτή είναι 

η ύπαρξη ενός άκαμπτου 1,4-φαινυλίου συνδεδεμένου με διάφορους υποκαταστάτες.  

2.1.6 Σμηκτική φάση (smectic phase) 

Για την ακρίβεια πρόκειται για περισσότερες της μίας φάσης, κοινό χαρακτηριστικό 

των οποίων είναι η ασθενής διαστρωμάτωση των μορίων. Ανάλογα με τη σχέση του 

διανύσματος κατεύθυνσης n  των μορίων ως προς το επίπεδο των σχηματιζόμενων 

στρωμάτων μπορεί να γίνει μια πρώτη διαφοροποίηση σμηκτικών φάσεων. Στη 

σμηκτική φάση A (SmA), την οποία σχηματίζει το 8CB της ομόλογης σειράς των 

κυανοδιφαινυλίων, το διάνυσμα n  είναι κάθετο προς αυτά, ενώ, εάν είναι κεκλιμένο, 

τότε πρόκειται για σμηκτική φάση C (SmC) (Εικόνα 8).  

 

Εικόνα 8. Σχηματική απεικόνιση των σμηκτικών φάσεων A και C 

Οι φάσεις SmA και SmC μπορούν να κατηγοριοποιηθούν περαιτέρω ανάλογα με το 

σχετικό προσανατολισμό των μορίων. 
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2.1.7 Άλλες φάσεις 

α) Χειρόμορφη νηματική Ν
* 

(chiral nematic) ή χοληστερική (cholesteric) φάση, η 

οποία αποτελείται από μόρια σχεδόν παράλληλα μεταξύ τους όπως και η νηματική 

φάση N. Η διαφοροποίησή της από τη νηματική έγκειται στο γεγονός ότι η 

ασυμμετρία (χειρομορφία) των μορίων οδηγεί σταδιακά στην περιστροφή του 

διανύσματος κατεύθυνσης n .  

β) Χειρόμορφη σμηκτική SmC
*
 (chiral smectic), η οποία σχηματίζεται από μόρια η 

χειρομορφία των οποίων διαταράσσει τη σμηκτική φάση, προκαλώντας περιστροφή 

του διανύσματος n . 

γ) Διαταραγμένες ή «μπλε» φάσεις (frustrated or “blue” phases), οι οποίες 

επιδεικνύουν εκλεκτική ανάκλαση του φωτός σε χρώματα συγκεκριμένου μήκους 

κύματος και χαρακτηρίζονται από κυβική συμμετρία. Ονομάστηκαν αρχικά «μπλε» 

φάσεις, καθώς παρατηρήθηκαν από το Reinitzer σε ένα παράγωγο της χοληστερόλης 

το οποίο, καθώς θερμαινόταν, και σε ένα μικρό εύρος θερμοκρασιών, γινόταν μπλε.  

δ) Κιονοειδείς φάσεις (columnar phases), οι οποίες σχηματίζονται από μόρια με 

μορφή δίσκων και ανάλογα με το βαθμό τάξης και την κλίση του διανύσματος n  

μπορούν να διαφοροποιηθούν σε υποκατηγορίες. 

2.1.8 Βασικές ιδιότητες 

Οι υγροί κρύσταλλοι και ειδικότερα αυτοί κυλινδρικού σχήματος, στους οποίους 

επικεντρώνεται η παρούσα διατριβή, παρουσιάζουν πολύ ιδιαίτερες ιδιότητες που 

τους κάνουν να ξεχωρίζουν από τα συνήθη υλικά και τους καθιστούν ιδανικούς για 

τεχνολογικά προηγμένες εφαρμογές. Κάποιες από τις ιδιότητες αυτές είναι η 

παρουσία μακροσκοπικής τάξης, η αλλαγή του προσανατολισμού τους παρουσία 

υποστρώματος ή ηλεκτρικού ή μαγνητικού πεδίου ή ροής, η διηλεκτρική και οπτική 

τους ανισοτροπία και η ελαστικότητα.  

2.1.9 Τάξη μεγάλης εμβέλειας ως προς τον προσανατολισμό 

Κοινό χαρακτηριστικό όλων των θερμοτροπικών υγρών κρυστάλλων είναι η 

παρουσία τάξης μεγάλης εμβέλειας ως προς τον προσανατολισμό (long-range 

orientational order). Η τάξη αυτή περιγράφεται με την παράμετρο τάξης (order 

parameter) P2 η οποία υπολογίζεται διαγωνοποιώντας τον τανυστή τάξης Q
[11]

 

(εξίσωση 1) 
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   
1

( ) 3 /(2 )
N

i i

i

t t t N


    Q u u I  (1) 

όπου  i tu  το επιλεγμένο διάνυσμα αναφοράς που χαρακτηρίζει τον 

προσανατολισμό του μορίου i,  (Εικόνα 9), I ο μοναδιαίος τανυστής, ενώ το 

άθροισμα λαμβάνεται πάνω σε όλα τα μόρια του συστήματος.  

 

Εικόνα 9. Δυνατές επιλογές διανύσματος αναφοράς για το χαρακτηρισμό του 

προσανατολισμού ενός μορίου 5CB 

Η στιγμιαία παράμετρος τάξης P2 η οποία χρησιμοποιείται, εκτός του χαρακτηρισμού 

της φάσης στην οποία βρίσκεται το σύστημα, για τον εντοπισμό της μετάπτωσης από 

την ισότροπη στη νηματική (και σμηκτική) φάση, εξάγεται από τις ιδιοτιμές 

     0t t t      του πίνακα ( )tQ , είτε με βάση τη μεγαλύτερη ιδιοτιμή, δηλαδή 

ως    2P t t , είτε με βάση τη μεσαία ιδιοτιμή, δηλαδή    2 02P t t 
[12]

. Η 

επιλογή της μεσαίας ιδιοτιμής γινεται προκειμένουν να αποφευχθούν αφύσικα υψηλές 

τιμές της παραμέτρου στην ισότροπη φάση. Στην περίπτωση της νηματικής φάσης το 

άθροισμα των τριών ιδιοτιμών του ( )tQ  ισούται με μηδέν. Οι ιδιοτιμές που 

προκύπτουν είναι μία θετική και δύο περίπου ίσες, η απόλυτη τιμή των οποίων 

ισούται με το μισό της μεγαλύτερης, θετικής ιδιοτιμής. Στην περίπτωση λοιπόν της 

νηματικής φάσης με όποιον από τους παραπάνω δύο τρόπους υπολογίσουμε την 

παράμετρο P2
 
θα εξαχθεί το ίδιο αποτέλεσμα.  

Ο τανυστής τάξης μπορεί να εκφραστεί εναλλακτικά ως  2

1

1
( ) 3cos 1

2

N

i

i

t
N




 Q , 

όπου i  η γωνία που σχηματίζει ο άξονας του μορίου i με τον τανυστή κατεύθυνσης 

n . Ο τανυστής κατεύθυνσης είναι το μοναδιαίο ιδιοδιάνυσμα που αντιστοιχεί στη 

μεγαλύτερη ιδιοτιμή του ( )tQ .  
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Για ένα υλικό όπου όλα τα μόρια έχουν τον ίδιο προασανατολισμό ισχύει ότι 

2cos 1i  , οπότε η παράμετρος τάξης ισούται με τη μονάδα ( 2 1P  ). Αντίστοιχα 

για ένα ισότροπο υλικό, όπου οι προσανατολισμοί των μορίων είναι τυχαίοι, ισχύει 

ότι 2 1
cos

3
i , οπότε η παράμετρος τάξης προσεγγίζει το μηδέν ( 2 0P ). Γενικά, 

όταν η μέση τιμή της παραμέτρου τάξης παίρνει τιμές μικρότερες του 0.15 

( 2 0.15P  ) τότε κάνουμε λόγο για ισότροπο υλικό, ενώ όταν η παράμετρος τάξης 

παίρνει τιμές από 0.3 έως 0.8 ( 2 0.3 0.8P  ) τότε το υλικό βρίσκεται στη νηματική 

φάση. Στις παραπάνω εκφράσεις οι αγκύλες συμβωλίζουν τις μέσες τιμές των 

ποσοτήτων πάνω σε όλες τις απεικονίσεις ενός συστήματος σε ισορροπία. 

2.1.10 Αγκύρωση σε επιφάνεια 

Όταν ένα σύστημα υγρών κρυστάλλων έρθει σε επαφή με την επιφάνεια ενός 

υποστρώματος ή μιας άλλης φάσης, τότε ο προσανατολισμός των μορίων αλλάζει 

ανάλογα με το είδος της νέας επιφάνειας. Υπάρχουν δύο βασικοί τρόποι 

ευθυγράμμισης (alignment) ή αλλιώς αγκύρωσης στην επιφάνεια (surface anchoring) 

του υποστρώματος (Εικόνα 10): 

α) ομοιοτροπική (homeotropic), στην οποία ο κύριος άξονας (long axis) των μορίων 

είναι κάθετος στο υπόστρωμα. Στη δομή αυτή οι πολικές κεφαλές των μορίων του 

υγρού κρυστάλλου προσκολλώνται ή δημιουργούν δεσμούς με το υπόστρωμα, ενώ οι 

υδρογονανθρακικές ουρές σχηματίζουν συμπαγείς δομές που «δείχνουν» μακριά από 

την επιφάνεια. 

β) ομογενής ή επίπεδη (homogeneous ή planar), στην οποία ο κύριος μοριακός άξονας 

είναι παράλληλος στην επιφάνεια του υποστρώματος. 

 

Εικόνα 10. Ομοιοτροπική (αριστερά) και ομογενής (δεξιά) διαμόρφωση 

υγροκρυσταλλικών μορίων πάνω σε υπόστρωμα 
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Μια ενδιάμεση των προηγουμένων διαμορφώσεων είναι η κεκλιμένη (tilted), στην 

οποία ο κύριος μοριακός άξονας σχηματίζει γωνία με την επιφάνεια του 

υποστρώματος.  

2.1.11 Διηλεκτρική και οπτική ανισοτροπία 

Η ανισοτροπία σχήματος που παρουσιάζουν οι κυλινδρικοί υγροί κρύσταλλοι οδηγεί 

σε δύο πολύ σημαντικές, από άποψη εφαρμογών, ιδιότητες, τη διηλεκτρική 

(dielectric) και την οπτική (optical) ανισοτροπία. 

2.1.11.1   Διηλεκτρική ανισοτροπία 

Οι διηλεκτρικές σταθερές του μορίου, εξαιτίας της μονοαξονικής συμμετρίας του 

(uniaxial symmetry) στην οποία ο άξονας συμμετρίας είναι παράλληλος στο 

διάνυσμα κατεύθυνσης n , διαφέρουν ως προς το μέγεθος (magnitude) κατά μήκος 

του κυρίου   άξονα και κάθετα   σε αυτόν (Εικόνα 11). 

 

Εικόνα 11. Διηλεκτρικές σταθερές 

Η διηλεκτρική αυτή ανισοτροπία   ορίζεται σύμφωνα με τη σχέση 2 

      (2) 

Ανάλογα με το πρόσημο της   τα μόρια προσανατολίζονται παράλληλα ή κάθετα 

στα επιβαλλόμενα πεδία (Εικόνα 12). Τυπικές τιμές της διηλεκτρικής ανισοτροπίας 

κυμαίνονται μεταξύ 5 και 15. 
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Εικόνα 12. Προσανατολισμός μορίου υγρού κρυστάλλου κατά την επιβολή 

ηλεκτρικού πεδίου για θετικές (α) και αρνητικές (β) τιμές διηλεκτρικής 

ανισοτροπίας 

2.1.11.2   Οπτική ανισοτροπία 

Οι κυλινδρικοί υγροί κρύσταλλοι, και πάλι εξαιτίας της ανισοτροπίας του σχήματός 

τους, παρουσιάζουν διπλοθλαστικότητα (birefringence), δηλαδή δύο δείκτες 

διάθλασης 0n  και en , με το φως να πολώνεται κάθετα και παράλληλα στον τανυστή 

κατεύθυνσης n  αντίστοιχα. Η οπτική ανισοτροπία ή διπλοθλαστικότητα δίνεται από 

τη σχέση 3 

0en n n    (3) 

Τυπικές τιμές της διπλοθλαστικότητας, η οποία παρουσιάζει και εξάρτηση από τη 

θερμοκρασία, για κυλινδρικούς υγρούς κρυστάλλους είναι μεταξύ 0.05 και 0.3, ενώ 

στην ισότροπη φάση τείνει στο μηδέν. 

2.1.12 Ελαστικότητα 

Αντίστοιχα με τα περισσότερα υγρά και στερεά, οι υγροί κρύσταλλοι παρουσιάζουν 

τη λεγόμενη ελαστικότητα καμπυλότητας (curvature elasticity). Για την έκφρασή της 

μπορούν να οριστούν οι δείκτες διάτασης (splay) 11K , στρέψης (twist) 22K  και 

κάμψης (bend) 33K  (Εικόνα 13), οι οποίοι είναι της τάξεως των 10
11

Ν. Οι δείκτες 

αυτοί συνδέονται με τη σχέση 

        2 2 2

011 22 33

1
=

2
f K K K         n n n n n E n  (4) 

όπου f  η πυκνότητα ελεύθερης ενέργειας (free energy density), n  το διάνυσμα 

κατεύθυνσης, E  το επιβαλλόμενο ηλεκτρικό πεδίο και   η ηλεκτρική ανισοτροπία.  
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Εικόνα 13. Δείκτες διάτασης, στρέψης και κάμψης
[3]

 

2.1.13 4-πέντυλο-4΄-κυανοδιφαινύλιο (5CB) 

Το 4-πέντυλο-4΄-κυανοδιφαινύλιο (4-pentyl-4΄-cyanobiphenyl, C18H19N) ή πιο απλά 

5CB (Εικόνα 3) είναι ένα συνθετικό υγροκρυσταλλικό υλικό και 

πρωτοπαρασκευάστηκε το 1973 από τους Gray at al.
[13]

 στην προσπάθειά τους να 

δημιουργήσουν ένα υλικό, το οποίο θα παρουσίαζε υγροκρυσταλλική φάση σε 

θερμοκρασία κοντά στη θερμοκρασία περιβάλλοντος, με σκοπό τη χρήση του σε 

οθόνες υγρών κρυστάλλων. Η διαδικασία παρασκευής του είναι η εξής: 

Το μόριο του διφαινυλίου αντιδρά με ένα μόριο Br2, οπότε ένα άτομο βρωμίου 

συνδέεται στη μία άκρη του. Στη συνέχεια προστίθεται αλουμινοχλωρίδιο (AlCl3), 

πεντανοϋλοχλωρίδιο C4H9COCl (Pentanoyl Chloride), υδροξείδιο του καλίου (KOH) 

και υδραζίνη (NH2NH2). Στο σημείο αυτό το μόριο του διφαινυλίου θα έχει 

συνδεδεμένο στο ένα του άκρο ένα άτομο Br και στο άλλο την ομάδα C5H11.  

Ακολουθεί προσθήκη κυανιδίου του χαλκού  (CuCN, copper(I) cyanide) και 

διμεθυλοφορμαμιδίου (dimethylformamide ή DMF, HCON(CH3)2). Η προσθήκη 

αυτή, η οποία αποτελεί το τελευταίο βήμα στην παρασκευή του 5CB, οδηγεί στην 

αντικατάσταση του ατόμου βρωμίου από την κυανομάδα CN
[14]

. 

Το 5CB μπορεί να βρεθεί σε τρεις, απολύτως διακριτές φάσεις ανάλογα με τη 

θερμοκρασία, οι οποίες είναι η κρυσταλλική, η νηματική και η ισότροπη (τήγμα) 

φάση. Η μετάβαση από τη μία φάση στην άλλη γίνεται με ασθενείς μεταπτώσεις 

πρώτης τάξης στις θερμοκρασίες που παρατίθενται στον πίνακα που ακολουθεί 

(Πίνακας 2).  
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Πίνακας 2. Θερμοκρασίες μετάπτωσης του 5CB 

Φάση Θερμοκρασία
[11], [15]-[17]

 

κρυσταλλική ↔ νηματική TCrN = 295-297.2K 

νηματική ↔ ισότροπη TNI = 305.7-308.2K 

Πρόκειται για ένα μικρό, πολικό μόριο, τοξικό σε κύτταρα θηλαστικών, το οποίο έχει 

μελετηθεί εκτενώς τόσο θεωρητικά  όσο και πειραματικά (φασματοσκοπία πυρηνικού 

μαγνητικού συντονισμού, περίθλαση ακτίνων Χ, διηλεκτρική φασματοσκοπία, 

φασματοσκοπία υπερύθρου κλπ) όσο και υπολογιστικά. Ενδεικτικά αναφέρονται από 

τη διεθνή βιβλιογραφία οι ακόλουθες μελέτες: 

 Θεωρητικές: Adam et al.
[19]

, Zakharov et al.
[20]

  

 Πειραματικές: Tintaru et al.
[16]

, Sinton et al.
[21]

, Celebre et al.
[22]

, Emsey et 

al.
[23]

, Mansaré et al.
[24]

, Spragg
[25]

, Wuerflinger et al.
[25]

, Chirtoc et al.
[26]

 

 Υπολογιστικές: Wang et al.
[15]

, Komolkin et al.
[27]

, Cross et al.
[28]

, Cacelli et 

al.
[29]

, Tiberio et al.
[31]

, Fukunaga et al.
[32]

, Patnaik et al.
[33]
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2.2 Λιπίδια-λιπιδικές μεμβράνες 

2.2.1 Κυτταρικές μεμβράνες 

Οι μεμβράνες αποτελούν μια πολύ σημαντική δομή για τα κύτταρα αφού βρίσκονται 

τόσο στο τοίχωμά τους όσο και στο εσωτερικό τους όπου δημιουργούν 

«διαμερίσματα» διαφορετικών λειτουργιών.  

Οι μεμβράνες των κυτταρικών τοιχωμάτων καλύπτουν πληθώρα ρόλων: 

δρουν ως φράγμα στη διάχυση των περιεχομένων στο κύτταρο ουσιών προς το 

εξωτερικό του περιβάλλον 

εμποδίζουν την εισβολή στο κύτταρο βλαβερών εξωτερικών παραγόντων (πχ. ιών) 

διευκολύνουν τη μεταφορά ιόντων και άλλων χημικών ουσιών (πχ. πρωτεϊνών, 

σακχάρων, νουκλεϊνικών οξέων) από και προς το εσωτερικό του κυττάρου.  

Η δομή των κυτταρικών μεμβρανών, όπως φαίνεται στην Εικόνα 14, είναι ιδιαίτερα 

πολύπλοκη. Σε γενικές γραμμές αποτελείται από μια λιπιδική διπλοστιβάδα (lipid 

bilayer), σχηματιζόμενη συνήθως από φωσφολιπίδια (phospholipids), στην οποία 

είναι συζευγμένες μεμβρανικές πρωτεΐνες (integral membrane proteins) και 

πολυσακχαρίτες (polysaccharides). 

 

Εικόνα 14. Σχηματική απεικόνιση της δομής κυτταρικής μεμβράνης
[34]

 

Η λιπιδική διπλοστιβάδα, στην οποία τα λιπίδια βρίσκονται σε αντιπαράλληλο 

προσανατολισμό (antiparallel orientation) αποτελεί τη δομική βάση της μεμβράνης, 
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ενώ οι πρωτεΐνες και οι πολυσακχαρίτες προσδίδουν τη χημική λειτουργικότητά της 

(chemical functionality). 

Η αναλογία πρωτεϊνών-λιπιδίων παρουσιάζει μεγάλες διακυμάνσεις ανάλογα με τη 

λειτουργία του κυττάρου. Συνήθως οι πρωτεΐνες αποτελούν τουλάχιστον το 50% της 

σύνθεσης της μεμβράνης, με εξαίρεση τα νευρικά κύτταρα, οι μεμβράνες των οποίων 

περιέχουν μόνο 18% πρωτεΐνες.   

Τα κύτταρα συνήθως καλύπτονται και από σάκχαρα (“sugar coated” ή glycosylated), 

τα οποία είναι προσαρτημένοι πολυσακχαρίτες. Αυτή η επίστρωση (coating) 

προστατεύει το κύτταρο και παίζει σημαντικό ρόλο στη διακυτταρική σύνδεση 

(intercell binding) αλλά ταυτόχρονα αποτελεί και μέσο σύνδεσης βακτηρίων με το 

κύτταρο. 

Γενικά, τα κύτταρα είναι αρκετά εύκαμπτες δομές. Η ευκαμψία τους οφείλεται στον 

ταχύ ρυθμό πλευρικής διάχυσης (lateral diffusion) των λιπιδίων, ο οποίος έρχεται σε 

αντίθεση με την αμελητέα διάχυσή τους σε εγκάρσιο (transverse) στη διπλοστιβάδα 

επίπεδο. Η ακαμψία της κυτταρικής μεμβράνης μπορεί να ενισχυθεί με την εισαγωγή 

στη μεμβράνη μορίων χοληστερόλης (cholesterol). 

2.2.2 Λιπίδια 

Σε αντίθεση με τις υπόλοιπες βασικές κατηγορίες βιολογικών οργανικών μορίων 

(νουκλεοτίδια-nucleotides, αμινοξέα-aminoacids, υδατάνθρακες-carbonhydrates), τα 

οποία μπορούν να ομαδοποιηθούν με έναν ακριβή χημικό ορισμό, ο όρος λιπίδια 

περιλαμβάνει ένα μεγάλο αριθμό μορίων με βασική κοινή ιδιότητα την καλύτερη 

διαλυτότητά τους σε οργανικούς διαλύτες από ό,τι στο νερό. Οι σύνθετες αυτές 

ενώσεις, παρότι έχουν διαφορετική δομή, προέρχονται εν μέρει από κοινές βιολογικές 

δομικές μονάδες και παρουσιάζουν παρόμοια φυσικά και χημικά χαρακτηριστικά.  

Τα περισσότερα λιπίδια βρίσκονται σε στενή σύνδεση με πρωτεΐνες, είτε σε 

μεμβράνες ως αδιάλυτα λιπο-πρωτεϊνικά σύμπλοκα είτε ως διαλυτές λιποπρωτεΐνες 

και θεωρούνται ως βιολογικά αμφίφιλα μόρια (biological amphiphiles) εξαιτίας της 

ύπαρξης πολικών ομάδων συνδεδεμένων με τις υδρογονανθρακικές αλυσίδες. Η 

συμπεριφορά αυτή, η πλέον χαρακτηριστική και μοναδική ιδιότητα των μεμβρανικών 

λιπιδίων, τα διαχωρίζει τόσο από τις πρωτεΐνες όσο και από τα υπόλοιπα συστατικά 

των μεμβρανών. Πρακτικά, η ιδιότητα αυτή σημαίνει ότι αποτελούνται από ένα 
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τμήμα (πολική ομάδα) διαλυτό στο νερό (υδρόφιλο), το οποίο είναι μέσο υψηλής 

διηλεκτρικής σταθεράς 80 , και ένα τμήμα διαλυτό σε οργανικούς διαλύτες 

(υδρόφοβο), δηλαδή σε μέσα χαμηλής διηλεκτρικής σταθεράς 2 10    (Εικόνα 15). 

 

Εικόνα 15. Μόριο λεκιθίνης 

Πέρα από το βασικό δομικό τους ρόλο στο σχηματισμό των κυτταρικών μεμβρανών, 

τα λιπίδια αποτελούν ιδιαίτερα σημαντικές πηγές ενέργειας των κυττάρων. 

Ενδεικτικά αναφέρεται ότι η οξείδωση λιπαρών οξέων μακράς αλυσίδας (long-chain 

fatty acids) τα οποία είναι αποθηκευμένα στους κυτταρικούς ιστούς θηλαστικών, 

όπως είναι τα τριγλυκερίδια (triglycerides), παρέχει υπό προϋποθέσεις έως και το 80-

90% των ενεργειακών αναγκών των κυττάρων, αλλά και απαραίτητα στοιχεία της 

μεταβολικής διαδικασίας: στεροειδείς ορμόνες (steroid hormones), δηλαδή 

οιστρογόνα (estrogens), ανδρογόνα (androgens) και αδρενοκορτικοειδείς ορμόνες 

(adrenocortical hormones), κάποιες στερόλες (sterols) όπως χολικά οξέα (bile acids) 

και βιταμίνη D και διάφορα τερπενοειδή (terpenoids) όπως η β-καροτίνη (β-carotene) 

και η retinal A aldehyde. 

2.2.3 Φωσφολιπίδια 

Το συνηθέστερο είδος λιπιδίων που συμμετέχει στο σχηματισμό της κυτταρικής 

μεμβράνης είναι τα φωσφολιπίδια. Ένας μέλος της ομάδας αυτής που έχει μελετηθεί 

εκτενώς είναι η φωσφατιδυλοχολίνη (PC) ή απλούστερα λεκιθίνη (lecithin), η οποία 

αποτελεί μείζον συστατικό του κρόκου του αυγού (Εικόνα 15). 

Όπως έχει ήδη αναφερθεί, η πλέον χαρακτηριστική και μοναδική ιδιότητα των 

μεμβρανικών λιπιδίων, η οποία τα διαχωρίζει τόσο από τις πρωτεΐνες όσο και από τα 

υπόλοιπα συστατικά των μεμβρανών, είναι το γεγονός ότι είναι αμφίφιλα 

(amphiphilicity) (Εικόνα 15). 
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Εξ αιτίας της ιδιότητάς τους αυτής, τα φωσφολιπίδια (και γενικότερα τα λιπίδια) 

έχουν την τάση να οργανώνονται σε δομές στο εξωτερικό τμήμα των οποίων 

βρίσκεται το υδρόφιλο τμήμα τους, σε αντίθεση με το υδρόφοβο τμήμα, το οποίο 

βρίσκεται στο εσωτερικό.  

 

Εικόνα 16. Διπλοστιβάδα φωσφολιπιδίων
[35]

 

Η συνηθέστερη των δομών αυτών είναι η λεγόμενη διπλοστιβάδα (bilayer), η οποία 

παρουσιάζεται στην Εικόνα 16, ενώ ανάλογα με τις συνθήκες και το είδος τους, τα 

λιπίδια μπορούν να οργανωθούν σε κοίλες μονοστιβάδες (curved monolayers), 

σφαιρικά (Εικόνα 17) ή ελλειψοειδή μικκύλια (spherical/ellipsoidal micelles) και 

άλλες δομές. 

 

Εικόνα 17. Δομή σφαιρικού μικκυλίου
[35] 

2.2.4 Υδρόφοβο τμήμα 

Το υδρόφοβο τμήμα των φωσφολιπιδίων αποτελείται συνήθως είτε από λιπαρά οξέα, 

είτε από ακόρεστες λιπαρές αλκοόλες μακριάς αλυσίδας. 
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Τα λιπαρά οξέα των λιπιδίων είναι δύο, συνήθως ευθέα και σπανιότερα 

διακλαδισμένα, με το ένα να είναι κορεσμένο (πχ. παλμιτικό ή φοινικικό (palmitic-

CH3(CH2)14COOH), στεατικό (stearic-CH3(CH2)16COOH)) και το δεύτερο ακόρεστο 

(πχ. ελαϊκό (oleic-CH3(CH2)7CH=CH(CH2)7COOH)), λινελαϊκό (linoleic-

CH3(CH2)4CH=CHCH2CH=CH(CH2)7COOH)). Ο διπλός δεσμός μπορεί να 

βρίσκεται είτε σε cis (συνηθέστερη περίπτωση) είτε σε trans απεικόνιση (Εικόνα 18).  

 

Εικόνα 18. Απεικονίσεις cis και trans
[36]

 

2.2.5 Υδρόφιλο τμήμα 

Το υδρόφιλο τμήμα των λιπιδίων μπορεί να αποτελείται από γλυκερόλη ή γλυκερίνη 

(glycerol),  ανόργανη φωσφορική ομάδα (inorganic phosphate), οργανικές βάσεις, 

χολίνη (choline), αιθανολαμίνη (ethanolamine), σερίνη (serine), ινοζιτόλη (inositol ή 

hexahydroxycyclohexane), γαλακτόζη (galactose), ν-ακετυλο-νευροαμινικό οξύ (n-

acetyl-neuroaminic acid ή sialic acid) ή οργανικές θειικές ομάδες (organic sulfates).  

Πιο συγκεκριμένα, η γλυκερόλη (CH2OHCHOHCH2OH), κύριο προϊόν της ζύμωσης 

της γλυκόζης, αποτελεί συνδετικό κρίκο μεταξύ των δύο λιπαρών οξέων και της 

φωσφορικής ομάδας των φωσφολιπιδίων.  

Σε ό,τι αφορά τη φωσφορική ομάδα, στα φωσφολιπίδια τα δύο από τα τρία υδροξύλιά 

(-ΟΗ) της είναι εστεροποιημένα, το ένα εκ των οποίων συνδέεται με γλυκερίδιο 

(εστέρα της γλυκερόλης) και ένα δεύτερο είτε είναι συνδεδεμένο με μια οργανική 

βάση είτε ελεύθερο.  

Τέλος, η χολίνη (Χ

[HOCH2CH2N

+
(CH3)3]) όταν είναι συνδεδεμένη με ένα 

φωσφογλυκερίδιο καλείται φωσφατιδυλοχολίνη (PC).  

2.2.6 Διπαλμιτοϋλο φωσφατιδυλο χολίνη (DPPC) 

Η διπαλμιτοϋλο φωσφατιδυλο χολίνη (dipalmitoyl phosphatidyl choline ή DPPC), 

είναι ένα φωσφολιπίδιο (λεκιθίνη) το οποίο περιέχει δύο παλμιτικά οξέα 

(CH3(CH2)14COOH). Αποτελεί βασικό συστατικό επιφανειοδραστικών ουσιών των 
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πνευμόνων
[37]

 (pulmonary surfactant) και των κυτταρικών μεμβρανών και μπορεί να 

συντεθεί μέσω αναδόμησης (remodeling) της λεκιθίνης.  

Οι τρεις βασικές φάσεις στις οποίες μπορεί να βρεθεί το DPPC, ανάλογα με τη 

θερμοκρασία και για ποσοστό ενυδάτωσης 98 2% , είναι η ρευστή (fluid) Lα, η 

κυματιστή (ripple) Pβ΄ και η φάση γέλης (gel) Lβ΄ για θερμοκρασίες άνω των 42˚C, 

μεταξύ 33˚ και 42˚C και κάτω των 33˚C, αντίστοιχα
[38]

 (Εικόνα 19).  

 

Εικόνα 19. Σχηματική απεικόνιση των βασικών φάσεων του DPPC: Lβ΄ (α),      

Pβ΄ (β) και Lα (γ)
[39]

 

Στη φάση της γέλης, σε χαμηλότερες των 33˚C, οι αλυσίδες του DPPC και των 

φωσφολιπιδίων γενικότερα παρουσιάζουν μεγάλο βαθμό τάξης και είναι ελαφρώς 

κεκλιμένες ως προς το κάθετο στη μεμβράνη διάνυσμα (Εικόνα 19α). Στη συνέχεια, 

αυξανόμενης της θερμοκρασίας και έως τους 42˚C, η φάση της γέλης διαταράσσεται 

και παρουσιάζει κυματοειδή μορφή (Εικόνα 19β). Τέλος, σε ακόμα μεγαλύτερες 

θερμοκρασίες (άνω των 42˚C) η τάξη των αλειφατικών αλυσίδων παύει να υφίσταται, 

και το σύστημα βρίσκεται σε «υγροκρυσταλλική» φάση, η οποία είναι η φυσιολογικά 

πιο συχνή κατάσταση της διπλοστιβάδας (Εικόνα 19γ)
[40]

. Το λεπτομερές διάγραμμα 

φάσης του συστήματος νερού-DPPC συναρτήσει του βαθμού ενυδάτωσης και της 

θερμοκρασίας παρουσιάζεται στην Εικόνα 20
[41]

.  
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Εικόνα 20. Διάγραμμα φάσης συστήματος νερού-DPPC
[41]

 

Εξαιτίας του σημαντικού του βιολογικού ρόλου, το σύστημα νερού-DPPC έχει 

μελετηθεί εκτενώς τόσο πειραματικά
[38], [39], [41]-[46]

 όσο και υπολογιστικά
[40], [47]-[49]

. 

2.3 Βιοαισθητήρες 

2.3.1 Εισαγωγή 

Σήμερα, η ανάγκη ανάπτυξης μεθόδων ανίχνευσης της παρουσίας λοιμωδών 

ασθενειών είναι περισσότερο επιτακτική παρά ποτέ. Τα υπάρχοντα διαγνωστικά 

εργαλεία (microfluidics, DNA amplification, quartz crystal microbalance assays, 

spectroscopic techniques) έχουν πλέον ξεπεραστεί και τη θέση τους παίρνουν 

σταδιακά οι υγροκρυσταλλικοί βιοαισθητήρες (liquid crystal biosensors) οι οποίοι 

μπορούν να χρησιμοποιηθούν στην ανίχνευση λιπιδίων, πρωτεϊνών, ανοσολογικών 

συμπλόκων (immune complexes) και παθογόνων παραγόντων
[3]

.  

Το πρώτο βήμα ελέγχου και περιορισμού μιας επιδημίας ή ακόμα και πανδημίας (για 

παράδειγμα υπάρχει η διαρκής απειλή μιας νέας πανδημίας γρίπης, με την τελευταία 

να έχει εκδηλωθεί το 1918) είναι ο ταχύς προσδιορισμός της εξάπλωσής της, με ένα 

φορητό και ακριβές διαγνωστικό εργαλείο
[49],[51]

.  

Η τρέχουσα μέθοδος ταυτοποίησης ενός βακτηρίου είναι οι εργαστηριακές 

καλλιέργειες οι οποίες απαιτούν χρόνο, εξειδίκευση, επιστημονικές εγκαταστάσεις 
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και αρκετά χρήματα. Η ταυτοποίηση ιών είναι μια ακόμα δυσκολότερη και δαπανηρή 

διαδικασία. 

Γίνεται, λοιπόν, σαφές ότι η ανάπτυξη ενός γρήγορου, αξιόπιστου, φορητού αλλά και 

οικονομικού εργαλείου ανίχνευσης βιομορίων (βακτηρίων, ιών, παρασίτων) είναι 

ιδιαίτερα σημαντική. Την αναγκαιότητα αυτή έρχονται να καλύψουν οι 

βιοαισθητήρες και πιο συγκεκριμένα οι υγροκρυσταλλικοί βιοαισθητήρες. Βασίζονται 

στην ιδιότητα των μορίων του υγρού κρυστάλλου να αντιδρούν γρήγορα σε αλλαγές 

επιφανειακών αλληλεπιδράσεων (surface interactions), οι οποίες οδηγούν σε οπτικά 

ανιχνεύσιμη μεταβολή του μοριακού προσανατολισμού. 

2.3.2 Βιοαισθητήρες υγρών κρυστάλλων 

Η έρευνα στον τομέα των υγροκρυσταλλικών βιοαισθητήρων είναι πολλά 

υποσχόμενη. Στη διεθνή βιβλιογραφία έχουν δημοσιευθεί πολύ ενδιαφέροντα 

αποτελέσματα για ένα εύρος υπο-προβλημάτων που ποικίλουν από τη μελέτη του 

αντίκτυπου της παρουσίας μονοστιβάδων βιομορίων στη διεπιφάνεια υγρών 

κρυστάλλων-νερού έως την ανίχνευση ιών
[1],[52]-[56]

 και βακτηρίων
[57]

 και τη 

διατάραξη της δομής λυοτροπικών κρυσταλλικών συστημάτων παρουσία 

ανοσολογικών συμπλόκων
[58]

.  

Ειδικότερα, οι Brake et al.
[1],[52]-[54]

 πραγματοποίησαν μια σειρά πειραμάτων με σκοπό 

τη διερεύνηση των αλληλεπιδράσεων που αναπτύσσονται στη διεπιφάνεια του υγρού 

κρυστάλλου και του βιολογικού υλικού που προστίθεται στο σύστημα, τα οποία , 

όπως έχει ήδη αναφερθεί, αποτέλεσαν το κίνητρο εκπόνησης του ερευνητικού 

προγράμματος MNIBS και ως εκ τούτου της παρούσας διατριβής. 

Μέσω αυτών των πειραμάτων πρότειναν μια μέθοδο ανίχνευσης των αρχικών 

σταδίων μιας ιικής μόλυνσης και της εισόδου ιικών πρωτεϊνών στο κύτταρο, η οποία 

δεν απαιτεί σήμανση των βιομορίων, αλλά βασίζεται στην αλλαγή του 

προσανατολισμού των υγροκρυσταλλικών μορίων εξαιτίας της πρόσδεσης των 

βιομορίων στο σύστημα. Η αλλαγή αυτή είναι ανιχνεύσιμη με πολωτικό μικροσκόπιο 

(Εικόνα 21).  
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Εικόνα 21. Σχηματική απεικόνιση της διεπιφάνειας υγρού κρυστάλλου-λιπιδίου 

παρουσία υδατικής φάσης και εικόνες του συστήματος μέσω πολωτικού 

μικροσκοπίου σε τρεις διαφορετικές χρονικές στιγμές μετά την προσθήκη 

0.1mM του λιπιδίου L-DLPC
[53]

 

Πιο συγκεκριμένα, η ύπαρξη νερού σε ένα υγροκρυσταλλικό σύστημα «εξαναγκάζει» 

τα μόρια του υγρού κρυστάλλου να προσανατολιστούν παράλληλα στη 

σχηματιζόμενη διεπιφάνεια (πρόκειται για μη αναμίξιμες ουσίες)
[59]

. Οι Brake et 

al.
[53]

 εισήγαγαν σε ένα τέτοιο σύστημα (υδατικό σύστημα του 5CB) μία στιβάδα 

φωσφολιπιδίων (L-DLPC), η οποία διατάραξε την ισορροπία αναγκάζοντας τα 

υγροκρυσταλλικά μόρια να μεταβάλουν τον προσανατολισμό τους σε κάθετο προς 

την υδατική επιφάνεια (παράλληλο προς της αλκυλικές ουρές των φωσφολιπιδίων) 

(Εικόνα 21). 

Η μελέτη σε μοριακό επίπεδο του παραπάνω πειραματικά παρατηρούμενου 

φαινομένου μπορεί να γίνει με προσομοιώσεις μοριακής δυναμικής (Kim et al.
[59]

, 

παρούσα διατριβή). 

 



 

ΚΕΦΑΛΑΙΟ 3. ΜΟΡΙΑΚΗ 
ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗ 
Οι μοριακές προσομοιώσεις μπορούν να παίξουν πρωταρχικό ρόλο στο σχεδιασμό 

και τη μελέτη των υλικών προβλέποντας, από τη μοριακή τους δομή, τις ιδιότητες και 

τη συμπεριφορά τους. Μπορούν να αποτελέσουν σημαντικό μέσο στη μελέτη των 

μακροσκοπικών ιδιοτήτων των υλικών και να αποκαλύψουν τους μοριακούς 

μηχανισμούς που διέπουν τη συμπεριφορά τους, συνδέοντας έτσι το μικρόκοσμο 

(μοριακή δομή) με το μακρόκοσμο
[61]-[63]

.  

Στο κεφάλαιο αυτό επιχειρείται μια ανάλυση του θεωρητικού υποβάθρου πάνω στο 

οποίο βασίστηκε η παρούσα διατριβή (παράγραφος 3.1 έως 3.3) και γίνεται μια 

εισαγωγή στις βασικές έννοιες της στατιστικής μηχανικής και τις κύριες μεθόδους 

μοριακής προσομοίωσης. 

Στην παράγραφο 3.4 παρουσιάζονται συνοπτικά τα βασικά χαρακτηριστικά του 

υπολογιστικού πακέτου μέσω του οποίου πραγματοποιήθηκε η μελέτη των 

συστημάτων που απασχόλησαν στα πλαίσια της διατριβής αυτής καθώς και ο τρόπος 

λειτουργίας του. 

3.1 Στατιστική μηχανική και μοριακή προσομοίωση  

Ο υπολογισμός των μακροσκοπικών ιδιοτήτων ενός συστήματος, δεδομένης της 

χαμιλτονιανής του, μπορεί να επιτευχθεί μέσω της στατιστικής μηχανικής. Παρά την 

ύπαρξη αναλυτικών διατυπώσεων, ακριβής επίλυση είναι εφικτή μόνο για απλά 

μοριακά μοντέλα (π.χ. ιδανικά αέρια), ενώ όσο αυξάνει η πολυπλοκότητα του 

συστήματος είναι απαραίτητη η εισαγωγή απλοποιητικών παραδοχών
[62],[63]

. 

Η μοριακή προσομοίωση αποτελεί έναν εναλλακτικό τρόπο επίλυσης των 

προβλημάτων στατιστικής μηχανικής με ικανοποιητική ακρίβεια, παρά την ύπαρξη 

αριθμητικών σφαλμάτων. Η μέθοδος αυτή δεν απαιτεί την εισαγωγή απλοποιητικών 

παραδοχών και μπορεί να θεωρηθεί ως αριθμητική επίλυση του προβλήματος 

πρόβλεψης των ιδιοτήτων του συστήματος ενδιαφέροντος.  

Στην ουσία η προσομοίωση αποτελεί το συνδετικό κρίκο μεταξύ της θεωρίας και του 

πειράματος (Εικόνα 22), δηλαδή μεταξύ της μικροσκοπικής κατάστασης και της 

μακροσκοπικής (πειραματικής) παρατήρησης. 
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Εικόνα 22. Συσχέτιση πειραμάτων, θεωρίας και προσομοίωσης
[62]

 

Τα αποτελέσματα των προσομοιώσεων συγκρίνονται τόσο με τις πειραματικές 

παρατηρήσεις, οπότε μπορεί να προκύψουν βελτιώσεις των μοντέλων προσομοίωσης, 

όσο και με τις προβλέψεις της θεωρίας, οπότε μπορεί να βελτιωθούν οι παραδοχές 

στις οποίες στηρίζεται η επίλυση των θεωρητικών μοντέλων.  

Οι μοριακές προσομοιώσεις καθιστούν δυνατή την πρόβλεψη στατικών και 

δυναμικών ιδιοτήτων και την αποσαφήνιση των μηχανισμών που διέπουν τη 

συμπεριφορά του συστήματος σε μακροσκοπικό επίπεδο, κάνοντας χρήση 

πληροφοριών της γεωμετρίας των μορίων, των δυνάμεων αλληλεπίδρασης μεταξύ 

των ατόμων και των μακροσκοπικών περιορισμών που επιβάλλονται στο σύστημα 

(Εικόνα 23). 

 

Εικόνα 23. Απαιτούμενα δεδομένα και αποτελέσματα μοριακής προσομοίωσης 

Η εφαρμογή των προσομοιώσεων σε πραγματικά συστήματα καλείται να 

υπερκεράσει δύο σημαντικά εμπόδια: την έλλειψη επαρκούς γνώσης του τρόπου 

αλληλεπίδρασης των συστατικών του συστήματος σε ατομικό επίπεδο και τις 

αυξημένες ανάγκες σε υπολογιστικό χρόνο και ισχύ. Το πρώτο εμπόδιο 

αντιμετωπίζεται με κβαντομηχανικούς υπολογισμούς της υπερεπιφάνειας της 

δυναμικής ενέργειας ως συνάρτησης των ατομικών συντεταγμένων του συστήματος, 
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ενώ το δεύτερο με ανάπτυξη βελτιστοποιημένων κωδίκων επίλυσης και χρήση 

σύγχρονων, τεχνολογικά εξελιγμένων υπολογιστικών συστημάτων. 

3.2 Στατιστικά σύνολα 

Μέσω των μοριακών προσομοιώσεων είναι δυνατή η εξαγωγή συμπερασμάτων για τη 

μακροσκοπική κατάσταση ενός συστήματος (πίεση, θερμοκρασία, ενέργεια) μέσω 

μικροσκοπικών πληροφοριών (θέσεις, ταχύτητες, αλληλεπιδράσεις ατόμων και 

σωματιδίων κλπ). 

Στην κλασσική μηχανική, η κατάσταση ενός συστήματος Ν σωματιδίων, 

περιγράφεται πλήρως μέσω του συνόλου γενικευμένων συντεταγμένων και ορμών 

(εξίσωση 5 και 6 αντίστοιχα). 

   11 12 13 21 22 23 1 2 3 1 2, , , , , ,..., , , , ,...,N N N Nq q q q q q q q q q q q q  (5) 

   11 12 13 21 22 23 1 2 3 1 2, , , , , ,..., , , , ,...,N N N Np p p p p p p p p p p p p  (6) 

Οι γενικευμένες συντεταγμένες q και ορμές p παίρνουν τιμές από ένα σύνολο 

διάστασης 3N, το χώρο θέσεων ή χώρο απεικονίσεων (configuration space) και το 

χώρο ορμών (momentum space) αντίστοιχα. Οι γενικευμένες συντεταγμένες q θα 

αναφέρονται παρακάτω και ως «βαθμοί ελευθερίας» του συστήματος.  Με βάση τα 

παραπάνω ορίζεται το διάνυσμα μικροσκοπικής κατάστασης (state vector ή 

representative point)    1 2 1 2, , ,..., ; , ,...,N N X q p q q q p p p , οι τιμές του οποίου 

ανήκουν στο σύνολο τιμών διάστασης 6N, το οποίο ονομάζεται χώρος φάσεων (phase 

space) Γ. Κάθε σημείο του χώρου αυτού αποτελεί μια μικροκατάσταση (microstate) 

του συστήματος. 

Θεωρώντας ένα απομονωμένο σύστημα, η μικροκατάσταση του οποίου μεταβάλλεται 

λόγω των αλληλεπιδράσεων μεταξύ των δομικών του μονάδων, τότε στη διάρκεια 

του χρόνου το σύστημα μετακινείται στο χώρο φάσεων διαγράφοντας μια τροχιά 

(trajectory), κάθε σημείο της οποίας αντιστοιχεί σε μια χρονική στιγμή. 

Η περιγραφή ενός συστήματος υπό μελέτη συνήθως γίνεται με βάση τη 

θερμοδυναμική του κατάσταση, δηλαδή μέσω μακροσκοπικών παραμέτρων όπως ο 

αριθμός σωματιδίων N, η πίεση P και η θερμοκρασία T και όχι με βάση τη 

κατάστασή του σε μικροσκοπικό επίπεδο μέσω της χαμιλτονιανής 

   , , ,t tX q p . Στην περίπτωση κατά την οποία το σύστημα ορίζεται μέσω 
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μακροσκοπικών παραμέτρων, τότε γίνεται αναφορά σε ένα πλήθος 

μικροκαταστάσεων συμβατών με τους δεδομένους περιορισμούς, το οποίο ορίζεται 

κατά Gibbs ως στατιστικό σύνολο (statistical ensemble). Το στατιστικό σύνολο είναι 

στην ουσία ένα πλήθος σημείων του χώρου φάσεων  ,X q p  τα οποία υπακούν 

στους δοθέντες περιορισμούς. 

Αυτή η κατανομή σημείων, ποσοτικά χαρακτηρίζεται από τη συνάρτηση πυκνότητας 

πιθανότητας  ,ensp tX  (probability density), από τον ορισμό της οποίας προκύπτει ο 

όρος    6 3 3, , ,N N N
ens ensp t d X p t d q d pX q p , ο οποίος εκφράζει την πιθανότητα ενός 

σημείου κατάστασης X , που ανήκει στον όγκο ελέγχου 6Nd X  να βρεθεί ανάμεσα 

στις καταστάσεις X  και dX X . Η συνάρτηση πυκνότητας πιθανότητας υπακούει 

στη συνθήκη κανονικοποίησης: 

   6 3 3, , , 1N N N
ens ensp t d X p t d q d p

 

  X q p  (7) 

Με την πάροδο του χρόνου, τα σημεία που αποτελούν το στατιστικό σύνολο 

μετακινούνται στο χώρο φάσεων. Στην περίπτωση κατά την οποία το σύστημα είναι 

απομονωμένο, τότε αυτό θα μεταβάλει την κατάστασή του προσεγγίζοντας μια 

κατάσταση ισορροπίας, οπότε θα προκύψει και η αντίστοιχη συνάρτηση πυκνότητας 

ισορροπίας  eq
ensp X  (equilibrium probability density) η οποία ισοκατανέμεται στο 

χώρο φάσεων του συστήματος. 

Σε ένα σύστημα N σωματιδίων, η τιμή οποιασδήποτε ιδιότητας  θα είναι 

συνάρτηση ενός σημείου X  του χώρου φάσεων, δηλαδή  X . Θεωρώντας και πάλι 

ένα απομονωμένο σύστημα, η τροχιά του θα εξελίσσεται σε μια υπερεπιφάνεια 

(hypersurface) Σ, σταθερής ενέργειας και διάστασης 6N-1. Στην περίπτωση αυτή, η 

μέση τιμή της ιδιότητας  στο χώρο φάσεων ορίζεται ως: 

  6 11 Nd X






 

X , όπου  , ο συνολικός όγκος της υπερεπιφάνειας ενέργειας. 

Η μέση τιμή της ίδιας ιδιότητας συναρτήσει του χρόνου θα είναι 

  
0

0

1
lim

t t

t t
t

t dt
t




  X . 
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Εάν το σύστημα αυτό ικανοποιεί τη συνθήκη της εργοδικότητας (ergodicity), ότι 

δηλαδή δοθέντος αρκετού χρόνου το σύστημα θα επισκεφθεί όλες τις 

μικροκαταστάσεις που υπακούουν τους μακροσκοπικούς περιορισμούς, τότε η μέση 

τιμή της ιδιότητας  στο χρόνο θα ισούται με τη αντίστοιχη μέση τιμή της στο χώρο 

φάσεων, δηλαδή 
t

 . Κατά συνέπεια ο υπολογισμός της τιμής μιας ιδιότητας 

μπορεί να γίνει είτε ακολουθώντας την τροχιά του συστήματος στο χρόνο (
t
) είτε 

από όλες τις δυνατές μικροκαταστάσεις στις οποίες μπορεί να βρεθεί το σύστημα, η 

οποία δίνεται από τη σχέση     6, N
ensens

p t d X



  X X .  Στην περίπτωση ενός 

απομονωμένου συστήματος σε ισορροπία,    , 1/eq
ensp t p  X X  για X και 

   , 0eq
ensp t p X X  για X .   

Ο λόγος για τον οποίο ένα απομονωμένο σύστημα προσεγγίζει μια μακροσκοπική 

κατάσταση ισορροπίας, στην οποία οι μικροκαταστάσεις Χ που υιοθετεί είναι 

ισοκατανεμημένες πάνω στην υπερεπιφάνεια ενέργειας, είναι ότι αποτελείται από 

μεγάλο αριθμό βαθμών ελευθερίας που αλληλεπιδρούν μή γραμμικά μεταξύ τους και 

έτσι οι δυναμικές του τροχιές εμφανίζουν ροή με ανάμιξη στο χώρο φάσεων
[62]

.   

 

Βασικά στατιστικά σύνολα ισορροπία 

Τα τέσσερα βασικά στατιστικά σύνολα ισορροπίας είναι τα εξής: 

 Μικροκανονικό στατιστικό σύνολο (microcanonical ensemble) NVE: το 

σύνολο αυτό περιγράφει την κατανομή ισορροπίας στο χώρο φάσεων ενός 

συστήματος με σταθερό αριθμό ατόμων N, σταθερό όγκο V και σταθερή ολική 

ενέργεια E (απομονωμένο σύστημα). 

 Κανονικό στατιστικό σύνολο (canonical ensemble) NVT, το οποίο περιγράφει 

την κατανομή μικροσκοπικών καταστάσεων ενός συστήματος σταθερού 

αριθμού ατόμων N, όγκου V και θερμοκρασίας T σε ισορροπία. 

 Ισόθερμο-ισοβαρές στατιστικό σύνολο (isothermal-isobaric ensemble) NPT. 

Σε αυτό το σύνολο περιγράφεται η κατανομή ισορροπίας στο χώρο φάσεων 

ενός συστήματος με σταθερό αριθμό ατόμων N, υπό σταθερή πίεση P και 

θερμοκρασία T. 
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 Μεγάλο κανονικό στατιστικό σύνολο (grand-canonical ensemble) μVT, στο 

οποίο οι μακροσκοπικοί περιορισμοί που ορίζουν την κατάσταση του 

συστήματος είναι το σταθερό χημικό δυναμικό μ, ο σταθερός όγκος V και η 

σταθερή θερμοκρασία T. 

3.3 Μέθοδοι μοριακής προσομοίωσης 

Οι πρώτες μοριακές προσομοιώσεις έλαβαν χώρα στο υπολογιστικό κέντρο του Los 

Alamos National Laboratory, όπου αναπτύχθηκε και ο αλγόριθμος Monte Carlo, ο 

οποίος δίνει έμφαση στη χρήση τυχαίων αριθμών, από τους Metropolis et al.
[64]

. 

Οι κύριες κατηγορίες τεχνικών προσομοίωσης είναι οι μέθοδοι Μοριακής Μηχανικής,  

Monte Carlo και Mοριακής Δυναμικής, οι οποίες περιγράφονται στις παραγράφους 

που ακολουθούν. 

3.3.1 Μοριακή Μηχανική (Molecular Mechanics, MM) 

Με τη μέθοδο της Μοριακής Μηχανικής ο υπολογισμός των ιδιοτήτων του 

συστήματος γίνεται βάσει ενός συνόλου στατικών μικροσκοπικών απεικονίσεων, οι 

οποίες δημιουργούνται έχοντας ως αφετηρία μια αρχική απεικόνιση και 

ελαχιστοποιώντας τη δυναμική ενέργεια του συστήματος ως προς όλους τους 

βαθμούς ελευθερίας του. Οι απεικονίσεις που προκύπτουν αποτελούν τοπικά 

ελάχιστα της δυναμικής ενέργειας και χρησιμοποιούνται συχνά ως αρχικές 

απεικονίσεις των δύο άλλων μεθόδων προσομοίωσης. 

3.3.2 Monte Carlo (MC) 

Στη μέθοδο αυτή υπολογίζονται θερμοδυναμικοί μέσοι όροι μέσω στοχαστικής 

δειγματοληψίας ενός μεγάλου αριθμού μικροσκοπικών απεικονίσεων του συστήματος 

σύμφωνα με την κατανομή που ορίζει ένα στατιστικό σύνολο ισορροπίας. Με την 

τεχνική αυτή μπορούν να ξεπεραστούν ενεργειακοί φραγμοί στην υπερεπιφάνεια 

ενέργειας του συστήματος που προκύπτουν από τις αλληλεπιδράσεις των βαθμών 

ελευθερίας του και έτσι να επιτευχθεί γρηγορότερα η ισορροπία, δεν γίνεται όμως να 

εξαχθούν άμεσες πληροφορίες σχετικά με τη δυναμική του. 
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3.3.3 Μοριακή Δυναμική (Molecular Dynamics, MD) 

Η μέθοδος της μοριακής δυναμικής βασίζεται στην επίλυση των εξισώσεων κίνησης 

του Νεύτωνα για όλους τους βαθμούς ελευθερίας του συστήματος.  Οι εξισώσεις 

αυτές ολοκληρώνονται αριθμητικά συναρτήσει του χρόνου, δίνοντας έτσι τη 

δυνατότητα παρακολούθησης της χρονικής εξέλιξης του συστήματος, και 

χρησιμοποιούνται στον υπολογισμό δομικών και δυναμικών ιδιοτήτων
[63] 

(Εικόνα 

24).  

 

Εικόνα 24. Επαναληπτικός κύκλος μοριακής μηχανικής 

Για την εκτέλεση μιας προσομοίωσης MD κατασκευάζεται η αρχική απεικόνιση του 

συστήματος, υπολογίζονται οι συνολικές δυνάμεις που ασκούνται στο σύστημα και 

επιλύονται οι εξισώσεις του Νεύτωνα μέσω αριθμητικής ολοκλήρωσης. Η εξέλιξη 

του συστήματος παρακολουθείται για τόσο χρονικό διάστημα όσο χρειάζεται για την 

επίτευξη ισορροπίας, οπότε και υπολογίζονται οι ιδιότητές του ως μέσες τιμές στην 

αποθηκευμένη τροχιά.  

3.4 GROMACS 

3.4.1 Εισαγωγή 

Οι μοριακές προσομοιώσεις που ήταν απαραίτητες για τη μελέτη των συστημάτων 

που περιγράφονται στην παρούσα διατριβή, διεξήχθησαν με το υπολογιστικό πακέτο 

GROMACS (Groningen Machine for Chemical Simulations)
[64]-[68]

, το οποίο 
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αναπτύχθηκε στο Πανεπιστήμιο του Groningen της Ολλανδίας και συγκεκριμένα οι 

εκδόσεις 3.3, 3.3.2, 4.0.3 και 4.0.5. 

Το GROMACS είναι ένα εύχρηστο λογισμικό ανοιχτού κώδικα, διαθέσιμο ελεύθερα 

σύμφωνα με τη Γενική Άδεια Δημόσιας Χρήσης (General Public License) GNU
[69]

, 

γραμμένο σε γλώσσα C, C++ και Fortran. Ο εκάστοτε χρήστης μπορεί να το 

προμηθευτεί δωρεάν μέσω internet και να το προσαρμόσει στις ιδιαίτερές του 

ανάγκες με προσθήκη, αφαίρεση ή μετατροπή ρουτινών. 

Ο αρχικός σκοπός για τον οποίο σχεδιάστηκε, ήταν η μελέτη βιοχημικών 

συστημάτων, αποτελούμενων από πρωτεΐνες, λιπίδια και νουκλεϊνικά οξέα, τα οποία 

παρουσιάζουν πολύπλοκες δεσμικές αλληλεπιδράσεις. Όμως, χάρη στη δυνατότητά 

του να υπολογίζει με μεγάλη ταχύτητα τις μη δεσμικές αλληλεπιδράσεις, οι οποίες 

κατά κανόνα κυριαρχούν στις προσομοιώσεις, πολλές ερευνητικές ομάδες
[70]-[73]

 το 

χρησιμοποιούν και για μελέτη μη βιολογικών συστημάτων, πχ. πολυμερών ή, στην 

περίπτωση της παρούσας εργασίας, υγρών κρυστάλλων. 

3.4.2 Πλεονεκτήματα του GROMACS 

Τα χαρακτηριστικά τα οποία κάνουν το GROMACS να ξεχωρίζει από τα 

ανταγωνιστικά του λογισμικά επίλυσης προβλημάτων μοριακής δυναμικής 

συνοψίζονται ως εξής: 

Είναι εξαιρετικά αποδοτικό λόγω των βελτιστοποιημένων κωδίκων αλγορίθμων που 

περιέχει. 

Είναι ιδιαίτερα φιλικό στο χρήστη, αφού όλα τα αρχεία που χρειάζονται για την 

περιγραφή του συστήματος (τοπολογία, παράμετροι αλληλεπίδρασης) γράφονται σε 

μορφή απλού κειμένου, ενώ σε περίπτωση λάθους εμφανίζονται απλά, κατατοπιστικά 

μηνύματα σφάλματος.  

Προκειμένου να εκτελεστούν τα εργαλεία του αρκεί η εκτέλεση ορισμένων εύκολων 

εντολών, ενώ με την επιλογή –h εμφανίζονται επεξηγήσεις στην οθόνη, περίληψη 

αυτών που υπάρχουν στο εκτενές εγχειρίδιο χρήσης στο διαδίκτυο ή σε μορφή pdf.  

Η προσομοίωση μπορεί να πραγματοποιηθεί ακόμα και διαδραστικά, οπότε ο 

χρήστης μπορεί να γνωρίζει ανά πάσα στιγμή πόσο έχει προχωρήσει η προσομοίωσή 

του αλλά και τον αναμενόμενο χρόνο περάτωσής της. 
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Όλα τα αρχεία εισόδου αλλά και οι προκύπτουσες τροχιές είναι ανεξάρτητες του 

υπολογιστικού εξοπλισμού (hardware) και μπορούν να τύχουν επεξεργασίας από 

οποιαδήποτε έκδοση του GROMACS. 

Παρέχει τη δυνατότητα αποθήκευσης των δεδομένων της τροχιάς του συστήματος σε 

συμπιεσμένη μορφή, η ακρίβεια της οποίας μπορεί να επιλεχθεί από το χρήστη (lossy 

compression). 

Έχει διαθέσιμα βασικά, εύχρηστα εργαλεία ανάλυσης της τροχιάς του συστήματος, τα 

αρχεία εξόδου των οποίων μπορούν να παρουσιαστούν άμεσα γραφικά με τα 

προγράμματα Grace
[74]

, Gnuplot
[75]

. 

Συμπεριλαμβάνεται ένα βασικό εργαλείο οπτικοποίησης της τροχιάς, για τη 

λειτουργία του οποίου χρειάζονται μόνο οι βιβλιοθήκες X (X libraries). 

Υπάρχει η δυνατότητα παραλληλοποίησης, μέσω των υπορουτινών της βιβλιοθήκης 

MPI (Message Passing Interface). 

Ο χρήστης μπορεί να αυξήσει το βήμα ολοκλήρωσης των εξισώσεων κίνησης, 

γεγονός που οδηγεί σε μεγαλύτερη απόδοση χωρίς να μειώνεται η ακρίβεια των 

αποτελεσμάτων, με τη βοήθεια σύγχρονων αλγορίθμων. 

Δίνει τη δυνατότητα εύκολης και γρήγορης κατασκευής της τοπολογίας διαφόρων 

βιομορίων, καθώς είναι διαθέσιμες οι παράμετροι αλληλεπίδρασης 20 βασικών 

αμινοξέων, νουκλεϊνικών οξέων, λιπιδίων, καθώς και διαφόρων μικρών μορίων. 

Συνεχίζεται η προσπάθεια επέκτασής του σε βάσεις δεδομένων κβαντικής χημείας και 

βιοπληροφορικής. 

Όπως έχει ήδη αναφερθεί, είναι ελεύθερα διαθέσιμο λογισμικό. 

3.4.3 Εφαρμογή μεθόδου μοριακής δυναμικής 

3.4.3.1  Περιγραφή αλγορίθμου επίλυσης 

Το λογισμικό πακέτο GROMACS μπορεί να χρησιμοποιηθεί για τη διεξαγωγή 

προσομοιώσεων μοριακής δυναμικής (molecular dynamics – MD) και ενεργειακής 

ελαχιστοποίησης (energy minimization). Ο αλγόριθμος που εφαρμόζεται από το 

GROMACS για την επίλυση του συστήματος των εξισώσεων μοριακής δυναμικής 

μπορεί να περιγραφεί από τα ακόλουθα στάδια (Εικόνα 24): 
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1. Παρέχονται οι απαιτούμενες πληροφορίες εισόδου, δηλαδή οι αρχικές συνθήκες 

(πίεση και θερμοκρασία), το δυναμικό αλληλεπίδρασης V συναρτήσει των ατομικών 

θέσεων, οι θέσεις r και οι ταχύτητες u των ατόμων. 

2. Υπολογίζονται οι δυνάμεις iF  που ασκούνται σε κάθε άτομο i ως αθροίσματα 

δεσμικών και μη δεσμικών συνεισφορών και τυχουσών εξωτερικών δυνάμεων 

σύμφωνα με τη σχέση 
1i  r

F V . Στη συνέχεια υπολογίζονται η δυναμική ενέργεια 

V , η κινητική ενέργεια και ο τανυστής της πίεσης. 

3. Προσομοιώνεται η κίνηση των ατόμων του συστήματος με επίλυση των εξισώσεων 

του Νεύτωνα 
2

2

i i

i

d

dt m


r F
 ή διαφορετικά ,   i i i

i

i

d d

dt m dt
 

u F r
u   οπότε προκύπτει η νέα 

απεικόνιση του συστήματος. 

4. Αποθηκεύονται τα νέα δεδομένα (πληροφορίες εξόδου) των θέσεων, ταχυτήτων, 

ενεργειών, πίεσης, θερμοκρασίας του συστήματος. 

Τα στάδια 2, 3 και 4 επαναλαμβάνονται τόσες φορές όσα τα επιθυμητά βήματα 

προσομοίωσης.  

3.4.3.2  Εκτέλεση προσομοίωσης 

Η ακολουθία των βημάτων εκτέλεσης μιας προσομοίωσης μοριακής δυναμικής με το 

GROMACS μπορεί να παρασταθεί με το διάγραμμα ροής της Εικόνα 25.  

 

Εικόνα 25. Διάγραμμα ροής εκτέλεσης προσομοίωσης MD 
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Εν γένει, στα αρχεία εισόδου πρέπει να ορίζονται βασικές πληροφορίες για τη δομή 

του συστήματος, τον τρόπο αλληλεπίδρασης των ατόμων και τις συνθήκες της 

προσομοίωσης. Πιο συγκεκριμένα, τα δεδομένα που πρέπει να περιέχονται στα  

αρχεία εισόδου που δημιουργεί ο χρήστης είναι τα εξής: 

Η τοπολογία του συστήματος, δηλαδή από πόσα και τι είδους άτομα αποτελείται και 

με ποιον τρόπο αυτά συνδυάζονται στο μόριο (ατομική μάζα, φορτία, δεσμοί, γωνίες, 

δίεδρες γωνίες κλπ.). Τα δεδομένα αυτά περιέχονται στο αρχείο topol.top. 

Οι αρχικές συντεταγμένες των ατόμων, οι οποίες μπορεί να προέρχονται είτε από 

κρυσταλλογραφικά δεδομένα ή μια προηγούμενη προσομοίωση είτε να είναι τυχαίες 

(οπότε είναι απαραίτητη μια αρχική ενεργειακή ελαχιστοποίηση) καθώς και οι 

διαστάσεις του κουτιού προσομοίωσης. Προαιρετικά μπορούν να δοθούν εφόσον 

είναι γνωστές και οι αρχικές ατομικές ταχύτητες (αρχείο conf.gro). 

Το δυναμικό αλληλεπίδρασης, δηλαδή τις παραμέτρους που περιγράφουν τις 

δεσμικές και μη δεσμικές αλληλεπιδράσεις Van der Waals C
(6)

 και C
(12)

 ή σ και ε. Σε 

ό,τι αφορά τις παραμέτρους αυτές, ισχύουν οι ακόλουθες σχέσεις: 

(6) 6 1 6

(12) 12 1 12

4 [ ]

4 [ ]

i i i

i i i

C kJmol nm

C kJmol nm

 

 








 (8α,β) 

όπου 1[ ]i kJmol   και [ ]i nm .  

Επίσης, πρέπει να οριστεί και ο τρόπος υπολογισμού των διαμοριακών τους τιμών 

(μεταξύ των ατόμων i και j), τα λεγόμενα mixing ή combination rules: 

 

 

1
(6) (6) (6) 2

1
(12) (12) (12) 2

ij i j

ij i j

C C C

C C C





 (9α,β) 

ή 

 
1

2
ij i j

ij i j

  

  

 



 (10α,β) 

ή να δοθεί η τιμή τους για κάθε ένα από τα υπάρχοντα αλληλεπιδρώντα ζεύγη ατόμων 

(αρχείο topol.top). 



 

50 

Οι συνθήκες προσομοίωσης και ο τρόπος καταγραφής των αποτελεσμάτων στα 

αρχεία εξόδου. Συγκεκριμένα, μεταξύ άλλων, ορίζεται το είδος της προσομοίωσης 

(μοριακή δυναμική, ενεργειακή ελαχιστοποίηση), το βήμα ολοκλήρωσης (dt) και ο 

αριθμός των επιθυμητών επαναλήψεων (nsteps), η συχνότητα εγγραφής των 

αποτελεσμάτων στα αρχεία εξόδου (συντεταγμένες, ταχύτητες, ενέργειες, δυνάμεις), 

η εφαρμογή ή μη περιοδικών οριακών συνθηκών (pbc), η επιθυμητή θερμοκρασία και 

πίεση (NPT, NVT, NVE κλπ) καθώς και ο επιθυμητός θερμοστάτης και βαροστάτης 

(Berendsen, Nosé-Hoover, Parrinello-Rahman), η γένεση αρχικών ταχυτήτων μέσω 

κατανομής Maxwell σε δεδομένη θερμοκρασία, η ύπαρξη ή μη πακτωμένων δεσμών 

ή/και γωνιών και οποιαδήποτε άλλη πληροφορία επηρεάζει την κατάσταση του 

συστήματος (αρχείο grompp.mdp). 

Τα παραπάνω δεδομένα περιέχονται στα αρχεία εισόδου του προ-προσομοιωτή του 

GROMACS σε μορφή απλών αρχείων κειμένου, μέσω του οποίου μετατρέπονται στο 

δυαδικό (binary) αρχείο που απαιτείται για την προσομοίωση. Τα αποτελέσματα της 

προσομοίωσης αποθηκεύονται ανά τακτά χρονικά διαστήματα σε αρχεία εξόδου τόσο 

απλής μορφής (θερμοκρασίες, πιέσεις κλπ στα αρχεία md.log και confout.gro) όσο 

και σε δυαδική μορφή (ενέργειες, συντεταγμένες, δυνάμεις κλπ στα αρχεία ener.edr, 

traj.trr και traj.xtc). Έτσι, προσθέτοντας στο διάγραμμα ροής της Εικόνα 25 τα 

ονόματα των αρχείων και των εργαλείων προσομοίωσης, προκύπτει το διάγραμμα 

ροής της Εικόνα 26. 

 

Εικόνα 26. Διάγραμμα ροής εκτέλεσης προσομοίωσης MD και αρχεία εισόδου-

εξόδου 
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Παραδείγματα της μορφής των αρχείων εισόδου (.top, .mdp, .gro) παρατίθενται στο 

Παράρτημα 1. 

3.4.3.3  Περιοδικές οριακές συνθήκες 

Η αρχή των περιοδικών οριακών συνθηκών (periodic boundaries conditions, pbc) 

χρησιμοποιείται ευρέως στις προσομοιώσεις, προκειμένου να αποφευχθούν τεχνητά 

οριακά φαινόμενα τα οποία δημιουργούν διεπιφάνειες στα όρια του συστήματος με το 

περιβάλλον του (κενό). Έτσι θεωρείται ότι το κελί της προσομοίωσης είναι περιοδικά 

συνεχές, γεγονός που σημαίνει ότι η δεξιά επιφάνειά του είναι απολύτως ίδια με την 

αριστερή, η μπροστά με την πίσω και ούτω καθεξής. Με αυτή τη θεώρηση μπορούν 

να κατασκευαστούν αντίγραφα του κελιού και να τοποθετηθούν δίπλα σε κάθε του 

έδρα χωρίς να δημιουργούνται διεπιφάνειες μεταξύ τους. Αυτή η κατασκευή μπορεί 

να προεκταθεί απεριόριστα ώστε να σχηματιστεί ένας μεγάλος όγκος υλικού που δεν 

παρουσιάζει όρια. Κατά συνέπεια, για τον υπολογισμό των ιδιοτήτων του εκάστοτε 

συστήματος είναι επαρκής η μελέτη ενός μικρού τμήματος, του βασικού κελιού και 

όχι η προσομοίωση ενός απείρου συστήματος. 

Η κατασκευή του αποκαλούμενου περιοδικού κελιού, με περιοδικές οριακές 

συνθήκες, προϋποθέτει ότι ένα άτομο (ή κέντρο αλληλεπίδρασης) το οποίο ξεπερνά 

τα όρια του κελιού από τη μία πλευρά θα εισέρχεται σε αυτό από την αντίθετη 

κατεύθυνση (Εικόνα 27). 

 

Εικόνα 27. Διδιάστατη απεικόνιση του περιοδικού κελιού προσομοίωσης 
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3.4.3.4  Δυνατότητα παραλληλοποίησης 

Όπως αναφέρθηκε ήδη στην παράγραφο 3.4.2, ένα από τα πλεονεκτήματα του 

GROMACS είναι η δυνατότητα παραλληλοποίησής του. Σε γενικές γραμμές η 

παραλληλοποίηση, δηλαδή η προσομοίωση του συστήματος σε περισσότερους του 

ενός επεξεργαστές, γίνεται με την ανάθεση της επίλυσης των εξισώσεων κίνησης και 

του υπολογισμού των αλληλεπιδράσεων για ένα τμήμα του συστήματος, διαφορετικό, 

σε κάθε επεξεργαστή. Κάθε επεξεργαστής επιφορτίζεται έτσι είτε με έναν αριθμό 

ατόμων N/p όπου N τα συνολικά άτομα και p ο αριθμός επεξεργαστών είτε με ένα 

τμήμα του (κυβικού) κουτιού προσομοίωσης b/p όπου b η ακμή του κουτιού, επιλύει 

τους αλγορίθμους της μοριακής δυναμικής, και τελικά μέσω επικοινωνίας των 

επεξεργαστών υπολογίζονται οι συνολικές τιμές των ιδιοτήτων, οδηγώντας έτσι σε 

ταχύτερη λήψη αποτελεσμάτων. Ο τρόπος αυτός λειτουργίας παρουσιάζεται στο 

διάγραμμα ροής της Εικόνα 28. Εάν το τρίτο και τέταρτο βήμα παραλειφθούν, τότε 

μιλάμε για την απλή σειριακή εκτέλεση του αλγορίθμου επίλυσης. 

 

Εικόνα 28. Αλγόριθμος παράλληλής επίλυσης 

Φυσικά, κατά την παραλληλοποίηση της διαδικασίας επίλυσης, δε μπορεί να αυξηθεί 

απείρως ο αριθμός επεξεργαστών, διότι από ένα σημείο και μετά η απόδοση θα 

πέφτει λόγω αυξημένων αναγκών επικοινωνίας μεταξύ των κόμβων επίλυσης. 

Συμπεραίνεται, λοιπόν, ότι για δεδομένο σύστημα μελέτης υπάρχει ένας βέλτιστος 
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αριθμός επεξεργαστών που οδηγεί στη μέγιστη δυνατή ταχύτητα προσομοίωσης του 

συστήματος. 

 



 

ΚΕΦΑΛΑΙΟ 4. ΣΥΣΤΗΜΑΤΑ ΜΕΛΕΤΗΣ 
ΚΑΙ ΜΟΡΙΑΚΑ ΜΟΝΤΕΛΑ 
Τα υλικά τα οποία μελετήθηκαν στη διατριβή αυτή ήταν το 4-πεντυλο-4΄-

κυανοδιφαινύλιο και η διπαλμιτοϋλο φωσφατιδυλο χολίνη και έχουν περιγραφεί 

αναλυτικά στις υποενότητες 2.1.13 και 2.2.6. Στο κεφάλαιο αυτό περιγράφονται 

λεπτομερέστερα τα συστήματα μελέτης της διατριβής (παράγραφος 4.1) καθώς και τα 

μοριακά μοντέλα και τα αντίστοιχα πεδία δυνάμεων, δηλαδή ο τρόπος περιγραφής 

τόσο των μορίων όσο και των μεταξύ τους αλληλεπιδράσεων, για κάθε ένα από τα 

συστατικά των υπό μελέτη συστημάτων (παράγραφος 4.2). 

4.1 Συστήματα υπό μελέτη 

Όπως έχει ήδη αναφερθεί, η ιδέα πίσω από τη μελέτη που παρουσιάζεται σε αυτή τη 

διατριβή είναι η παρατήρηση της μεταβολής του προσανατολισμού 

υγροκρυσταλλικών μορίων σε υδατική φάση, παρουσία βιομορίων (Εικόνα 1). 

Συγκεκριμένα, επιλέχθηκαν το 4-πεντυλο-4΄-κυανοδιφαινύλιο (5CB, Εικόνα 3) που 

αποτελεί το απαιτούμενο υγροκρυσταλλικό υλικό, και το λιπίδιο διπαλμιτοϋλο 

φωσφατιδυλο χολίνη (DPPC, Εικόνα 29). 

 

Εικόνα 29. Μόριο DPPC 

Κατά συνέπεια, μελετήθηκαν τα εξής συστήματα: 

 Σύστημα καθαρού 5CB.  

 Σύστημα αποτελούμενο από μόρια 5CB σε επαφή με υδατική φάση. 

 Σύστημα λιπιδικής διπλοστιβάδας DPPC σε υδατική φάση. 
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 Τριφασικό σύστημα αποτελούμενο από υδατική, υγροκρυσταλλική και 

λιπιδική φάση (H2O-5CB-DPPC). 

Τα συστήματα αυτά, οι ιδιότητές τους και τα αποτελέσματα των προσομοιώσεων, θα 

περιγραφούν λεπτομερέστερα στα κεφάλαια που ακολουθούν. 

4.2 Μοριακά μοντέλα 

4.2.1 Μοριακή απεικόνιση 

Προκειμένου να πραγματοποιηθεί η μελέτη του εκάστοτε συστήματος ενδιαφέροντος 

μέσω προσομοίωσης, είναι απαραίτητη η περιγραφή των μορίων αλλά και των 

αλληλεπιδράσεων μεταξύ των ατόμων ή των δομικών του μονάδων, Η περιγραφή 

αυτή γίνεται μέσω του μοριακού μοντέλου και του πεδίου δυνάμεων (force field) 

αντίστοιχα.  

Καταρχήν πρέπει να αποφασιστεί ο βαθμός λεπτομέρειας που ενδιαφέρει τον 

μελετητή, εάν δηλαδή το σύστημα θα περιγραφεί με κάποιο ατομιστικό μοντέλο, 

υιοθετώντας είτε την πλήρως ατομιστική  αναπαράσταση (full atoms representation-

FA) όπου ορίζονται όλα τα άτομα του συστήματος ξεχωριστά (Εικόνα 30α) είτε την 

προσέγγιση ενωμένων ατόμων (united atoms approximation-UA) στην οποία τα 

υδρογόνα των ομάδων CH, CH2 και CH3 συγχωνεύονται στα άτομα άνθρακα (Εικόνα 

30β) ή με κάποιο μεσοσκοπικό μοντέλο όπου γίνονται πιο γενικευμένες 

ομαδοποιήσεις ατόμων (Εικόνα 31). 

 

Εικόνα 30. Αναπαράσταση μορίου 5CB (α) πλήρως ατομιστική (FA) και (β) 

ενωμένων ατόμων (UA) 



 

56 

 

Εικόνα 31. Μεσοσκοπική αναπαράσταση 5CB
[75]

 

Η μελέτη που πραγματοποιήθηκε στα πλαίσια της παρούσας διδακτορικής διατριβής 

βασίστηκε σε ατομιστικά μοντέλα, οπότε δε θα γίνει περαιτέρω ανάλυση ή αναφορά 

μεθόδων μεσοσκοπικής προσομοίωσης.  

Στη γενική του μορφή το συνολικό δυναμικό (V ) που περιγράφει τις 

αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του συστήματος, είναι το άθροισμα δεσμικών 

(λόγω δεσμών bondsV , γωνιών anglesV , διέδρων γωνιών dihedralsV )  και μη δεσμικών 

συνεισφορών (λόγω αλληλεπιδράσεων Van der Waals LJV , λόγω ηλεκτροστατικών 

αλληλεπιδράσεων electr.V ) και δίνεται από τη σχέση: 

bonds angles dihedrals LJ electr.    V V V V V V  (11) 

4.2.2 Μοριακό μοντέλο για το 5CB 

Ένα από τα προβλήματα που αντιμετωπίστηκαν κατά την εκπόνηση της παρούσας 

διατριβής ήταν η εύρεση ενός αξιόπιστου μοντέλου για το 5CB, το οποίο να 

προσεγγίζει τα πειραματικά δεδομένα με ικανοποιητική ακρίβεια. Ως εκ τούτου για 

την περιγραφή των αλληλεπιδράσεων των ατόμων του 5CB μελετήθηκαν τρία 

εναλλακτικά μοντέλα, με διαφορετικές παραμέτρους πεδίου δυνάμεων και 

διαφορετική απεικόνιση: 

Ένα υβριδικό μοντέλο, βασιζόμενο στη δουλειά των Cheung et al.
[77]

 και Berger et 

al.
[47]

 (Cheung-Berger) 

Το μοντέλο των Cacelli et al.
[17]

 (Cacelli) 
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Το μοντέλο των Tiberio et al.
[31]

 (Tiberio) 

4.2.3 Μοντέλο προσομοίωσης Cheung-Berger 

Η αρχική επιλογή πεδίου δυνάμεων και μοριακής αναπαράστασης για το 5CB ήταν 

ένα υβριδικό μοντέλο, το ποίο προέκυψε από το συνδυασμό των παραμέτρων που 

προτείνουν οι Cheung et al.
[77]

 για τη μελέτη υγροκρυσταλλικών μορίων από τη μια 

(πχ. του 4-κυανοδιφαινυλίου), και οι Berger et al.
[47]

 για τη μελέτη του λιπιδίου DPPC 

από την άλλη.  

Πιο συγκεκριμένα, για το συμπαγές τμήμα του 5CB (CN(C6H4)2-) χρησιμοποιήθηκαν 

οι παράμετροι των Cheung et al. ενώ για το εύκαμπτο τμήμα του μορίου (-C5H11) 

αυτές των Berger et al.
[47]

. 

Στην εργασία των  Cheung et al.
[77]

, η μοριακή αναπαράσταση που έχει επιλεχθεί 

είναι πλήρως ατομιστική και το συνολικό δυναμικό του συστήματος είναι της μορφής  

     
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Οι αρχικές παράμετροι που χρησιμοποιήθηκαν ήταν αυτές του μοντέλου AMBER
[78]

  

για τις δεσμικές αλληλεπιδράσεις, ενώ για τις αλληλεπιδράσεις Van der Waals και τις 

ηλεκτροστατικές χρησιμοποιήθηκαν οι παράμετροι του μοντέλου OPLS
[79][80][81]

. Οι 

παράμετροι αυτές βελτιστοποιήθηκαν
[77]

 με βάση ab initio δυναμικά για καλύτερη 

προσέγγιση των πειραματικών αποτελεσμάτων. 

Οι Berger et al.
[47]

 στην εργασία τους υιοθετούν, αντίθετα, την αναπαράσταση 

ενωμένων ατόμων. Για τις αλειφατικές αλυσίδες κάνουν χρήση του δυναμικού 

Ryckaert-Bellemans
[81][82]

 και για τις αλληλεπιδράσεις Van der Waals τις 

παραμέτρους του OPLS
[84]

. Τέλος, οι παράμετροι που περιγράφουν τις 

αλληλεπιδράσεις εντός των αλειφατικών αλυσίδων βελτιστοποιήθηκαν
[47]

 έτσι ώστε 

να μπορούν να προβλέψουν με ικανοποιητική ακρίβεια τις ιδιότητες του 

δεκαπεντανίου. 

Εξαιτίας των διαφορετικών μοριακών αναπαραστάσεων που χρησιμοποιούν τα 

προηγούμενα μοντέλα, επιλέχθηκε η εφαρμογή μιας μικτής αναπαράστασης, στην 

οποία το άκαμπτο τμήμα του μορίου περιγράφεται πλήρως ατομιστικά 
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(περιλαμβάνονται δηλαδή και τα υδρογόνα των αρωματικών δακτυλίων) ενώ το 

εύκαμπτο τμήμα αποτελείται από ενωμένα άτομα (Εικόνα 32). 

 

Εικόνα 32. Απεικόνιση μορίου 5CB και παράθεση τύπων ατόμων (atom types) 

και ατομικού αύξοντα αριθμού για το μοντέλο Cheung-Berger 

Οι παράμετροι που τελικά χρησιμοποιήθηκαν για την κατασκευή του υβριδικού 

μοντέλου παρουσιάζονται στους πίνακες που ακολουθούν (Πίνακας 3 έως Πίνακας 

7). 

Πίνακας 3. Ατομικά φορτία και παράμετροι LJ 

α/α Τύπος ατόμου Φορτίο [e] σ [nm] ε [kJmol
-1

] 

1 LP3 0.000 0.396 0.56895 

2-5 LP2 0.000 0.396 0.38084 

6 CA 0.000 0.355 0.29288 

7, 8, 10, 11, 

13, 14, 16, 17 

CA -0.122 0.355 0.29288 

9, 12 CP 0.000 0.355 0.29288 

15 CA 0.035 0.355 0.29288 

18 CZ 0.395 0.365 0.62760 

19 NZ -0.430 0.320 0.71128 

20-27 HA 0.122 0.242 0.12552 
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Πίνακας 4. Μήκη δεσμών ισορροπίας (beq) και σταθερές δεσμών (kb) 

Τύπος ατόμου i Τύπος ατόμου j beq [nm] kb [kJmol
-1

nm
-2

] 

CA CA 0.13800 4.27605e+05 

CA CZ 0.14100 3.12126e+05 

CZ ΝZ 0.11710 1.13554e+06 

CA ΗA 0.10800 3.28026e+05 

CP CP 0.14650 2.63257e+05 

CP CA 0.13800 4.27605e+05 

CA LP2 0.15300 3.34700e+05 

LP2 LP2 0.15300 3.34700e+05 

LP2 LP3 0.14980 2.35978e+05 

Πίνακας 5. Σταθερές γωνιών (kθ) και γωνίες ισορροπίας (θeq) 

Τύπος ατόμου 

i 

Τύπος ατόμου 

j 

Τύπος ατόμου 

k 

θ [deg] kθ 

 [kJmol
-1

rad
-2

] 

CA CA CZ 120 425.6120 

CA CZ NZ 180 225.1470 

CA CA HA 120 311.9590 

CA CP CP 120 572.5000 

CP CA HA 120 311.9590 

CA CA CA 120 269.0412 

CA CA CP 120 269.0412 

CA CP CA 120 269.0412 

LP2 LP2 LP2 111 460.2000 

LP2 LP2 LP3 111 460.2000 
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Πίνακας 6. Σταθερές διέδρων (kφ), δίεδρες ισορροπίας (φeq) και πολλαπλότητα n 

(multiplicity) 

Τύπος 

ατόμου i 

Τύπος 

ατόμου j 

Τύπος 

ατόμου k 

Τύπος 

ατόμου l 

φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n 

CA CA CA CA 180 19.895 2 

CA CA CA CP 180 19.895 2 

CA CA CP CA 180 19.895 2 

CA CA CP CP 180 19.895 2 

CA CA CA CZ 180 19.895 2 

CA CA CZ NZ 000 00.000 0 

HA CA CA LP2 180 19.895 2 

CA CA CA LP2 180 19.895 2 

Πίνακας 7. Σταθερές διέδρων γωνιών τύπου Ryckaert-Bellemans ([kJmol
-1

]), 

όπου i, j, k, l οι τύποι των ατόμων που τις σχηματίζουν 

i j k l c0 c1 c2 c3 c4 c5 

CA CP CP CA 9.46017 -1.33447 

e-04 

-8.80895 5.01082 

e-04 

-4.24494 

e-01 

-3.75606 

e-04 

CA CA LP2 LP2 3.40102 1.44660 

e-03 

-4.58290 -5.19964 

e-03 

1.11915 3.93271 

e-03 

X LP2 LP2 X 9.2789 12.156 -13.120 -3.0597 26.240 -31.495 

4.2.4 Τροποποιημένο μοντέλο Cheung-Berger 

Προκειμένου να βελτιωθεί η ποιότητα των αποτελεσμάτων των προσομοιώσεων που 

έγιναν με το μοντέλο Cheung- Berger, πραγματοποιήθηκαν κάποιες αλλαγές στον 

τρόπο αλληλεπίδρασης μεταξύ των ατόμων της αλκυλικής αλυσίδας και του 

άκαμπτου τμήματος του μορίου του 5CB, μέσω της «ρύθμισης» της παραμέτρου εij 

(για τις διαμοριακές αλληλεπιδράσεις). Οι αλλαγές που απέδωσαν τα καλύτερα 

αποτελέσματα παρουσιάζονται στον ακόλουθο πίνακα (Πίνακας 8). 
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Πίνακας 8. Τροποποιήσεις διαμοριακών αλληλεπιδράσεων. Οι δείκτες Ar και 

CN αντιστοιχούν στους άνθρακες των αρωματικών δακτυλίων και της ομάδας 

του κυανίου αντίστοιχα 

Αλλαγές 

1 CH2-CAr/CZ όπως CH2- CH2 CH3-CAr/CZ όπως CH3- CH3 

2 CH2- CH2, CH2- CH3, CH3- CH3 30% μικρότερες 

4.2.5 Μοντέλο προσομοίωσης Cacelli 

Το δεύτερο μοντέλο που εφαρμόστηκε για την προσομοίωση του 5CB είναι αυτό που 

προτείνεται από τους Cacelli et al.
[17]

, το οποίο είναι και το πλέον πολύπλοκο μοντέλο 

από τα τρία που δοκιμάστηκαν. Και εδώ, όπως και στο προηγούμενο μοντέλο, 

υιοθετείται μια μικτή μοριακή απεικόνιση στην οποία το άκαμπτο τμήμα του μορίου 

(-C5H11) αναπαρίσταται πλήρως ατομιστικά ενώ το εύκαμπτο τμήμα (CN(C6H4)2-) με 

τη μορφή ενωμένων ατόμων (Εικόνα 33).  

 

Εικόνα 33. Απεικόνιση μορίου 5CB και παράθεση τύπων ατόμων (atom types) 

και ατομικού αύξοντα αριθμού για το μοντέλο Cacelli 

Η πολυπλοκότητα αυτού του μοντέλου, οι παράμετροι του οποίου προέρχονται από 

υπολογισμούς ηλεκτρονικής δομής εξ υπαρχής (ab initio) και συναρτησοειδούς 

πυκνότητας (density functional theory, DFT), έγκειται στο γεγονός ότι το δυναμικό 

ενδομοριακών αλληλεπιδράσεων που χρησιμοποιεί δεν είναι της μορφής Lennard-

Jones, αλλά μια παραλλαγή αυτού. Συγκεκριμένα έχει εισαχθεί μια παράμετρος ξ, η 

οποία επιτρέπει στη θέση και το βάθος του δυναμικού να μεταβάλλονται ανεξάρτητα, 

κάτι που αυξάνει την ευελιξία του μοντέλου. Το δυναμικό αυτό περιγράφεται από τη 

σχέση: 



 

62 

   

12 6

4
1 1

ij ij ij ijLJ

ij ij

ij ij ij ij ij ij

E
r r

   


   

    
     
       
    

 (13) 

όπου 
ij i j   , 

2

i j

ij

 



  και 

ij i j   .  

Επιπλέον, ένα δεύτερο στοιχείο πολυπλοκότητας είναι η διαφοροποίηση των 

παραμέτρων σij και εij μεταξύ των ενδο- και δια- μοριακών αλληλεπιδράσεων για τον 

ίδιο συνδυασμό ορισμένων ζευγών ατόμων. Προκειμένου να γίνει δυνατή η 

προσομοίωση του συστήματος με το μοντέλο αυτό, ήταν απαραίτητη η τροποποίηση 

υπορουτινών του GROMACS, έτσι ώστε να είναι δυνατή η χρήση μεγάλου αριθμού 

πινάκων δυναμικού αλληλεπίδρασης σε διάφορες θερμοκρασίες. Επίσης δεν ήταν 

δυνατό να εφαρμοστεί ο αλγόριθμος διόρθωσης της πίεσης, η οποία διορθώθηκε 

εξωτερικά με βάση τον ορισμό των Allen και Tildesley
[62]

. 

Οι παράμετροι του μοντέλου αυτού παρουσιάζονται στους πίνακες που ακολουθούν 

(Πίνακας 9 έως Πίνακας 17).  

Πίνακας 9. Ατομικά φορτία και παράμετροι LJ 

α/α Τύπος 

ατόμου 

Φορτίο σ [nm] ε [kJmol
-1

] ξ 

1 CTf -0.013 0.43391 0.02092 1.1766 

2-4 CT1, CT2, 

CT3 

0.000 0.40572 0.83262 0.8854 

5 CTf 0.100 0.43391 0.02092 1.1766 

6 CA -0.032 0.26587 1.60624 1.3073 

7, 11 CB -0.164 0.38950 0.02092 0.7326 

8, 10 CC -0.103 0.35810 0.06443 0.9428 

9 CD -0.057 0.30944 2.72881 1.3490 

12 CE 0.016 0.33723 2.69952 1.3324 

13, 17 CF -0.062 0.30415 0.17991 1.3325 

14, 16 CG -0.067 0.39065 0.10502 1.4546 

15 CH 0.043 0.29947 0.02092 1.3286 

18 CZ 0.200 0.32084 0.02092 0.3364 

19 NZ -0.355 0.32548 0.02678 0.7808 

20, 27 HB 0.136 0.31043 0.02092 1.3019 

21, 26 HC 0.140 0.29587 0.02092 1.3246 
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22, 25 HF 0.100 0.29609 0.04812 1.4809 

23, 24 HG 0.069 0.25094 0.03138 1.4433 

Πίνακας 10. Παράμετροι διαμοριακών αλληλεπιδράσεων ζευγών ατόμων 

Τύπος ατόμου i Τύπος ατόμου j σij [nm] εij [kJmol
-1

] 

CA, CB, CC, CD CT2 3.300 0.6900 

CA, CB, CC, CD CT3 3.560 0.6900 

CA, CB, CC, CD CTf 3.560 0.6900 

CT1 HC 4.800 0.0004 

Πίνακας 11. Μήκη δεσμών ισορροπίας (beq) και σταθερές δεσμών (kb) 

Τύπος ατόμου i Τύπος ατόμου j beq [nm] kb [kJmol
-1

nm
-2

] 

CTf CT1 0.1530 3.34700e+05 

CT1 CT2 0.1530 3.34700e+05 

CT2 CT3 0.1530 3.34700e+05 

CT3 CTi 0.1530 3.34700e+05 

CTi Ca 0.1510 2.35978e+05 

CA CB 0.1375 4.27605e+05 

CB CC 0.1375 4.27605e+05 

CC CD 0.1375 4.27605e+05 

CD CE 0.1480 2.63257e+05 

CE CF 0.1375 4.27605e+05 

CF CG 0.1375 4.27605e+05 

CG CH 0.1375 4.27605e+05 

CH CZ 0.1434 3.12126e+05 

CZ NZ 0.1160 1.13554e+06 

CB HB 0.1080 3.28026e+05 

CC HC 0.1080 3.28026e+05 

CF HF 0.1080 3.28026e+05 

CG HG 0.1080 3.28026e+05 
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Πίνακας 12 Σταθερές γωνιών (kθ) και γωνίες ισορροπίας (θeq) 

Τύπος ατόμου 

i 

Τύπος ατόμου 

j 

Τύπος ατόμου 

k 

θ [deg] kθ 

 [kJmol
-1

rad
-2

] 

CTf CT1 CT2 109.5 334.7 

CT1 CT2 CT3 109.5 334.7 

CT2 CT3 CTi 109.5 334.7 

CT3 CTi CA 114.0 527.2 

CTi CA CB 120.0 585.8 

CA CB HB 120.0 292.9 

CA CB CC 120.0 527.2 

HB CC CB 120.0 292.9 

CB CA CB 120.0 527.2 

CB CC CD 120.0 527.2 

CB CC HC 120.0 292.9 

CC CB HB 120.0 292.9 

HC CC CD 120.0 292.9 

CC CD CC 120.0 527.2 

CC CD CE 120.0 527.2 

CD CE CF 120.0 527.2 

CE CF HF 120.0 292.9 

CE CF CG 120.0 527.2 

HF CF CG 120.0 292.9 

CF CG HG 120.0 292.9 

CF CG CH 120.0 527.2 

CF CE CF 120.0 527.2 

HG CG CH 120.0 292.9 

CG CH CG 120.0 527.2 

CG CH CZ 120.0 527.2 

CH CZ NZ 180.0 240.0 
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Πίνακας 13. Σταθερές διέδρων (kφ) και δίεδρες ισορροπίας (φeq)  με 

πολλαπλότητα n=2 

Τύπος 

ατόμου i 

Τύπος 

ατόμου j 

Τύπος 

ατόμου k 

Τύπος 

ατόμου l 

φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

X CA CB X 180.0 14.50 

X CB CC X 180.0 14.50 

X CC CD X 180.0 14.50 

X CE CF X 180.0 14.50 

X CF CG X 180.0 14.50 

X CG CH X 180.0 14.50 

Πίνακας 14. Σταθερά (kφ), τιμή ισορροπίας (φeq)  και πολλαπλότητα της δίεδρης 

CC CD CE CF 

 φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n=0 0.0 0.913 

n=2 0.0 -2.043 

n=4 0.0 3.958 

n=6 0.0 0.398 

Πίνακας 15. Σταθερά (kφ), τιμή ισορροπίας (φeq)  και πολλαπλότητα της δίεδρης 

CT3 CTi CA CB 

 φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n=0 0.0 0.7029 

n=2 0.0 3.0041 

n=4 0.0 -0.7238 

n=6 0.0 -0.2510 

Πίνακας 16. Σταθερά (kφ), τιμή ισορροπίας (φeq)  και πολλαπλότητα των διέδρων 

γωνιών CTf CT1 CT2 CT3 και CT1 CT2 CT3 CTi 

 φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n=1 0.0 2.4983 

n=2 180.0 -0.7487 

n=3 0.0 7.1373 

n=4 180.0 -0.4397 



 

66 

n=5 0.0 0.5573 

n=6 180.0 -0.2976 

n=7 0.0 0.2256 

n=8 180.0 -0.1830 

Πίνακας 17. Σταθερά (kφ), τιμή ισορροπίας (φeq)  και πολλαπλότητα της δίεδρης 

CT2 CT3 CTi CA 

 φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n=0 0.0 -3.1966 

n=1 0.0 6.6852 

n=2 0.0 3.7208 

n=3 0.0 9.2107 

n=4 0.0 0.1678 

n=5 0.0 0.0745 

n=6 0.0 0.0280 

Προκειμένου να εφαρμοστεί αυτό το μοντέλο με το GROMACS χρειάστηκε όχι μόνο 

να δοθεί η τιμή του δυναμικού συναρτήσει της απόστασης r όλων των ζευγών 

ατόμων σε μορφή πινάκων αλλά και να γίνει παρέμβαση στον κώδικα του λογισμικού 

ώστε να δέχεται μεγάλο αριθμό πινάκων δυναμικού.  

4.2.6 Μοντέλο προσομοίωσης Tiberio 

Η μοριακή απεικόνιση που υιοθετούν οι Tiberio et al.
[31]

 στο μοντέλο τους είναι αυτή 

των ενωμένων ατόμων UA (Εικόνα 34) καθώς αυτή η προσέγγιση δεν επηρεάζει 

αρνητικά την ποιότητα τον αποτελεσμάτων, ενώ ταυτόχρονα επιταχύνει την 

προσομοίωση λόγω του μικρότερου αριθμού κέντρων αλληλεπίδρασης (interaction 

sites) σε σύγκριση με την πλήρως ατομιστική περιγραφή (FA). 

 

Εικόνα 34. Απεικόνιση μορίου 5CB (UA) και παράθεση τύπων ατόμων (atom 

types) και ατομικού αύξοντα αριθμού για το μοντέλο Tiberio 
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Το πεδίο δυνάμεων (ff) που αναπτύχθηκε σε αυτή τη μελέτη είναι ικανό να 

περιγράψει ικανοποιητικά όλη την ομόλογη σειρά των κυανοδιφαινυλίων (nCB) και 

σχεδιάστηκε με τέτοιο τρόπο ώστε να είναι δυνατή η πρόβλεψη των πυκνοτήτων και 

θερμοκρασιών μετάπτωσης (Πίνακας 1) από τη νηματική στην ισότροπη φάση (TNI) 

των τεσσάρων πρώτων μελών της σειράς (n=4-8).  

Καταρχήν χρησιμοποιήθηκε ένα απλό δυναμικό, όπως φαίνεται στην ακόλουθη 

εξίσωση: 
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 (14) 

με εφαρμογή των παραμέτρων του πεδίου δυνάμεων AMBER
[85]

 για τους 

αρωματικούς δακτυλίους και αυτών του NERD
[86]

 για την αλειφατική αλυσίδα.  

Στη συνέχεια, μέσα από μια σειρά δοκιμαστικών προσομοιώσεων οι διάφορες 

παράμετροι μεταβλήθηκαν με τέτοιο τρόπο ώστε να προβλέπεται με ικανοποιητική 

ακρίβεια η μετάπτωση φάσης από νηματική σε ισότροπη, όπως αυτή περιγράφεται 

τόσο από τη θερμοκρασία πραγματοποίησής της όσο και από την πυκνότητα του 

συστήματος πριν και μετά τη μετάπτωση.  

Οι βελτιστοποιημένες αυτές παράμετροι καθώς και τα ατομικά φορτία, συναρτήσει 

των τύπων των ατόμων που υπάρχουν στο μόριο του 5CB και του αύξοντα αριθμού 

τους (Εικόνα 34) παρουσιάζονται στους πίνακες που ακολουθούν (Πίνακας 18 έως  

Πίνακας 21).  

Πίνακας 18. Ατομικά φορτία και παράμετροι LJ 

α/α Τύπος ατόμου Φορτίο σ [nm] ε [kJmol
-1

] 

19 NY -0.559 0.325000 0.711280 

18 CY 0.767 0.339967 0.359824 

15 CA -0.804 0.347451 0.296227 

16, 14 CD 0.242 0.347451 0.296227 

17, 13 CD 0.156 0.347451 0.296227 

12 CA -0.211 0.347451 0.296227 

9 CA -0.330 0.347451 0.296227 
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10, 8 CD 0.150 0.347451 0.296227 

11, 7 CD 0.196 0.347451 0.296227 

6 CA -0.640 0.347451 0.296227 

5 C2 0.286 0.362596 0.294972 

4 C2 0.030 0.362596 0.294972 

3 C2 -0.056 0.362596 0.294972 

2 C2 0.030 0.362596 0.294972 

1 C3 -0.004 0.365268 0.439632 

Πίνακας 19. Μήκη δεσμών ισορροπίας (beq) και σταθερές δεσμών (kb) 

Τύπος ατόμου i Τύπος ατόμου j beq [nm] kb [kJmol
-1

nm
-2

] 

CA CY 0.142 80249.12 

CD CD 0.141 392459.20 

CA CD 0.141 392459.20 

CA CA 0.148 392459.20 

C2 C2 0.154 80249.12 

C2 C3 0.154 80249.12 

CY NY 0.116 502080.00 

CA C2 0.151 265265.60 

Πίνακας 20. Σταθερές γωνιών (kθ) και γωνίες ισορροπίας (θeq) 

Τύπος ατόμου 

i 

Τύπος ατόμου 

j 

Τύπος ατόμου 

k 

θ [deg] kθ 

 [kJmol
-1

rad
-2

] 

C2 C2 C2 112.4 527.184 

C2 C2 C3 114 519.6528 

CA CA CD 120 711.28 

CD CA CD 120 711.28 

CA CD CD 120 711.28 

CY CA CD 120 711.28 

CA CY NY 180 665.256 

CD CA C2 120 585.76 

CA C2 C2 112.4 527.184 
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Πίνακας 21. Σταθερές διέδρων (kφ), δίεδρες ισορροπίας (φeq) και πολλαπλότητα 

n (multiplicity) 

Τύπος 

ατόμου i 

Τύπος 

ατόμου j 

Τύπος 

ατόμου k 

Τύπος 

ατόμου l 

φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n 

X CA CD X 180 11.08760 2 

X CD CD X 180 22.17520 2 

X C2 CA X 0 2.09200 6 

NY CY CA CD 180 0.00000 1 

X C2 C2 X 0 2.8057904 1 

X C2 C2 X 0 0.5698608 2 

X C2 C2 X 0 5.8751728 3 

X CA CA X 180 0.041840 1 

X CA CA X 180 2.895328 2 

X CA CA X 180 0.004184 3 

X CA CA X 180 4.451776 4 

4.2.7 Μοριακό μοντέλο για το νερό 

Για την περιγραφή του νερού, υιοθετήθηκε το μοντέλο SPC (Simple Point Charge)
[87]

 

το οποίο χρησιμοποιείται ευρέως στις προσομοιώσεις βιολογικών συστημάτων (πχ. 

πρωτεϊνών, λιπιδίων σε υδατικό περιβάλλον). Η απεικόνιση του μορίου του νερού 

κατά το SPC, φαίνεται στην Εικόνα 35. 

 

Εικόνα 35. Απεικόνιση μορίου H2O σύμφωνα με το μοντέλο SPC 

Στο μοντέλο αυτό, το ηλεκτρικό φορτίο θεωρείται εντοπισμένο στο κέντρο των 

ατόμων, ενώ οι δεσμοί O-H και η γωνία H-O-H  δε μεταβάλλονται κατά την 

προσομοίωση αλλά παραμένουν στην τιμή ισορροπίας τους (0.1nm και 109.47deg 

αντίστοιχα). Οι τιμές των ατομικών φορτίων και των παραμέτρων ε, σ 

παρουσιάζονται στον Πίνακα 22.  
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Πίνακας 22. Ατομικά φορτία και παράμετροι αλληλεπιδράσεων LJ ατόμων 

νερού 

Άτομο Φορτίο ε σ 

O -0.82 0.31655 0.65029 

H 0.41 0.00000 0.00000 

4.2.8 Μοριακό μοντέλο για το DPPC 

Το μοντέλο που χρησιμοποιήθηκε για την περιγραφή του μορίου του λιπιδίου DPPC, 

είναι αυτό των Berger et al.
[47]

, το οποίο όπως έχει ήδη αναφερθεί στην παράγραφο 

3.1.2.1, υιοθετεί την περιγραφή ενωμένων ατόμων (Εικόνα 36). 

 

Εικόνα 36. Μοριακή απεικόνιση DPPC 

Προκειμένου να υπάρχει ομοιομορφία στις παραμέτρους αλληλεπίδρασης των κοινών 

τύπων ατόμων μεταξύ των 5CB και DPPC και πιο συγκεκριμένα για τους «άνθρακες» 

των αλειφατικών αλυσίδων των δύο μορίων, χρησιμοποιήθηκαν και για το DPPC οι 

αντίστοιχες παράμετροι των Tiberio et al.
[31]

.  

Οι παράμετροι αυτές παρουσιάζονται στους πίνακες που ακολουθούν (Πίνακας 23 

έως Πίνακας 30). 

Πίνακας 23. Ατομικά φορτία και παράμετροι αλληλεπιδράσεων LJ 

α/α Άτομο Φορτίο ε σ 

1-3 LC3 0.40 0.396012 0.606494 

4 LNL -0.50 0.324997 0.711373 

5 LH2 0.30 0.390504 0.493639 

6, 12 LC2 0.40 0.379979 0.493947 
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32 LC2 0.50 0.379979 0.493947 

7 LOS -0.80 0.299989 0.879137 

11, 14, 33 LOS -0.70 0.299989 0.879137 

8 LP 1.70 0.374004 0.836716 

9, 10 LOM -0.80 0.296000 0.878693 

13 LH1 0.30 0.380015 0.334617 

15 LC 0.70 0.374986 0.439522 

34 LC 0.80 0.374986 0.439522 

16 LO -0.70 0.296000 0.878693 

35 LO -0.60 0.296000 0.878693 

17-30, 36-49 LP2 0.00 0.362596 0.294972 

31, 50 LP3 0.00 0.365268 0.439632 

Πίνακας 24. Μήκη δεσμών ισορροπίας (beq) και σταθερές δεσμών (kb) 

Τύπος ατόμου i Τύπος ατόμου j beq [nm] kb [kJmol
-1

nm
-2

] 

LP2 LP2 0.154 80249.12 

LP2 LP3 0.154 80249.12 

LC LP2 0.153 334700.00 

LP LOM 0.148 376600.00 

LC3 LNL 0.147 374500.00 

LNL LH2 0.147 376600.00 

LH2 LC2 0.153 334700.00 

LH1 LC2 0.153 334700.00 

LC2 LOS 0.143 251000.00 

LOS LP 0.161 251000.00 

LH1 LOS 0.1435 251000.00 

LOS LC 0.136 376600.00 

LC LO 0.123 502100.00 
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Πίνακας 25. Σταθερές γωνιών (kθ) και γωνίες ισορροπίας (θeq) 

Τύπος ατόμου 

i 

Τύπος ατόμου 

j 

Τύπος ατόμου 

k 

θ [deg] kθ 

 [kJmol
-1

rad
-2

] 

LNL LH2 LC2 109.5 460.2 

LH2 LC2 LOS 109.5 460.2 

LC2 LH1 LOS 109.5 460.2 

LC2 LH1 LC2 109.5 460.2 

LC2 LOS LP 120.0 397.5 

LOM LP LOS 109.6 397.5 

LOS LP LOS 103.0 397.5 

LOM LP LOM 120.0 585.8 

LP2 LP2 LP2 112.4 527.184 

LOS LC2 LH1 111.0 460.2 

LP2 LP2 LP3 114.0 519.6528 

LC LP2 LP2 111.0 460.2 

LH1 LOS LC 120.0 418.4 

LC2 LOS LC 120.0 418.4 

  LOS  LC LO 124.0 502.1 

  LOS  LC LP2 115.0 502.1 

LO LC LP2 121.0 502.1 

LC3 LNL LC3 109.5 334.7 

LC3 LNL LH2 109.5 376.6 

Πίνακας 26. Σταθερές διέδρων (kφ), δίεδρες ισορροπίας (φeq) και πολλαπλότητα 

n (multiplicity) 

Τύπος 

ατόμου i 

Τύπος 

ατόμου j 

Τύπος 

ατόμου k 

Τύπος 

ατόμου l 

φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n 

LC3 LNL LH2 LC3 0.0 3.76 3 

LNL LH2 LC2 LOS 0.0 5.85 3 

LH2 LC2 LOS LP 0.0 3.76 3 

LP LOS LC2 LH1 0.0 3.76 3 

LOS LC2 LH1 LOS 0.0 2.09 2 

LC2 LH1 LOS LC 0.0 3.77 3 

LH1 LC2 LOS LC 0.0 3.76 3 

LH1 LOS LC LP2 180.0 16.74 2 
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LOS LH1 LC2 LOS 0.0 2.09 2 

LOS LC LP2 LP2 0.0 0.42 6 

LC LP2 LP2 LP2 0.0 5.86 3 

LH1 LC2 LOS LC 0.0 3.76 3 

LC2 LOS LC LP2 180.0 16.74 2 

Πίνακας 27. Σταθερά (kφ), τιμή ισορροπίας (φeq)  και πολλαπλότητα της δίεδρης 

LC2 LOS LP LOS  

 φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n=3 0.0 1.05 

n=2 0.0 3.14 

Πίνακας 28. Σταθερά (kφ), τιμή ισορροπίας (φeq)  και πολλαπλότητα της δίεδρης 

LC2 LH1 LC2 LOS  

 φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n=3 0.0 5.85 

n=2 0.0 0.42 

Πίνακας 29. Σταθερά (kφ), τιμή ισορροπίας (φeq)  και πολλαπλότητα της δίεδρης 

X LP2 LP2 X, όπου X LP2 ή LP3  

 φ [deg] kφ 

[kJmol
-1

] 

n=1 0.0 2.8057904 

n=2 0.0 0.5698608 

n=3 0.0 5.8751728 

Πίνακας 30. Σταθερά (kφ)και τιμή ισορροπίας (φeq)  καταχρηστικών διέδρων 

(improper dihedrals)  

Τύπος 

ατόμου i 

Τύπος 

ατόμου j 

Τύπος 

ατόμου k 

Τύπος 

ατόμου l 

φ [deg] kφ 

 [kJmol
-1

rad
-2

] 

LH1 LOS LC2 LC2 35.264 0.3347e+03 

LC LOS LP2 LO 0.000 0.1674e+03 

 



 

ΚΕΦΑΛΑΙΟ 5. ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΑ 
ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗΣ ΣΥΣΤΗΜΑΤΟΣ 5CB 

5.1 Μοντέλο προσομοίωσης Cheung-Berger 

5.1.1 Εισαγωγικά στοιχεία προσομοιώσεων 

Όπως έχει ήδη αναφερθεί στην παράγραφο 4.2.3, πρόκειται για ένα υβριδικό μοντέλο 

(Cheung et al.
[77]

 και Berger et al.
[47]

) στα πλαίσια του οποίου η μοριακή 

αναπαράσταση του άκαμπτου τμήματος είναι πλήρως ατομιστική, δηλαδή 

λαμβάνονται υπ’ όψιν τα υδρογόνα του μορίου ως ξεχωριστά κέντρα 

αλληλεπίδρασης, ενώ του εύκαμπτου ενωμένων ατόμων, δηλαδή τα υδρογόνα 

«συμπτύσσονται» στους άνθρακες με τους οποίους συνδέονται (Εικόνα 37).  

 

Εικόνα 37. Μοριακή αναπαράσταση 5CB για το μοντέλο Cheung-Berger 

Στην ίδια παράγραφο (4.2.3), αναφέρθηκε επίσης ότι οι παράμετροι των Berger et 

al.
[47]

 βελτιστοποιήθηκαν με βάση το δεκαπεντάνιο. Επειδή η αλειφατική αλυσίδα του 

μορίου του 5CB είναι πολύ μικρότερη
 
αυτής του δεκαπεντανίου, πραγματοποιήθηκαν 

δοκιμαστικές προσομοιώσεις προκειμένου να διαπιστωθεί η αξιοπιστία του μοντέλου 

τόσο στο δεκαπεντάνιο όσο και στο μικρότερο βουτάνιο. Οι λεπτομέρειες και τα 

αποτελέσματα των προσομοιώσεων αυτών παρουσιάζονται στο Παράρτημα 2. 
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Εικόνα 38. Αρχικό κουτί προσομοίωσης 216 μορίων 5CB στους 500K 

Το σύστημα του 5CB το οποίο μελετήθηκε αρχικά (σε έναν επεξεργαστή προέκυπτε 

περίπου 0.7ns ανά ημέρα) αποτελείτο από 216 μόρια, σε κυβικό κουτί προσομοίωσης 

(Εικόνα 38), σε θερμοκρασίες που πειραματικά αντιστοιχούν τόσο στη νηματική 

(300K) όσο και στην ισότροπη φάση (350, 400, 450 και 500K). Για τις 

ηλεκτροστατικές και τις Van der Waals αλληλεπιδράσεις ορίστηκε απόσταση 

αποκοπής (cutoff) στα 2.0 και 1.0 nm αντίστοιχα (πέρα από τις αποστάσεις αυτές 

τυχόν αλληλεπιδράσεις θεωρούνται αμελητέες), το βήμα ολοκλήρωσης ήταν 2fs ενώ 

η θερμοκρασία και η πίεση (1bar) διατηρούνταν σταθερές με το θερμοστάτη Nosé-

Hoover και το βαροστάτη Parrinello-Rahman αντίστοιχα. Τα αποτελέσματα όμως των 

προσομοιώσεων αυτών δεν ήταν τα αναμενόμενα σύμφωνα με τα πειραματικά 

δεδομένα. Εν συντομία, οι αποκλίσεις αυτές αφορούσαν τόσο την υπολογιζόμενη 

πυκνότητα του συστήματος στις διάφορες θερμοκρασίες, η υπερεκτίμηση της οποίας 

ήταν ιδιαίτερα σημαντική στις περισσότερες των περιπτώσεων, όσο και στην 

εμφάνιση της πειραματικά ανύπαρκτης σμηκτικής φάσης στους 300Κ (αντί 

νηματικής) και 350K (αντί ισότροπης) καθώς και νηματικής φάσης στους 400K (αντί 

της αναμενόμενης ισότροπης). Η συμπεριφορά αυτή αποδόθηκε σε δύο προβλήματα:  

Το σύστημα δεν είχε αρκετό χρόνο ώστε να φτάσει στην ισορροπία. Έτσι επιβλήθηκε 

σταδιακή μεταβολή της θερμοκρασίας (5Κ ανά ns) του συστήματος από τους 300 

στους 500K και αντίστροφα. Και με αυτή τη διαδικασία όμως τα αποτελέσματα δεν 

ήταν τα αναμενόμενα, καθώς η θερμοκρασία μετάπτωσης υπερεκτιμήθηκε σημαντικά 

στους 430K και 390K αντίστοιχα αντί των 308.2K. 
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Το ίδιο το μοντέλο δυνάμεων δε μπορούσε να προβλέψει ικανοποιητικά τις ιδιότητες 

του συστήματος. Γι αυτό το λόγο, όπως έχει ήδη αναφερθεί στην υποενότητα 4.2.4 

έγιναν κάποιες τροποποιήσεις στις παραμέτρους εij του μοντέλου που περιγράφουν τις 

διαμοριακές αλληλεπιδράσεις μεταξύ του εύκαμπτου και άκαμπτου τμήματος, με 

στόχο να καταστεί δυσκολότερη η ευθυγράμμιση των μορίων. Το νέο σύστημα 

μελετήθηκε στους 300Κ όπου θα έπρεπε να βρίσκεται στη νηματική φάση. 

5.1.2 Επεξεργασία αποτελεσμάτων αρχικού μοντέλου 

Cheung-Berger 

Προκειμένου να αξιολογηθεί η αξιοπιστία του αρχικού μοντέλου Cheung-Berger
[77], 

[47]
 (υποενότητα 4.2.3), υπολογίστηκε η τιμή της πυκνότητας του συστήματος σε κάθε 

θερμοκρασία μελέτης (Πίνακας 31).  

Πίνακας 31. Τιμές πυκνότητας στις θερμοκρασίες μελέτης 

Θερμοκρασία (K) Πυκνότητα (kg/m
3
) 

300 1037±0.06 

350 1004±0.06 

400 959.74±0.05 

450 909.13±0.05 

500 871.03±0.08 

Στην Εικόνα 39, από τη σύγκριση των προβλεπόμενων από τις προσομοιώσεις τιμών 

με τις αντίστοιχες πειραματικές, παρατηρείται ότι υπάρχει αρκετά μεγάλη απόκλιση 

μεταξύ τους ιδιαίτερα για τις υψηλότερες των 300K θερμοκρασίες. Οι πειραματικές 

τιμές με το δείκτη 1, υπολογίστηκαν με βάση τη σχέση ρ=A+B(T-TNI) (σε kg/l) όπου 

TNI η θερμοκρασία μετάπτωσης (TNI=308.2K
[11]

). Οι τιμές των A και B για 

θερμοκρασίες στη νηματική φάση είναι 1.0239 και -1.243×10
-3

 αντίστοιχα. ενώ για 

θερμοκρασίες στην ισότροπη φάση 1.0214 και -0.860×10
-3 

αντίστοιχα
[16]

.  
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Εικόνα 39. Προβλεπόμενες τιμές πυκνότητας (MNIBS) συναρτήσει της 

θερμοκρασίες σε σχέση με πειραματικές τιμές
[16], [25]

 

Στη συνέχεια υπολογίστηκε η μέση τιμή της παραμέτρου τάξης P2 (Πίνακας 32). 

Στην περίπτωση της ιδιότητας αυτής, οι αποκλίσεις από τις πειραματικές 

παρατηρήσεις είναι ακόμα μεγαλύτερες. Πιο συγκεκριμένα, γνωρίζουμε ότι το 5CB 

δεν εμφανίζει σμηκτική φάση (Πίνακας 2). Στην περίπτωση όμως των 300 και 350K, 

όπου η τιμή 2P  υπολογίζεται περίπου 0.82 και 0.83 αντίστοιχα, το σύστημα 

βρίσκεται στη σμηκτική φάση. Με βάση την πειραματική παρατήρηση, στους 300K η 

μέση τιμή της παραμέτρου P2
 
θα έπρεπε να είναι 0.48-0.53

[25], [26], [90]
, δηλαδή το 

σύστημα να βρίσκεται στη νηματική φάση, ενώ στους 350K η αντίστοιχη τιμή θα 

έπρεπε να είναι πρακτικά 0, οπότε το σύστημα να είναι ισότροπο. 

Πίνακας 32. Μέσες τιμές παραμέτρου τάξης P2 συναρτήσει της θερμοκρασίας 

Θερμοκρασία (K) 
2P

 

300 0.82±0.03 

350 0.83±0.04 

400 0.59±0.07 

450 0.06±0.09 

500 0.02±0.06 

Ομοίως, στους 450Κ η τιμής της 2P  είναι ιδιαίτερα υψηλή (περίπου 0.59), δηλαδή 

το σύστημα βρίσκεται στη νηματική φάση αντί την ισότροπη. Τέλος, στις άλλες δύο 

θερμοκρασίες η τιμή της παραμέτρου P2
 
είναι πρακτικά μηδέν, δηλαδή το σύστημα 

είναι ισότροπο, παρατήρηση απόλυτα σύμφωνη με το πείραμα.  
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Στην Εικόνα 40, όπου τα μόρια του 5CB έχουν παρασταθεί ως ελλειψοειδή (τα μόρια 

με κοινό χρώμα έχουν τον ίδιο προσανατολισμό), γίνεται απόλυτα σαφής η περίεργη 

συμπεριφορά του συστήματος που περιγράφηκε παραπάνω. Στους 300Κ τα μόρια του 

συστήματος είναι υπερβολικά προσανατολισμένα μεταξύ τους, όπως θα ήταν στη 

σμηκτική φάση. Η τάξη αυτή γίνεται λιγότερο αισθητή στους 400K, όπου το σύστημα 

είναι στη νηματική φάση, ενώ χάνεται εντελώς στους 500Κ, οπότε το σύστημα 

γίνεται ισότροπο. 

 

Εικόνα 40. Αναπαράσταση μορίων 5CB ως ελλειψοειδή στις θερμοκρασίες 300Κ, 

400Κ και 500Κ 

Στην περίπτωση της δομής στους 300K, η ύπαρξη σμηκτικής φάσης γίνεται ξεκάθαρη 

εάν αναπαρασταθεί γραφικά με μορφή ελλειψοειδών η xy-άποψη (Εικόνα 41). Στην 

εικόνα αυτή διακρίνονται διαστρωματώσεις μορίων χαρακτηριστικών της εν λόγω 

φάσης (Εικόνα 8). 

 

Εικόνα 41. Αναπαράσταση μορίων 5CB ως ελλειψοειδών για τη σμηκτική δομή 

στους 300K (xy-view) 

Προκειμένου να διαπιστωθεί αν αυτή η μη αναμενόμενη συμπεριφορά οφειλόταν 

στην δυσκολία του συστήματος να φτάσει στην ισορροπία, πραγματοποιήθηκαν δύο 
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προσομοιώσεις κατά τις οποίες η μεταβολή από τη μία θερμοκρασία στην άλλη 

γινόταν σταδιακά, με βήμα 5K/ns (από τους 500Κ στους 300K και αντίστροφα). 

Τα αποτελέσματα αυτών των προσομοιώσεων επιβεβαιώνουν την περίεργη 

συμπεριφορά του συστήματος. Πιο συγκεκριμένα, όπως φαίνεται στην Εικόνα 42, η 

θερμοκρασία μετάπτωσης από τη νηματική στην ισότροπη φάση υπολογίζεται στους 

390K και 430K για τη διαδικασία ψύξης και θέρμανσης αντίστοιχα, πρόβλεψη η 

οποία απέχει πολύ από την πειραματική τιμή των 308.2K
[11]

. Επίσης παρατηρείται και 

πάλι η μη φυσιολογική ύπαρξη σμηκτικής φάσης. 
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Εικόνα 42. Προφίλ θερμοκρασίας και P2 κατά τη διαδικασία ψύξης (επάνω) και 

θέρμανσης (κάτω) συναρτήσει του χρόνου προσομοίωσης 

5.1.3 Επεξεργασία αποτελεσμάτων τροποποιημένου 

μοντέλου Cheung-Berger 

Τα αποτελέσματα των προσομοιώσεων (στους 300Κ) μετά τις τροποποιήσεις των 

παραμέτρων αλληλεπίδρασης (υποενότητα 4.2.4,) παρουσιάζονται στον Πίνακα 33. 

Για την περίπτωση 2 (όπου τα εij των αλληλεπιδράσεων CH2- CH2, CH2- CH3, CH3- 

CH3 ελαττώθηκαν κατά 30%) παρατηρείται ανάλογη συμπεριφορά με αυτή του 

αρχικού μοντέλου. 

Πίνακας 33. Μέσες τιμές πυκνότητας και παραμέτρου τάξης για το 

τροποποιημένο μοντέλο σε σύγκριση με τις αρχικές και πειραματικές τιμές 

Ιδιότητα 

(μέση τιμή) 

Περίπτωση 

1 

Περίπτωση 

2 

Αρχικό 

μοντέλο 

Πείραμα 

Πυκνότητα 1032±0.05 1040±0.05 1037±0.06 1020-1034
[16], [25]
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(kg/m
3
) 

P2 0.52±0.02 0.81±0.01 0.82±0.03 0.48-0.53
[25], [26], [90]

 

Αντίθετα, στην περίπτωση 1 ( όπου τα εij των αλληλεπιδράσεων CH2-CAr/CZ και 

CH3-CAr/CZ αντικαταστάθηκαν με αυτά των CH2- CH2  και CH3- CH3 αντίστοιχα) τα 

αποτελέσματα ήταν σαφώς καλύτερα. Συγκεκριμένα, η τιμή της πυκνότητας και της 

παραμέτρου P2 ελαττώθηκε εντός των πειραματικών ορίων, το σύστημα δηλαδή ήταν 

στην νηματική φάση (Εικόνα 43). 

 

Εικόνα 43. Τελική δομή του συστήματος για την περίπτωση 1 στους 300K 

Στη συνέχεια, προκειμένου να προβλεφθεί η θερμοκρασία μετάπτωσης από τη 

νηματική στην ισότροπη φάση, πραγματοποιήθηκε προσομοίωση σταδιακής αύξησης 

της θερμοκρασίας από τους 300K στους 500K με βήμα 5K/ns, μόνο για την 

περίπτωση 1. Όπως φαίνεται στην Εικόνα 44, η συμπεριφορά του συστήματος είναι 

εντελώς ασύμφωνη με την πειραματική παρατήρηση. Με αύξηση της θερμοκρασίας 

αντί της αναμενόμενης ελάττωσης της παραμέτρου τάξης, η οποία θα έπρεπε να 

προσεγγίσει το μηδέν, παρατηρείται αύξησή της, η οποία φτάνει μέχρι την εμφάνιση 

σμηκτικής φάσης περίπου στους 350K με 360K (το σύστημα θα έπρεπε να είναι 

ισότροπο), η οποία στη συνέχεια ελαττώνεται και πάλι και το σύστημα εμφανίζει 

σημείο μετάπτωσης περίπου στους 450K, δηλαδή ακόμα υψηλότερα από αυτό που 

υπολογίστηκε με το αρχικό μοντέλο και φυσικά πολύ υψηλότερα από την 

πειραματική του τιμή (308.2K
[11]

). 
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Εικόνα 44. Προφίλ θερμοκρασίας και P2 για την περίπτωση 1 συναρτήσει του 

χρόνου προσομοίωσης 

5.2 Μοντέλο προσομοίωσης Cacelli 

5.2.1 Εισαγωγικά στοιχεία προσομοιώσεων 

Χρησιμοποιώντας τις ισορροπημένες δομές του προηγούμενου μοντέλου ως αρχικές 

δομές (περίπτωση 1), έγιναν προσομοιώσεις συστημάτων 216 μορίων 5CB στους 300 

και 320Κ. Η μοριακή αναπαράσταση που υιοθετήθηκε είναι μικτή, πλήρως 

ατομιστική για το άκαμπτο και ενωμένων ατόμων για το εύκαμπτο τμήμα του μορίου  

(Εικόνα 45). 

 

Εικόνα 45. Μοριακή αναπαράσταση 5CB για το μοντέλο Cacelli  

Οι παράμετροι των προσομοιώσεων οι οποίες καθορίζουν τις συνθήκες πίεσης και 

θερμοκρασίας διαφοροποιήθηκαν ελαφρώς από αυτές οι οποίες αναφέρονται στην 

εργασία των Cacelli et al
[17]

. Ειδικότερα, για τις ηλεκτροστατικές αλληλεπιδράσεις 

εφαρμόστηκε η μέθοδος  PME (Particle Mesh Ewald), ενώ για τις αλληλεπιδράσεις 

Van der Waals ορίστηκε απόσταση αποκοπής (cutoff) στο 1.7nm, αντί του 1.0nm
[17]

. 

Όπως φαίνεται στην Εικόνα 46, σε απόσταση 1.0nm η τιμή της g(r) (συνάρτηση 
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πυκνότητας πιθανότητας) δεν είναι μονάδα, δηλαδή οι αλληλεπιδράσεις πέρα από το 

σημείο αυτό δε μπορούν να θεωρηθούν αμελητέες. Έτσι ως απόσταση αποκοπής 

επιλέχθηκε η τιμή 1.7nm. 
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Εικόνα 46. Συνάρτηση πυκνότητας πιθανότητας για το ζεύγος Ν-Ν 

Η δεύτερη διαφοροποίηση από την αρχική μελέτη, ήταν η επιλογή του θερμοστάτη 

Nosé-Hoover και βαροστάτη Parrinello-Rahman έναντι των αντίστοιχων Berendsen. 

Η πίεση ορίστηκε στο 1bar και το βήμα ολοκλήρωσης στα 2fs. 

Όπως και στο προηγούμενο μοντέλο, προκειμένου να προσδιοριστεί η θερμοκρασία 

μετάπτωσης από τη μία φάση στην άλλη, πραγματοποιήθηκε προσομοίωση κατά την 

οποία η θερμοκρασία αυξανόταν σταδιακά με ρυθμό 2K ανά ns από τους 300 στους 

320K. 

Στη συνέχεια, για τον υπολογισμό πιο αξιόπιστων αποτελεσμάτων δημιουργήθηκαν 

κουτιά προσομοίωσης με βάση κρυσταλλογραφικά δεδομένα
[88] 

(περίπτωση 2). 

Αρχικά κατασκευάστηκε η μοναδιαία κυψελίδα του κρυστάλλου 5CB η οποία 

περιέχει 4 μόρια. Τα υδρογόνα προστέθηκαν αργότερα μέσω του προγράμματος 

απεικόνισης pymol
[89]

 (Εικόνα 47). 
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Εικόνα 47. Μοναδιαία κυψελίδα κρυστάλλου 5CB 

Στο κουτί προσομοίωσης που προέκυψε έγινε ενεργειακή ελαχιστοποίηση και στη 

συνέχεια πολλαπλασιάστηκε στις τρείς διαστάσεις έτσι ώστε να περιέχει 216 μόρια, 

οπότε ελαχιστοποιήθηκε ενεργειακά εκ νέου. 

 

Εικόνα 48. Ενεργειακά ελαχιστοποιημένο κουτί προσομοίωσης με 216μόρια 

Το σύστημα αυτό προσομοιώθηκε στους 300 και 320Κ με τις συνθήκες 

προσομοίωσης και παραμέτρους που περιγράφηκαν προηγουμένως.  Στη συνέχεια 

μεταβλήθηκε σταδιακά η θερμοκρασία από τους 300 στους 320K με ρυθμό 2Κ ανά 

ns. 

Σε 2 επεξεργαστές προέκυπτε τροχιά περίπου 1.3ns/ημέρα ενώ σε 8 επεξεργαστές 

4ns/ημέρα. 
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5.2.2 Επεξεργασία αποτελεσμάτων συστήματος 216 μορίων 

5CB 

Αρχικά υπολογίστηκε η τιμή της πυκνότητας του συστήματος στις θερμοκρασίες 

μελέτης (300 και 320Κ) και συγκρίθηκαν τόσο με τις τιμές που αναφέρουν οι Cacelli 

et al.
[17] 

όσο και με πειραματικές (Πίνακας 34). Οι υπολογισμένες από τους Cacelli et 

al.
[17] 

τιμές πυκνότητας είναι υπερεκτιμημένες κατά 6% περίπου. Παρόμοια 

συμπεριφορά παρατηρείται και για τις αντίστοιχες τιμές που υπολογίστηκαν στα 

πλαίσια της παρούσας διατριβής με το μοντέλο Cacelli, με την απόκλιση να φτάνει 

στο 4.5% 

Πίνακας 34. Τιμές πυκνότητας σε kg/m
3
 για τις δύο περιπτώσεις προσομοίωσης 

συγκριτικά με αυτές των Cacelli et al.
[17]

 και πειραματικές
[25]

 τιμές 

Τ Περίπτωση 1 Περίπτωση 2 Cacelli et al.  Πείραμα 

300Κ 1065.4±0.2 1063.5±0.1 1085±0.03 1020 

320Κ 1044.4±0.1 1042.6±0.1 1063±0.04 999.6 

Η απόκλιση μεταξύ των αποτελεσμάτων των περιπτώσεων 1 και 2 από τις τιμές 

αναφοράς (Cacelli et al.
[17]

) πιθανότατα να οφείλεται στο γεγονός ότι το δυναμικό 

αλληλεπίδρασης δίνεται με μορφή πινάκων και όχι αναλυτικά (μικρότερη ακρίβεια 

λόγω στρογγυλοποιήσεων) αλλά και στη διαφορετική ακτίνα αποκοπής καθώς στην 

περίπτωση που εξετάστηκε σε αυτή τη διατριβή λαμβάνονται υπόψη περισσότερες 

αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων. 

Στη συνέχεια υπολογίστηκε η μέση τιμή της παραμέτρου τάξης P2 (Πίνακας 35). Και 

στις δύο περιπτώσεις οι τιμές είναι προσεγγιστικά οι ίδιες στις αντίστοιχες 

θερμοκρασίες (αυτή η παρατήρηση είναι εμφανής τόσο στη μέση τιμή όσο και στην 

εξέλιξη της τιμής P2 συναρτήσει του χρόνου, όπως παρουσιάζεται στην Εικόνα 49). 

Πίνακας 35. Μέσες τιμές παραμέτρου τάξης για τις δύο περιπτώσεις 

προσομοίωσης συγκριτικά με αυτές των Cacelli et al.
[17]

 και πειραματικές
[25], [26], 

[90]
 τιμές 

Τ Περίπτωση 1 Περίπτωση 2 Cacelli et al.  Πείραμα 

300Κ 0.48±0.04 0.49±0.03 0.538±0.03 0.48-0.53 

320Κ 0.05±0.05 0.01±0.03 - 0 

Επίσης, παρατηρείται μια αρκετά καλή συμφωνία με τις πειραματικές τιμές (στους 

300K το σύστημα βρίσκεται στη νηματική και στους 320K στην ισότροπη φάση) ενώ 
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στους 300K η παράμετρος υποεκτιμάται ελαφρώς σε σχέση με αυτή των Cacelli et 

al.
[17]

.  
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Εικόνα 49. Στιγμιαίες τιμές 2P  συναρτήσει του χρόνου και για τις δύο 

περιπτώσεις στις θερμοκρασίες μελέτης 

Σύμφωνα με την εργασία των Cacelli et al.
[17]

, η θερμοκρασία μετάπτωσης TNI  από τη 

νηματική στην ισότροπη φάση προσδιορίζεται στους 305±5K και σύμφωνα με την 

πειραματική παρατήρηση στους 305.7-308.2K
[15]-[17]

. Προκειμένου να αξιολογηθεί 

αυτή η παρατήρηση, το σύστημα και για τις δύο περιπτώσεις προσομοιώθηκε σε 

συνθήκες σταδιακά αυξανόμενης θερμοκρασίας με ρυθμό 2K ανά ns, από τους 300 

στους 320K. Όπως φαίνεται στην Εικόνα 50, δεν παρατηρείται η ύπαρξη σημείου 

μετάπτωσης πρώτης τάξης από τη νηματική στην ισότροπη φάση (η μέση τιμή της 

παραμέτρου τάξης δε γίνεται μικρότερη από 0.15
[31] 

σε καμία θερμοκρασία).  

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

 

 

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

time (ns)

P
2

 

 

300

310

320

 

 

300

310

320

T
em

p
er

at
u

re
 (

K
)

 

 

 1

  2

 

Εικόνα 50. Χρονική εξέλιξη της παραμέτρου P2 συναρτήσει της θερμοκρασίας 
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Αυτή η παρατήρηση μπορεί να οφείλεται είτε στην αδυναμία του μοντέλου να 

προβλέψει ικανοποιητικά την πειραματική συμπεριφορά του συστήματος είτε στη 

γρήγορη μεταβολή της θερμοκρασίας κατά την προσομοίωση (2Κ/ns).  

Προκειμένου να δοθεί στο σύστημα χρόνος να ισορροπήσει σε κάθε θερμοκρασία, 

για την περίπτωση 1, έγινε προσομοίωση κατά την οποία επιβαλλόταν η ελάττωση 

της θερμοκρασίας από τους 320 στους 300K με ρυθμό 2K/ns διατηρώντας σταθερή 

τη θερμοκρασία για 1ns (η ευθεία γραμμή στην Εικόνα 51). Η χρονική εξέλιξη της 

παραμέτρου P2 συναρτήσει της θερμοκρασίας οδηγεί στο συμπέρασμα ότι το 

σύστημα παραμένει στην ίδια φάση σε όλες τις θερμοκρασίες (δεν παρατηρείται 

μετάπτωση στη νηματική φάση). 
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Εικόνα 51. Χρονική εξέλιξη της παραμέτρου τάξης συναρτήσει της 

θερμοκρασίας 

Το ίδιο συμπέρασμα μπορεί να εξαχθεί από την απεικόνιση των μορίων του 5CB ως 

ελλειψοειδών (Εικόνα 52). Στους 320Κ, όπως είναι αναμενόμενο, δεν παρατηρείται 

κοινός προσανατολισμός της πλειοψηφίας των μορίων (ισότροπη φάση). Η ίδια 

αταξία παρατηρείται και στους 300Κ, όπου θα έπρεπε τα μόρια του υγρού 

κρυστάλλου να έχουν κατά το πλείστον κοινή διεύθυνση προσανατολισμού (νηματική 

φάση). 
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Εικόνα 52. Απεικόνιση των μορίων 5CB ως ελλειψοειδών στην αρχική (320K) 

και τελική θερμοκρασία (300K) της προσομοίωσης 

5.3 Μοντέλο προσομοίωσης Tiberio 

5.3.1 Εισαγωγικά στοιχεία προσομοιώσεων 

Προκειμένου να ξεπεραστούν οι δυσκολίες που αντιμετωπίστηκαν με τα δύο 

προηγούμενα μοντέλα (τόσο σε ό,τι αφορά την ποιότητα των αποτελεσμάτων όσο και 

στη δυσκολία εφαρμογής του πεδίου δυνάμεων), υιοθετήθηκε το μοντέλο των Tiberio 

et al.
[31]

 με μοριακή απεικόνιση ενωμένων ατόμων όπως έχει ήδη περιγραφεί στην 

παράγραφο 4.2.6 (Εικόνα 53).  

 

Εικόνα 53. Μοριακή αναπαράσταση 5CB για το μοντέλο Tiberio 

Το σύστημα το οποίο μελετήθηκε αρχικά αποτελείτο από 216 μόρια 5CB, σε κυβικό 

κουτί προσομοίωσης και οι θερμοκρασίες οι οποίες επιλέχθηκαν καλύπτουν ένα 

μεγάλο εύρος, από τη νηματική και ισότροπη φάση (295-330Κ). Οι επιμέρους 

παράμετροι των προσομοιώσεων ήταν ίδιες με αυτές που περιγράφονται στην 

εργασία των Tiberio et al.
[31]

. Πιο συγκεκριμένα για τις ηλεκτροστατικές 

αλληλεπιδράσεις εφαρμόστηκε η μέθοδος PME ενώ για τις αλληλεπιδράσεις Van der 

Waals ορίστηκε απόσταση αποκοπής στα 1.2nm. Το βήμα ολοκλήρωσης για όλες τις 
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προσομοιώσεις ήταν 2fs και η θερμοκρασία και πίεση (1bar) διατηρήθηκαν σταθερές 

με το θερμοστάτη Nosé-Hoover και το βαροστάτη Parrinello-Rahman αντίστοιχα.  

Αρχικά έγινε μια σύντομη προσομοίωση του συστήματος για 20ns στους 340K 

(Εικόνα 54), θερμοκρασία στην οποία βρίσκεται στην ισότροπη φάση και πολύ 

μακριά από το πειραματικό σημείο μετάπτωσης στη νηματική, και η τελική, 

εξισορροπημένη δομή του συστήματος χρησιμοποιήθηκε ως αφετηρία για τις 

προσομοιώσεις στις επιθυμητές θερμοκρασίες μελέτης: 330, 320, 315, 310, 307, 305, 

300 και 295K. 

 

Εικόνα 54. Αρχικό κουτί προσομοίωσης 216 μορίων 5CB στους 340K 

Στις θερμοκρασίες αυτές πραγματοποιήθηκαν προσομοιώσεις εξισορρόπησης 20ns 

(σε 8 επεξεργαστές προέκυπταν τροχιές 20-25ns την ημέρα, ανάλογα με τη 

θερμοκρασία) και παραγωγικές προσομοιώσεις 36 έως 120ns (με μεγαλύτερη 

διάρκεια στις θερμοκρασίες πέριξ της θερμοκρασίας μετάπτωσης TIN). 

Στη συνέχεια, προκειμένου να διερευνηθεί η πιθανότητα ύπαρξης υστέρησης στον 

υπολογισμό της θερμοκρασίας μετάπτωσης από την ισότροπη στη νηματική φάση, 

πραγματοποιήθηκε η αντίστροφη διαδικασία αυτής που περιγράφηκε νωρίτερα. 

Ξεκινώντας από μια εξισορροπημένη για 20ns στους 295Κ (νηματική φάση, Εικόνα 

55) εκτελέστηκαν προσομοιώσεις εξισορρόπησης 20ns και παραγωγικές 

προσομοιώσεις 40 έως 120ns στις θερμοκρασίες ενδιαφέροντος. 
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Εικόνα 55. Αρχικό κουτί προσομοίωσης 216 μορίων 5CB στους 295K 

Αφού ολοκληρώθηκε η μελέτη του συστήματος των 216 μορίων, και προκειμένου να 

αποκλειστούν επιδράσεις λόγω μεγέθους του συστήματος (system size effects), 

κατασκευάστηκε κουτί προσομοίωσης 8 φορές μεγαλύτερο του αρχικό, το οποίο 

περιείχε 1728 μόρια 5CB. Οι συνθήκες προσομοίωσης ήταν ακριβώς ίδιες με αυτές 

που παρουσιάστηκαν παραπάνω για το ίδιο εύρος θερμοκρασιών (μελετήθηκαν οι 

θερμοκρασίες 330, 320, 315, 310, 305, 304, 300 και 295K). Και σε αυτή την 

περίπτωση εξισορροπήθηκε το σύστημα σε θερμοκρασία 340K και από την τελική 

δομή (Εικόνα 56) πραγματοποιήθηκαν προσομοιώσεις τόσο εξισορρόπησης (30-

50ns) όσο και παραγωγικές (60-140ns) στις θερμοκρασίες μελέτης. Οι απαιτήσεις σε 

υπολογιστικό χρόνο στα μεγάλα συστήματα ήταν πολύ μεγαλύτερες από τις 

αντίστοιχες των μικρών συστημάτων, καθώς σε 8 επεξεργαστές προέκυπταν τροχιές 

περίπου 3.5ns την ημέρα. 
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Εικόνα 56. Εξισορροπημένο κουτί προσομοίωσης 1728 μορίων 5CB στους 340K 

5.3.2 Επεξεργασία αποτελεσμάτων συστήματος 216 μορίων 

5CB 

Μια από τις βασικές ιδιότητες που έπρεπε να προβλεφθεί με τη μεγαλύτερη δυνατή 

ακρίβεια είναι η πυκνότητα του συστήματος σε κάθε θερμοκρασία. Οι υπολογισμένες 

τιμές για τις δύο διαδικασίες μελέτης (ψύξη και θέρμανση) παρουσιάζονται στον 

Πίνακα 36. 

Πίνακας 36. Υπολογισμένες τιμές πυκνότητας 

Ψύξη Θέρμανση 

Θερμοκρασία (K) Πυκνότητα 

(kg/m
3
) 

Θερμοκρασία (K) Πυκνότητα 

(kg/m
3
) 

295 1035±0.04 295 1035±0.04 

300 1027±0.04 300 1027±0.05 

305 1020±0.03 305 1020±0.03 

307 1013±0.03 307 1016±0.03 

310 1008±0.03 310 1009±0.03 

315 997.2±0.04 315 997.3±0.04 

320 990.3±0.05 320 992.5±0.05 

330 977.1±0.05 330 977.1±0.05 

Όπως είναι αναμενόμενο, η τιμή της πυκνότητας του συστήματος σε κάθε 

θερμοκρασία είναι περίπου ίδια και για τις δύο διεργασίες και άρα ανεξάρτητη του 

τρόπου με τον οποίο προσεγγίστηκε η θερμοκρασία αυτή. Στην Εικόνα 57, 

αντιπαραβάλλονται οι τιμές της πυκνότητας που υπολογίστηκαν στην παρούσα 
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εργασία, με αυτές που δημοσιεύτηκαν από τους Tiberio et al.
[31]

 καθώς και με 

αντίστοιχες πειραματικές τιμές
[25]
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Εικόνα 57. Προβλεπόμενες τιμές πυκνότητας (MNIBS) κατά τη διαδικασία 

ψύξης (α) και θέρμανσης (β) συναρτήσει της θερμοκρασίας και σε σύγκριση με 

τις αντίστοιχες των Tiberio et al.
[31]

 και πειραματικές τιμές
[25]

 

Όπως φαίνεται στην Εικόνα 57, οι υπολογιζόμενες από τις προσομοιώσεις τιμές 

αποκλίνουν αισθητά από τις πειραματικές στις χαμηλές και υψηλές θερμοκρασίες, σε 

αντίθεση με αυτές κοντά στο σημείο μετάπτωσης από τη νηματική στην ισότροπη 

φάση (TNI = 305.7-308.2K
[15]-[17]

). Η συμπεριφορά αυτή είναι αναμενόμενη, καθώς το 

μοντέλο των Tiberio et al.
[31]

 σχεδιάστηκε με τέτοιο τρόπο ώστε να προβλέπει με τη 

μεγαλύτερη δυνατή ακρίβεια τη θερμοκρασία μετάπτωσης TNI. 

Πράγματι, η θερμοκρασία μετάπτωσης TNI, προσδιορίζεται από τις προσομοιώσεις 

μας περίπου στους 310Κ. Ως θερμοκρασία μετάπτωσης, ορίζεται η μεγαλύτερη 

θερμοκρασία στην οποία η παράμετρος τάξης 2P  είναι μεγαλύτερη από 0.15
[31]

, 

όπως φαίνεται και στο διάγραμμα της Εικόνα 58. Για τον υπολογισμό της 

παραμέτρου P2, υιοθετήθηκε ο ορισμός των Epenga et al.
[12]

 (υποενότητα 2.1.9), 

δηλαδή ως 2 2 oP   , όπου λo η μεσαία ιδιοτιμή του πίνακα 

 
1

( ) 3 ( ) ( ) / (2 )
N

i i

i

t t t N


 Q u u I  (ως ui ορίζεται το διάνυσμα CN του μορίου i). Οι 

μέσες τιμές της παραμέτρου 2P  παρουσιάζονται και στον Πίνακα 37. 
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Εικόνα 58. Μέση τιμή παραμέτρου τάξης προσδιοριζόμενες μέσω 

προσομοιώσεων (MNIBS, Tiberio et al.
[31]

) συναρτήσει της θερμοκρασίας σε 

σύγκριση με τις πειραματικές τιμές
[26], [27], [90]

 

Πίνακας 37. Υπολογισμένες μέσες τιμές παραμέτρου P2 

Ψύξη Θέρμανση 

Θερμοκρασία (K) 
2P  Θερμοκρασία (K) 

2P  

295 0.57±0.07 295 0.57±0.07 

300 0.52±0.08 300 0.53±0.09 

305 0.47±0.13 305 0.47±0.12 

307 0.36±0.17 307 0.43±0.16 

310 0.28±0.16 310 0.32±0.16 

315 0.09±0.14 315 0.13±0.13 

320 0.11±0.12 320 0.16±0.14 

330 0.07±0.10 330 0.06±0.09 

Από το ίδιο διάγραμμα (Εικόνα 58) είναι σαφές ότι και οι δύο διεργασίες μελέτης 

(ψύξη και θέρμανση) οδηγούν στο ίδιο σημείο μετάπτωσης στους 310Κ, οπότε δεν 

παρουσιάζεται το φαινόμενο της υστέρησης. Από τα ιστογράμματα της P2(t) σε κάθε 

θερμοκρασία (Εικόνα 59) παρατηρείται ότι πρόκειται για μη γκαουσιανές κατανομές 

οι οποίες γίνονται δικόρυφες (bimodal) καθώς προσεγγίζεται η θερμοκρασία 

μετάπτωσης. 



 

93 

0

3

6

 

 

0

3

6

 

 

0

3

6

 

 

0

3

6

 

 

0

3

6

 

 

0

3

6

 

 

-0.2 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0

3

6

P
2

 

 

-0.2 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0

3

6

P
2

 

 

295K 300K

305K 307K

310K 315K

320K 330K

 

Εικόνα 59. Ιστογράμματα στιγμιαίων τιμών P2(t) που προέκυψαν κατά τη 

διεργασία ψύξης 

Η συμπεριφορά αυτή αντικατοπτρίζεται στην παρουσία μεγαλύτερων αποκλίσεων της 

2P  στις μεσαίες θερμοκρασίες μελέτης (Εικόνα 58 και Εικόνα 60) και είναι 

απόλυτα σύμφωνη με τη φύση της ασθενούς πρώτης τάξης μετάπτωσης φάσης
[91]

 και 

τις παρατηρήσεις παλαιότερων μοριακών μοντέλων
[92]

 και μελετών πλέγματος
[93]
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Εικόνα 60. Στιγμιαίες τιμές 2P  συναρτήσει του χρόνου για τις θερμοκρασίες 

μελέτης (διαδικασία ψύξης) 

Όπως έχει ήδη αναφερθεί στην υποενότητα 2.1.9, αυξανόμενης της τάξης που 

παρουσιάζουν τα μόρια του υγρού κρυστάλλου αυξάνεται και η τιμή της παραμέτρου 

P2. Η παρατήρηση αυτή γίνεται ευκολότερα αντιληπτή εάν τα μόρια του υγρού 

κρυστάλλου παρασταθούν ως ελλειψοειδή (Εικόνα 61). Στις χαμηλές θερμοκρασίες 

(νηματική φάση) τα μόρια του 5CB είναι ως ένα βαθμό προσανατολισμένα ενώ στις 
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υψηλές θερμοκρασίες (ισότροπη φάση) επικρατεί πλήρης αταξία. Κοντά στο σημείο 

μετάπτωσης επικρατεί μια ενδιάμεση κατάσταση. 

 

Εικόνα 61. Αναπαράσταση μορίων 5CB ως ελλειψοειδών στις θερμοκρασίες 

300Κ, 310Κ και 320Κ 

Τέλος, μια από τις ιδιότητες του 5CB που παρουσιάζει ενδιαφέρον είναι η τιμή των 

γωνιών που σχηματίζονται μεταξύ των δύο φαινυλίων (γωνία φ) και μεταξύ 

φαινυλίου και αλκυλικής αλυσίδας (γωνία ψ) οι οποίες παρουσιάζονται στην Εικόνα 

62.  

 

Εικόνα 62. Δίεδρες γωνίες φ και ψ 

Για όλες τις θερμοκρασίες που μελετήθηκαν, οι δύο αυτές γωνίες, φ και ψ, 

προσδιορίστηκαν στις 41±0.5 και 89.5±0.5  μοίρες αντίστοιχα. Οι τιμές αυτές 

προσεγγίζουν ικανοποιητικά τις ανάλογες πειραματικές τιμές στις  38.4±0.1
[21]

 και 

90
[22]

 μοίρες αντίστοιχα.  

5.3.3 Επεξεργασία αποτελεσμάτων συστήματος 1728 μορίων 

5CB 

Η επεξεργασία των αποτελεσμάτων των προσομοιώσεων του μεγάλου συστήματος 

ακολούθησε αντίστοιχη πορεία με αυτή του μικρού συστήματος. Αρχικά 

υπολογίστηκε η πυκνότητα σε κάθε θερμοκρασία και έγινε σύγκριση τόσο με τις 
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αντίστοιχες τιμές του συστήματος των 216 μορίων, όσο και με πειραματικά δεδομένα 

(Εικόνα 63).  
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Εικόνα 63. Προβλεπόμενες τιμές πυκνότητας για το σύστημα των 1728 μορίων 

συναρτήσει της θερμοκρασία σε σύγκριση με τις αντίστοιχες για του συστήματος 

216 μορίων και πειραματικές τιμές
[25]

 

Όπως ήταν αναμενόμενο, οι τιμές της πυκνότητας είναι ανεξάρτητες του μεγέθους 

του συστήματος στις περισσότερες θερμοκρασίες, με μοναδική εξαίρεση τη 

θερμοκρασία των 305K, όπου παρατηρείται σχετικά μεγάλη απόκλιση. Αυτή η 

συμπεριφορά πιθανώς να οφείλεται στην υποεκτίμηση της θερμοκρασίας μετάπτωσης 

στο μεγάλο σύστημα σε σχέση με το μικρό, όπως γίνεται εμφανές στην Εικόνα 64, 

από τις τιμές της μέσης παραμέτρου P2. 
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Εικόνα 64. Μέση τιμή παραμέτρου τάξης προσδιοριζόμενες μέσω 

προσομοιώσεων (1728 και 216 μόρια) συναρτήσει της θερμοκρασίας σε σύγκριση 

με τις πειραματικές τιμές
[26], [27], [90]
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Στην περίπτωση του συστήματος αυτού, η θερμοκρασία μετάπτωσης από την 

νηματική στην ισότροπη φάση προσδιορίζεται στους 304Κ, θερμοκρασία στην οποία 

η μέση τιμή της P2 είναι περίπου ίση με 0.35.  

Ο προσδιορισμός του σημείου μετάπτωσης στους 304Κ μπορεί να επιβεβαιωθεί και 

από τα ιστογράμματα της P2(t) στις θερμοκρασίες μελέτης (Εικόνα 65). Οι κατανομές 

αυτές μετατρέπονται σε δικόρυφες (bimodal) όσο προσεγγίζεται η θερμοκρασία 

μετάπτωσης
[91]-[93]

 (304K). 
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Εικόνα 65. Ιστογράμματα στιγμιαίων τιμών P2(t) 

Αν παρασταθεί γραφικά η χρονική εξέλιξη της 2P  σε κάθε θερμοκρασία (Εικόνα 

66) παρατηρείται ότι οι διακυμάνσεις γύρω από τη μέση τιμή αυξάνονται στις 

θερμοκρασίες γύρω από το σημείο μετάπτωσης και ότι είναι εν γένει μικρότερες από 

τις αντίστοιχες του συστήματος των 216 μορίων, λόγω καλύτερης στατιστικής 

(μειωμένος θόρυβος), ιδίως στις θερμοκρασίες όπου το 5CB βρίσκεται στην ισότροπη 

φάση (η τιμή της P2 είναι πρακτικά μηδέν). 
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Εικόνα 66. Χρονική εξέλιξη της παραμέτρου P2 στις θερμοκρασίες μελέτης 

Οι τιμές της πυκνότητας και της παραμέτρου P2 αυτού του συστήματος 

παρουσιάζονται και στον Πίνακα 38. 

Πίνακας 38. Τιμές πυκνότητας και παραμέτρου P2 του συστήματος των 1728 

μορίων 5CB 

Θερμοκρασία (K) Πυκνότητα (kg/m
3
) 

2P  

295 1033±0.012 0.57±0.03 

300 1025±0.012 0.51±0.04 

305 1008±0.012 0.06±0.07 

307 1006±0.012 0.09±0.11 

310 1001±0.012 0.03±0.05 

315 993.7±0.012 0.02±0.04 

320 987.1±0.012 0.01±0.03 

330 974.0±0.012 0.01±0.03 

5.4 Συμπεράσματα 

Με βάση τις προσομοιώσεις που παρουσιάζονται στο παρόν κεφάλαιο, γίνεται μια 

αξιολόγηση της αξιοπιστείας των μοντέλων δυνάμεων που περιγράφουν τις 

αλληλεπιδράσεις στα συστήματα 5CB.  

Σύμφωνα με τα ανωτέρω αποτελέσματα το πλέον κατάλληλο μοντέλο για την 

περιγραφή του 5CB είναι αυτό που προτάθηκε από τους Tiberio et al.
[31]

 καθώς η 

συμπεριφορά των συστημάτων που μελετήθηκαν προσεγγίζει με μεγαλύτερη 

ακρίβεια την αντίστοιχη πειραματική.   
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Πιο συγκεκριμένα, το μοντέλο Tiberio et al.
[31]

, και για τα δύο μεγέθη συστημάτων 

(216 και 1728 μόρια 5CB) περιγράφει με ικανοποιητική ακρίβεια τόσο τη νηματική 

όσο και την ισότροπη φάση ενώ το σφάλμα στον υπολογισμό της θερμοκρασίας 

μετάπτωσης από τη μία φάση στην άλλη είναι αρκετά μικρό (304K και 310K για το 

μικρό και μεγάλο σύστημα αντί της πειραματικής τιμής στους 308.2K). Το μέγεθος 

συστήματος το οποίο κρίνεται ως το πλέον αξιόπιστο είναι αυτό των 1728 μορίων 

καθώς θεωρείται πώς όποια επίδραση των περιοδικών οριακών συνθηκών στην 

σταθεροποίηση της φάσης υψηλότερης τάξης (δηλαδή της νηματικής στις χαμηλές 

θερμοκρασίες) έχει εξαλιφθεί. Η ισχύ αυτής της παραδοχής θα μπορούσε να 

επιβεβαιωθεί με τη μελέτη ακόμα μεγαλύτερων συστημάτων, η οποία κρίθηκε 

απαγορευτική λόγω μεγάλων απαιτήσεων σε υπολογιστική ισχύ.  
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 6. ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΑ 
ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗΣ ΣΥΣΤΗΜΑΤΟΣ DPPC-
H2O 

6.1 Εισαγωγικά στοιχεία προσομοίωσης  

Όπως έχει ήδη αναφερθεί στην παράγραφο 4.2.8, κάποιες από τις παραμέτρους του 

μοριακού μοντέλου (Berger et al.
[47]

) που περιγράφει τις αλληλεπιδράσεις εντός του 

μορίου του λιπιδίου DPPC μεταβλήθηκαν, έτσι ώστε να είναι συμβατές με τις 

αντίστοιχες του υγρού κρυστάλλου, για τις κοινές ατομικές ομάδες. Προκειμένου να 

διαπιστωθεί αν η αλλαγή αυτή επηρεάζει και σε ποιο βαθμό την ποιότητα των 

αποτελεσμάτων  πραγματοποιήθηκαν προσομοιώσεις στους 300K (φάση γέλης Lβ΄) 

και 320K (ρευστή φάση Lα) και τα αποτελέσματα συγκρίθηκαν με τα αντίστοιχα του 

αρχικού μοντέλου. 

Πιο συγκεκριμένα, έγιναν σύντομες προσομοιώσεις, μεγέθους 6ns με το αρχικό 

μοντέλο, σε σύστημα αποτελούμενο από 128 μόρια DPPC και 4336 μόρια νερού 

(Εικόνα 67) στους 300K (σε 8 επεξεργαστές προέκυψαν περίπου 6ns/ημέρα) και 

320Κ (σε 8 επεξεργαστές προέκυψαν περίπου 8ns/ημέρα) σε πίεση 1bar, με 

θερμοστάτη και βαροστάτη Berendsen. Για τις δυνάμεις Van der Waals ορίστηκε 

απόσταση αποκοπής στο 1.0nm ενώ για τις αλληλεπιδράσεις τύπου Coulomb στα 

2.0nm. Το βήμα ολοκλήρωσης των εξισώσεων κίνησης ορίστηκε ίσο με 2fs. 

 

Εικόνα 67. Τελική δομή συστήματος DPPC-H2O στους 300K 
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Στη συνέχεια, για το τροποποιημένο μοντέλο, προσομοιώθηκαν τρία συστήματα 

διαφορετικού μεγέθους 

1. 128 μόρια DPPC και 4336 μόρια H2O (τροχιά 6ns με περίπου 6ns/ημέρα σε 8 

επεξεργαστές) 

2. 64 μόρια DPPC και 2169 μόρια H2O (τροχιά 3ns με περίπου 12ns/ημέρα σε 8 

επεξεργαστές) 

3. 200 μόρια DPPC και 6778 μόρια H2O (τροχιά 20ns με περίπου 4.5ns/ημέρα σε 

8 επεξεργαστές) 

στις δύο ανωτέρω θερμοκρασίες (300Κ και 320Κ). Εκτός των παραμέτρων 

αλληλεπίδρασης, έγιναν και κάποιες αλλαγές στις συνθήκες προσομοίωσης σε σχέση 

με αυτές του αρχικού μοντέλου. Πιο συγκεκριμένα, για τις ηλεκτροστατικές 

αλληλεπιδράσεις εφαρμόστηκε η μέθοδος PME ενώ για τις αλληλεπιδράσεις Van der 

Waals ορίστηκε μεγαλύτερη απόσταση αποκοπής στα 1.2nm και παράλληλα άλλαξε 

ο βαροστάτης και θερμοστάτης σε Nosé-Hoover και Parrinello-Rahman αντίστοιχα.  

Τα μεγέθη των κουτιών προσομοίωσης των περιπτώσεων 2 και 3, επιλέχθησαν έτσι 

ώστε να είναι παρόμοια σε διαστάσεις σε μέγεθος με τα μεγέθη των κουτιών 

προσομοίωσης του συστήματος 5CB-H2O. 

6.2 Επεξεργασία αποτελεσμάτων 

Προκειμένου να διαπιστωθεί η αξιοπιστία του τροποποιημένου μοντέλου για το 

DPPC, υπολογίστηκαν κάποιες βασικές ιδιότητες του υδατικού του συστήματος και 

συγκρίθηκαν τόσο με βιβλιογραφικά δεδομένα, όσο και με τις αντίστοιχες τιμές που 

προέκυψαν από το αρχικό μοντέλο (Berger et al.
[47]

). Όπως θα γίνει εμφανές από την 

ανάλυση που ακολουθεί, τα αποτελέσματα του τροποποιημένου μοντέλου 

διαφοροποιούνται ελαφρώς τόσο από αυτά του αρχικού μοντέλου όσο και από τα 

βιβλιογραφικά δεδομένα. Παρ’ όλα αυτά, η διαφοροποίηση αυτή δεν είναι τόσο 

σημαντική ώστε να αποτρέψει την περιγραφή του συστήματος DPPC-H2O με τις 

τροποποιημένες παραμέτρους όπως αυτές παρουσιάζονται στην παράγραφο 4.2.8. 

Η πρώτη ιδιότητα η οποία διερευνήθηκε ήταν οι γωνίες κλίσης (tilt angles) μεταξύ 

του μοναδιαίου κατά z διανύσματος και των διανυσμάτων που συνδέουν τα άτομα 

C34-C50, C15-C31 και N4-P8 του μορίου (Εικόνα 68).  
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Εικόνα 68. Μοριακά διανύσματα DPPC που χρησιμοποιούνται για τον 

υπολογισμό των γωνιών κλίσης 

Οι τιμές των γωνιών κλίσης για όλα τα συστήματα (τα οποία περιγράφονται στην 

Παράγραφο 6.1) στις δύο θερμοκρασίες μελέτης  παρουσιάζονται στον Πίνακα 39 και 

υπολογίστηκαν με βάση τις σχέσεις 

1
1

1

cos






SN z

SN
, 

2
2

2

cos






SN z

SN
 και 3cos






HG z

HG
, όπου 1SN , 2SN  και HG  τα 

διανύσματα που συνδέουν τα άτομα C34-C50, C15-C31 και N4-P8 αντίστοιχα. 
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Πίνακας 39. Τιμές γωνιών κλίσης 

T (K) Σύστημα  1  

(±0.05˚) 

2  

(±0.05˚) 

1 2

2

 
 

(±0.05˚) 

3  

(±0.05˚) 

 

 

300 

Αρχικό μοντέλο  38.83˚ 29.83˚ 34.33˚ 70.51˚ 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 38.45˚ 37.7˚ 38.08˚ 65.62˚ 

(2) 26.56˚ 27.35˚ 26.96˚ 64.84˚ 

(3) 35.67˚ 34.37˚ 35.02˚ 63.30˚ 

 

 

320 

Αρχικό μοντέλο  30.16˚ 30.35˚ 30.26˚ 71.91˚ 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 38.72˚ 37.25˚ 37.99˚ 65.02˚ 

(2) 25.95˚ 26.82˚ 26.39˚ 62.17˚ 

(3) 34.89˚ 34.19˚ 34.54˚ 63.35˚ 

350 Βιβλιογραφία
[59]

  - - 34.2˚ 80.2˚ 

Μια δεύτερη ιδιότητα η οποία ελέγχθηκε ήταν το εμβαδό επιφάνειας ανά λιπίδιο (area 

per lipid). Η ιδιότητα αυτή έχει μελετηθεί εκτενώς πειραματικά με διάφορες τεχνικές 

όπως NMR και XRD. Οι τιμές που δίνονται στη βιβλιογραφία κυμαίνονται μεταξύ 

0.56 και 0.717 nm
2 [95]-[97]

. Σύμφωνα με τους Nagle
[44]

 και Kucerka et al
[46]

 η τιμή 

αυτή ισούται με 0.62±0.02nm
2
 για μια πλήρως ενυδατωμένη μονοστιβάδα DPPC στη 

φάση Lα (για τα υπό μελέτη συστήματα αυτής της διατριβής στους 320Κ). 

Προκειμένου να προσδιοριστεί το εμβαδό επιφανείας ανά λιπίδιο, υπολογίστηκε το 

εμβαδό του συστήματος ως προς τους άξονες x και y (ο άξονας z είναι κάθετος στη 

διπλοστιβάδα, Εικόνα 67) και στη συνέχεια διαιρέθηκε με τον αριθμό των λιπιδίων 

ανά μονοστοιβάδα, δηλαδή με το ήμισυ του συνολικού αριθμού των μορίων DPPC 

(

2

xy

DPPC

E
S

N



 ). Τα αποτελέσματα παρατίθενται στον Πίνακα 40. 

Πίνακας 40. Τιμές εμβαδού επιφανείας ανά λιπίδιο 

T (K)   DPPCN  S  

(±0.001nm
2
) 

 

 

300 

Αρχικό μοντέλο  128 0.599 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 128 0.604 

(2) 64 0.545 

(3) 200 0.635 
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320Κ 

Αρχικό μοντέλο  128 0.604 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 128 0.611 

(2) 64 0.545 

(3) 200 0.636 

Όπως γίνεται εμφανές στον Πίνακα 40, οι τιμές της εν λόγω ιδιότητας βρίσκονται 

εντός του πειραματικώς προσδιορισθέντος εύρους τόσο για το αρχικό όσο και το 

τροποποιημένο μοντέλο και στις δύο θερμοκρασίες.  

Ένα ακόμα μέγεθος, το οποίο είναι ιδιαίτερα σημαντικό για τα λιπιδικά συστήματα, 

καθώς προσδιορίζει το πάχος της σχηματιζόμενης διπλοστοιβάδας, είναι η απόσταση 

μεταξύ των φωσφορικών ομάδων. Η πειραματική τιμή του μεγέθους αυτού ισούται με 

3.7±0.1nm
[98]

 και υπολογιστικά μπορεί να προσδιοριστεί ως η απόσταση μεταξύ των 

δύο μεγίστων στο προφίλ πυκνότητας των φωσφορικών ομάδων κατά τον άξονα z 

(Εικόνα 69). 

0 1 2 3 4 5 6 7
0

100

200

300

400

500

position along z (nm)

P
O

4
 d

en
si
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 p

ro
fi

le

 x: 5.377

 x: 1.627

 

Εικόνα 69. Προφίλ πυκνότητας φωσφορικών ομάδων κατά τον άξονα z για το 

σύστημα 200 μορίων DPPC του τροποποιημένου μοντέλου 

Οι τιμές της απόστασης μεταξύ των φωσφορικών ομάδων που προέκυψαν από τις 

προσομοιώσεις παρουσιάζονται στον Πίνακα 41. 
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Πίνακας 41. Τιμές απόστασης φωσφορικών ομάδων 

T (K)   Απόσταση ομάδων 
3-
4PO  

(nm) 

 

 

300 

Αρχικό μοντέλο  4.09 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 3.89 

(2) 4.33 

(3) 3.87 

 

 

320 

Αρχικό μοντέλο  3.89 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 3.99 

(2) 4.30 

(3) 3.75 

Ένα άλλο χαρακτηριστικό μήκος της λιπιδικής διπλοστιβάδας, είναι το πάχος της 

διεπιφάνειας που σχηματίζεται μεταξύ της υδατικής και λιπιδικής φάσης. Το μέγεθος 

αυτό ορίζεται ως η απόσταση εντός της οποίας η πυκνότητα του νερού μειώνεται από 

το 90% στο 10% της μέσης τιμής της πυκνότητας του καθαρού νερού στη δεδομένη 

θερμοκρασία (Εικόνα 70). 
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0
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 d
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>
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H2O

>

 

Εικόνα 70. Προφίλ πυκνότητας υδατικής φάσης κατά τον άξονα z στους 320Κ 

για το αρχικό πεδίο δυνάμεων, όπου 
3

ρ 965kg/m
H O
2

 

Σύμφωνα με τη βιβλιογραφία, η αναμενόμενη τιμή του πάχους της διεπιφάνειας 

κυμαίνεται μεταξύ 1.0 και 1.4nm
[44]

. Οι αντίστοιχες τιμές που προέκυψαν από τις 

προσομοιώσεις στα πλαίσια αυτής της διατριβής παρουσιάζονται στον Πίνακα 42 και 

βρίσκονται σε ικανοποιητική συμφωνία με τα βιβλιογραφικά δεδομένα. 
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Πίνακας 42. Υπολογισμένες τιμές πάχους διεπιφάνειας για τα υπό μελέτη 

συστήματα 

T (K)   Πάχος 

διεπιφάνειας (nm) 

 

 

300 

Αρχικό μοντέλο  1.1 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 1.1 

(2) 1.1 

(3) 1.1 

 

 

320 

Αρχικό μοντέλο  1.0 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 1.1 

(2) 1.1 

(3) 1.1 

Στη συνέχεια μελετήθηκε ο αριθμός ενυδάτωσης (hydration number, HN) της 

φωσφορικής ομάδας (
3-
4PO ). Ως αριθμός ενυδάτωσης ορίζεται ο μέσος αριθμός 

μορίων νερού τα οποία περιβάλλουν ένα ιόν, κινούνται μαζί του στο διάλυμα και 

αλληλεπιδρούν με αυτό με ηλεκτροστατικές δυνάμεις
[99]

. Η ιδιότητα αυτή, 

υπολογίζεται σύμφωνα με τη σχέση 
min

2

0

4 ( )

R

HN r g r dr   , όπου Rmin η θέση του 

πρώτου ελαχίστου της συνάρτησης ακτινικής κατανομής g(r) του ζεύγους 
3-
4PO -

νερού (Εικόνα 71), και ρ η πυκνότητα του νερού σε kg/m
3
 στο σύστημα. Το 

ολοκλήρωμα της ανωτέρω σχέσης υπολογίστηκε αριθμητικά με τη μέθοδο του 

τραπεζίου. 

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2
0

0.5

1

1.5

2

nm

300K

 

 

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2
0

0.5

1

1.5

2

nm

320K

 

 

initial ff - 128 DPPC

new ff - 128 DPPC

new ff - 64 DPPC

new ff - 200 DPPC

initial ff - 128 DPPC

new ff - 128 DPPC

new ff - 64 DPPC

new ff - 200 DPPC

 

Εικόνα 71. Συναρτήσεις g(r) του ζεύγους 3-PO
4 -νερού που χρησιμοποιήθηκαν στον 

υπολογισμό του αριθμού ενυδάτωσης 
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Στον πίνακα που ακολουθεί (Πίνακας 43) παρατίθενται οι θέσεις του πρώτου 

ελαχίστου των συναρτήσεων g(r), η πυκνότητα του νερού και ο αριθμός ενυδάτωσης 

ΗΝ για κάθε σύστημα που μελετήθηκε καθώς και η αντίστοιχη βιβλιογραφική του 

τιμή
[44]

. Πρέπει να σημειωθεί ότι οι τιμές του αριθμού ενυδάτωσης επηρεάζονται 

σημαντικά από το επιλεχθέν μοντέλο για την περιγραφή του νερού, το οποίο για την 

παρούσα εργασία είναι το SPC ενώ της βιβλιογραφικής πηγής το ακριβέστερο SPCE 

(Simple Point Charge Extended)
[100]

. Έτσι οι αποκλίσεις μεταξύ των συγκρινόμενων 

τιμών θεωρούνται ανεκτές. 

Πίνακας 43. Θέσεις πρώτου ελαχίστου συναρτήσεων g(r), τιμές πυκνότητας 

νερού και αριθμοί ενυδάτωσης των υπό μελέτη συστημάτων 

T (K)   Rmin (nm) ρ (kg/m
3
) HN 

 

 

300 

Αρχικό μοντέλο  0.310 974.5 7.0 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 0.312 961.6 7.5 

(2) 0.7314 964.0 7.3 

(3) 0.310 966.1 7.2 

 

 

320 

Αρχικό μοντέλο  0.308 965.0 6.5 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 0.314 945.1 7.5 

(2) 0.312 933.9 7.0 

(3) 0.312 951.2 7.4 

 Βιβλιογραφία
[44]

  - - 7.0 

Τέλος, μελετήθηκε η παράμετρος τάξης των αλκυλικών αλυσίδων με βάση τη σχέση 

 21
2 cos 1

2
n nS , όπου n  η γωνία που σχηματίζεται μεταξύ του μοναδιαίου 

κατά z ανύσματος (κάθετου στη διπλοστιβάδα, Εικόνα 67) και του διανύσματος που 

συνδέει του άνθρακες Cn-1 και Cn+1 των δύο ανθρακικών αλυσίδων SN1 (C17-C30) και 

SN2 (C36-C49) (Εικόνα 36)
[101]

. Μετά από διαγωνοποίηση του πίνακα nS , μπορεί να 

οριστεί η παράμετρος τάξης δευτερίου (deuterium order parameter) 

2 1

3 3
CD xx yyS S S   , η οποία μπορεί να μετρηθεί πειραματικά με τη μέθοδο του 

Πυρηνικού Μαγνητικού Συντονισμού (NMR) σε δευτεριωμένα μόρια DPPC. 

Οι βιβλιογραφικές τιμές της παραμέτρου CDS  κυμαίνονται στο διάστημα 

0.20±0.02
[44], [100], [102]-[103]

 ενώ οι αντίστοιχες μέσες τιμές των δύο αλκυλικών 
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αλυσίδων, των υπό μελέτη συστημάτων αναφέρονται στον ακόλουθο πίνακα 

(Πίνακας 44). 

Πίνακας 44. Μέσες τιμές της παραμέτρου -S
CD

των δύο αλκυλικών αλυσίδων του 

DPPC και για όλα τα υπό μελέτη συστήματα 

T (K)   CDS  

 

 

300 

Αρχικό μοντέλο  0.21±0.01 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 0.18±0.02 

(2) 0.21±0.01 

(3) 0.15±0.02 

 

 

320 

Αρχικό μοντέλο  0.19±0.01 

 

Τροποποιημένο 

μοντέλο 

(1) 0.17±0.02 

(2) 0.21±0.01 

(3) 0.14±0.01 

Εάν παρουσιαστούν οι τιμές της παραμέτρου CDS  για κάθε αλυσίδα ξεχωριστά, τότε 

γίνεται εμφανής τόσο η μεταξύ τους διαφορά σε μοριακό επίπεδο (οι δύο αυτές 

αλυσίδες δεν έχουν πανομοιότυπη συμπεριφορά) όσο και η έλλειψη προτιμητέου 

προσανατολισμού στα άκρα της κάθε αλυσίδας, καθώς η παράμετρος τάξης 

προσεγγίζει το μηδέν (Εικόνα 72).  
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Εικόνα 72. Τιμές παραμέτρου -S
CD

 για τις δύο αλυσίδες SN1 (κόκκινη καμπύλη) 

και SN2 (πράσινη καμπύλη) για όλα τα συστήματα μελέτης στους 300Κ (επάνω) 

και 320Κ (κάτω) 
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6.3 Συμπεράσματα 

Όπως φαίνεται από την παραπάνω ανάλυση, η μεταβολή ορισμένων εκ των 

παραμέτρων αλληλεπίδρασης του αρχικού μοντέλου Berger et al.
[47]

 οδηγούν σε 

παρατηρήσεις που συμφωνούν ικανοποιητικά με τα πειραματικά δεδομένα. Έτσι το 

«νέο» μοντέλο που κατασκευάστηκε για την περιγραφή του συστήματος DPPC-H2O 

θεωρείται αξιόπιστο για τη χρήση του στο τριμερές σύστημα 5CB-DPPC-H2O το 

οποίο παρουσιάζεται στο ΚΕΦΑΛΑΙΟ 8.  

Επίσης, η μελέτη συστημάτων διαφορετικών μεγεθών έδωσε παρόμοια αποτελέσματα 

και κατά συνέπεια κρίνεται ότι το μέγεθος του συστήματος δεν επηρεάζει (όπως 

άλλωστε αναμενόταν) την ποιότητα των αποτελεσμάτων της προσομοίωσης. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 7. ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΑ 
ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗΣ ΣΥΣΤΗΜΑΤΟΣ 5CB-
H2O 

7.1 Εισαγωγικά στοιχεία προσομοίωσης  

Προκειμένου να μελετηθεί το διμερές σύστημα 5CB-νερού, κατασκευάστηκαν δύο 

κουτιά προσομοίωσης (Εικόνα 73) με βάση τις τελικές δομές του συστήματος 5CB 

που προέκυψαν στους 300K κατά την προσομοίωση με το μοντέλο Tiberio et al.
[31]

, 

τα οποία περιείχαν:  

 216 μόρια 5CB και 1728 μόρια H2O 

 1728 μόρια 5CB και 13824 μόρια H2O 

Ως αρχική δομή για το νερό χρησιμοποιήθηκε κουτί προσομοίωσης του GROMACS, 

αφού επεκτάθηκε στις τρεις διαστάσεις προκειμένου να περιέχει τον επιθυμητό 

αριθμό μορίων. 

 

Εικόνα 73. Αρχικά κουτιά προσομοίωσης, όπου η δομή του 5CB είναι 

εξισορροπημένη στους 300Κ 

Συνολικά λοιπόν, κατασκευάστηκαν δύο κουτιά προσομοίωσης, ένα για κάθε 

περίπτωση (216 και 1728 μόρια 5CB), οι δομές των οποίων ελαχιστοποιήθηκαν 

ενεργειακά, ώστε να εξαλειφθούν κενά, επικαλύψεις μορίων και μη ρεαλιστικές 

δυνάμεις αλληλεπίδρασης (Εικόνα 74). 
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Εικόνα 74. Ενεργειακά ελαχιστοποιημένα κουτιά προσομοίωσης, όπου η δομή 

του 5CB είναι ισορροπημένη στους 300Κ 

Η θερμοκρασία μελέτης των συστημάτων που προέκυψαν ήταν οι 300K, ενώ οι 

συνθήκες προσομοίωσης ήταν αυτές που περιγράφονται στην ενότητα 5.3.1, με μόνη 

διαφορά ότι οι διαστάσεις του κουτιού προσομοίωσης ως προς τους άξονες x και y 

διατηρούνταν σταθερές, έτσι ώστε η τιμή της πυκνότητας του 5CB μακριά από τη 

διεπιφάνεια να προσεγγίζει την τιμή της για καθαρό συστατικό στην αντίστοιχη 

θερμοκρασία. Αυτός ο περιορισμός κρίθηκε απαραίτητος, έτσι ώστε να εμποδιστεί η 

φυσική τάση του συστήματος να ελαχιστοποιήσει την επιφάνεια επαφής των δύο 

συστατικών (τα οποία είναι μη αναμίξιμα).  

Οι τροχιές που προέκυψαν από τις προσομοιώσεις ήταν 200ns και 350ns για το μικρό 

και μεγάλο σύστημα, αντίστοιχα. Το μεγαλύτερο μέρος των προσομοιώσεων του 

μεγάλου συστήματος πραγματοποιήθηκε στο υπολογιστικό κέντρο Cineca
[105]

 στη 

Μπολόνια της Ιταλίας, στα πλαίσια του προγράμματος HPC-Europa2
[106]

 του έτους 

2010. Ο χρόνος που απαιτήθηκε για την παραγωγή των παραπάνω τροχιών τόσο στο 

υπολογιστικό κέντρο της ομάδας Υπολογιστικής Επιστήμης και Τεχνικής των Υλικών 

(Co.M.S.Ε.)
[107]

 της Σχολής Χημικών Μηχανικών του Εθνικού Μετσόβιου 

Πολυτεχνείου όσο και στο υπολογιστικό κέντρο Cineca παρουσιάζονται στην Εικόνα 

75. Στην εικόνα αυτή, φαίνεται ότι η απόδοση σε ns/day είναι γραμμική συνάρτηση 

του αριθμού των επεξεργαστών. Η σχέση αυτή είναι ακριβής μέχρι ενός αριθμού 

επεξεργαστών, μετά τον οποίο το κόστος επικοινωνίας μεταξύ των κόμβων γίνεται 

μεγαλύτερο και άρα η απόδοση μειώνεται. Δυστυχώς δε μελετήθηκε η συμπεριφορά 
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αυτή για αριθμό επεξεργαστών μεγαλύτερο του 128 και έτσι δε γίνεται σαφής αυτή η 

παρατήρηση.  
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Εικόνα 75. Υπολογιστικό κόστος για τα δύο συστήματα συναρτήσει του αριθμού 

των διαθέσιμων επεξεργαστών 

7.2 Επεξεργασία αποτελεσμάτων 

Σύμφωνα με τις πειραματικές παρατηρήσεις, η παρουσία της διεπιφάνειας με το νερό 

ωθεί τα μόρια του υγρού κρυστάλλου να αλλάξουν τον προσανατολισμό τους έτσι 

ώστε να βρίσκονται παράλληλα προς τη διεπιφάνεια, ανεξάρτητα από την αρχική 

τους κατάσταση
[1], [94]

. Αρχικά μεταβάλλεται ο προσανατολισμός των μορίων που 

βρίσκονται σε επαφή με την υδατική φάση, μια αλλαγή που διαταράσσει τη δομή του 

συστήματος έως μία απόσταση ξz από τη διεπιφάνεια οπότε το σύστημα αποκαθιστά 

τη δομή ισορροπίας στη δεδομένη θερμοκρασία
[94]

. Όπως φαίνεται στην Εικόνα 76, η 

πλειοψηφία των υγροκρυσταλλικών μορίων βρίσκονται σε παράλληλο προς τη 

διεπιφάνεια προσανατολισμό, ο οποίος χάνεται μακριά από την υδατική φάση, οπότε 

σύστημα ανακτά τη νηματική (300Κ) δομή. 
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Εικόνα 76. Τελική δομή (επίπεδο xz) της υγροκρυσταλλικής φάσης για το 

διμερές σύστημα στους 300Κ, όπου τα μόρια 5CB απεικονίζονται ως ελλειψοειδή 

Η ίδια παρατήρηση μπορεί να εξαχθεί αντίστοιχα και για το μεγαλύτερο σύστημα, το 

οποίο περιέχει 1728 μόρια 5CB. 

Επειδή όμως η οπτική παρατήρηση, δε μπορεί να χαρακτηρισθεί αξιόπιστη, 

προκειμένου να επιβεβαιωθεί η παραπάνω συμπεριφορά υπολογίστηκε η παράμετρος 

τάξης του συστήματος ως προς τον άξονα z, P2z, με βάση τη σχέση: 

2
2

3 1
cos

2 2
zP   , 

όπου θ η γωνία που σχηματίζεται μεταξύ του ανύσματος που συνδέει το πρώτο άτομο 

άνθρακα του πρώτου αρωματικού δακτυλίου του μορίου με το άτομο του αζώτου 

(Εικόνα 77) και του άξονα z. 

 

Εικόνα 77. Μοριακός άξονας (C6N) βάσει του οποίου υπολογίζεται η γωνία θ που 

σχηματίζεται με τον άξονα z 

Σύμφωνα με τον παραπάνω ορισμό όταν η παράμετρος P2z ισούται με τη μονάδα, το 

μόριο είναι παράλληλο στον άξονα z (
0

180



 


) , δηλαδή κάθετο προς τη 

διεπιφάνεια (Εικόνα 74), ενώ το αντίθετο συμβαίνει όταν η P2z ισούται με την τιμή    
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-0.5 (το μόριο είναι κάθετο στον άξονα z, δηλαδή  90   , και άρα παράλληλο προς 

τη διεπιφάνεια). 

Οι μέσες τιμές της παραμέτρου P2z και της γωνίας  για τα δύο συστήματα, στα 

τελευταία 50ns της τροχιάς τους (με βήμα υπολογισμού ανά 10ps) και για όλα τα 

υγροκρυσταλλικά μόρια του συστήματος παρουσιάζονται στον Πίνακα 45. 

Πίνακας 45. Μέσες τιμές παραμέτρου P2z και γωνίας θ για τα διμερή συστήματα 

σε θερμοκρασία 300 Κ 

Σύστημα P2z   

216 5CB-1728 H2O -0.228±0.004 64.792˚±0.193˚ 

1728 5CB-13824 H2O -0.189±0.001 62.890˚±0.061˚ 

Όπως είναι εμφανές, η παρουσία της υδατικής φάσης προκαλεί την τάση των μορίων 

του υγρού κρυστάλλου να προσανατολισμού κατά το δυνατό παράλληλα στη 

σχηματιζόμενη διεπιφάνεια (δηλαδή κάθετα στον άξονα z), συμπεριφορά αυτή είναι 

απόλυτα σύμφωνη με την πειραματικά παρατηρούμενη τάση των υγροκρυσταλλικών 

μορίων να προσανατολιστούν παράλληλα στην υδατική φάση
[1]

, 
[94]

.   

Μεγαλύτερο ενδιαφέρον από τις μέσες τιμές παρουσιάζει η παρακολούθηση της τιμής 

της παραμέτρου τάξης ως προς z κατά μήκος του άξονα z. Προκειμένου να γίνει αυτό, 

το κουτί προσομοίωσης χωρίστηκε σε 100 ίσα μέρη κατά τη z διάστασή του και τα 

μόρια του 5CB κατανεμήθηκαν σε κάθε ένα από τα τμήματα που προέκυψαν με βάση 

τις συντεταγμένες του κέντρου βάρους του άκαμπτου τμήματος του μορίου 

(αρωματικοί δακτύλιοι και κυανομάδα). Σε κάθε ένα από αυτά τα τμήματα, 

υπολογίστηκε η τιμή της παραμέτρου και τα αποτελέσματα που προέκυψαν 

παρουσιάζονται στις εικόνες που ακολουθούν (Εικόνα 78 και Εικόνα 79 για το μικρό 

και το μεγάλο σύστημα, αντίστοιχα) σε σύγκριση με τα αντίστοιχα των καθαρών 

συστημάτων. 
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Εικόνα 78. Τιμή παραμέτρου P2z κατά μήκος του κουτιού προσομοίωσης για το 

μικρό σύστημα. Η κόκκινη γραμμή δείχνει το προφίλ πυκνότητας των μορίων 

του υγρού κρυστάλλου 
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Εικόνα 79. Τιμή παραμέτρου P2z κατά μήκος του κουτιού προσομοίωσης για το 

μεγάλο σύστημα. Η κόκκινη γραμμή δείχνει το προφίλ πυκνότητας των μορίων 

του υγρού κρυστάλλου  

Όπως ήταν αναμενόμενο, κατά μήκος του άξονα z η πυκνότητα του υγρού 

κρυστάλλου (κόκκινη γραμμή) μειώνεται, μηδενίζεται και αρχίζει και πάλι να 

αυξάνεται, αφού το σύστημα αποτελείται από δύο μη αναμίξιμες φάσεις, την υδατική 

και την υγροκρυσταλλική. Και στα δύο διαγράμματα είναι φανερό ότι μόρια του 5CB 

έχουν την τάση να προσανατολιστούν παράλληλα προς τη διεπιφάνεια και ότι αυτή η 

τάση εξαπλώνεται σε όλο το σύστημα. Παρ’ όλα αυτά, σε καμία από τις δύο 

περιπτώσεις δεν είναι δυνατό να υπολογιστεί το κρίσιμο μήκος ξz πέρα από το οποίο 
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το σύστημα ανακτά την αρχική του δομή. Για να γίνει εφικτός αυτός ο προσδιορισμός 

θα πρέπει να εξεταστούν ακόμα μεγαλύτερα συστήματα.  

Σε αντιστοιχία με το σύστημα DPPC-H2O, μπορεί να υπολογιστεί το πάχος της 

σχηματιζόμενης διεπιφάνειας, ως η απόσταση κατά την οποία η πυκνότητα της 

υγροκρυσταλλικής φάσης μειώνεται από το 90% στο 10% της μέσης τιμής της για το 

σύστημα του καθαρού 5CB. 

Για την περίπτωση του μικρού συστήματος (Εικόνα 80) η απόσταση αυτή 

υπολογίζεται περίπου ίση με 0.42nm. 
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Εικόνα 80. Προφίλ πυκνότητας υγροκρυσταλλικής φάσης κατά τον άξονα z για 

το μικρό σύστημα, όπου 

3
ρ 1028kg/m
H O
2  

Στην περίπτωση του μεγάλου συστήματος (Εικόνα 81) το πάχος της διεπιφάνειας 

υπολογίζεται περίπου ίσο με 1.04nm. 
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Εικόνα 81. Προφίλ πυκνότητας υγροκρυσταλλικής φάσης κατά τον άξονα z για 

το μεγάλο σύστημα, όπου 

3
ρ 1025kg/m
H O
2  

Όπως φαίνεται στην Εικόνα 80, το πάχος της υδατικής φάσης στο μικρό σύστημα 

είναι ιδιαίτερα μικρό και έτσι είναι αρκετά πιθανό να υπάρχει αλληλεπίδραση μεταξύ 

των υγροκρυσταλλικών μορίων που βρίσκονται εκατέροθεν αυτής και έτσι η τάξη 

που παρουσιάζεται στο σύστημα να είναι τεχνητή. 

Και σε αυτή την περίπτωση, η μελέτη ακόμα μεγαλύτερων συστημάτων ή καλύτερα 

συστημάτων με κοινό αριθμό υγροκρυσταλλικών μορίων αλλά διαφορετικού πάχους 

υδατικής φάσης είναι απαραίτητη για τη διασαφήνιση της παραπάνω συμπεριφοράς.  

7.3 Συμπεράσματα 

Όπως φαίνεται από την παραπάνω ανάλυση, η συμπεριφορά του διμερούς 

συστήματος δείχνει να εξαρτάται από το μέγεθός του. Πιο συγκεκριμένα, στο 

μικρότερο σύστημα το μικρό πάχος της διεπιφάνειας φαίνεται να επιτρέπει την 

αλληλεπίδραση των υγρασταλλικό μορίων που βρίσκονται σε αυτή με συνέπεια την 

τεχνητή αύξηση της τάξης της σχηματιζόμενης δομής.  

Επίσης, παρά το γεγονός ότι και στα δύο συστήματα τα υγροκρυσταλλικά μόρια 

τείνουν ξεκάθαρα να προσανατολιστούν παράλληλα ως προς τη διεπιφάνεια σε 

μικρές από αυτή αποστάσεις, σε μεγαλύτερες αποστάσεις δε φαίνεται να 

αποκαθίσταται η νηματική φάση. Δεν είναι δηλαδή εφικτό να προσδιοριστεί το 

κρίσιμο μήκος ξz πέρα από το οποίο η διαταραχή στη δομή που προκαλείται από τη 

διεπιφάνεια παύει να υφίσταται. 
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Σε κάθε περίπτωση, προκειμένου να διασαφημιστεί η συμπεριφορά του διμερούς 

συστήματος, απαιτείται η μελέτη μεγαλύτερων συστημάτων και κυρίως η μελέτη με 

σταθερό αριθμό υγροκρυσταλλικών μορίων και αυξανόμενα πάχη υδατικής φάσης. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ 8. ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΑ 
ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗΣ ΣΥΣΤΗΜΑΤΟΣ 5CB-
DPPC-H2O 

8.1 Εισαγωγικά στοιχεία προσομοίωσης  

Το τελευταίο σύστημα που μελετήθηκε στα πλαίσια αυτής της διατριβής ήταν το 

τριμερές σύστημα 5CB-DPPC-H2O. Τα κουτιά προσομοίωσης που 

κατασκευάστηκαν, χρησιμοποιώντας τις τελικές δομές στους 300K των συστημάτων 

DPPC-νερού και τις τελικές δομές στην ίδια θερμοκρασία της υγροκρυσταλλικής 

φάσης του διμερούς συστήματος 5CB-νερού, περιείχαν  

 216 μόρια 5CB, 64 μόρια DPPC και 2169 μόρια H2O (Εικόνα 82α) 

 1728 μόρια 5CB, 200 μόρια DPPC και 6778 μόρια H2O (Εικόνα 82β) 

 

Εικόνα 82. Αρχικά κουτιά προσομοίωσης, όπου οι επιμέρους δομές είναι 

ισορροπημένες στους 300Κ 

Οι δομές αυτές ελαχιστοποιήθηκαν ενεργειακά (Εικόνα 83) για την απάλειψη 

επικαλύψεων και κενών τα οποία οδηγούν σε μη ρεαλιστικές δυνάμεις 

αλληλεπίδρασης και ακολούθησε προσομοίωση των συστημάτων σε θερμοκρασία 

300Κ.  
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Εικόνα 83. Ενεργειακά ελαχιστοποιημένα κουτιά προσομοίωσης στους 300Κ 

Οι συνθήκες των προσομοιώσεων ήταν ίδιες με αυτές του διμερούς συστήματος και 

οι τροχιές που προέκυψαν ήταν 310ns και 360ns για το μικρό και μεγάλο σύστημα 

αντίστοιχα. Όπως και στην περίπτωση του διμερούς συστήματος 5CB-νερού, το 

μεγαλύτερο μέρος των προσομοιώσεων του μεγάλου συστήματος πραγματοποιήθηκε 

στο υπολογιστικό κέντρο Cineca
[105]

. Το μέγεθος της τροχιάς που προέκυπτε ανά 

ημέρα συναρτήσει του πλήθους των επεξεργαστών παρουσιάζεται στην Εικόνα 84. 
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Εικόνα 84. Υπολογιστικό κόστος για τα δύο συστήματα συναρτήσει του αριθμού 

των διαθέσιμων επεξεργαστών 
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8.2 Επεξεργασία αποτελεσμάτων 

Σύμφωνα με τη βιβλιογραφία, η προσθήκη βιομορίων σε ένα υδατικό διάλυμα υγρών 

κρυστάλλων προκαλεί τη μεταβολή του προσανατολισμού των υγροκρυσταλλικών 

μορίων από παράλληλο σε κάθετο προς τη διεπιφάνεια
[1]

.  

Η μεταβολή αυτή μπορεί να παρατηρηθεί οπτικά, στη μεν περίπτωση της 

πειραματικής μελέτης μέσω πολωτικού μικροσκοπίου στη δε περίπτωση των 

προσομοιώσεων αν παρασταθούν τα μόρια του υγρού κρυστάλλου ως ελλειψοειδή 

(Εικόνα 85).  

 

Εικόνα 85. Τελική δομή (επίπεδο xz) της υγροκρυσταλλικής φάσης για το 

τριμερές σύστημα στους 300Κ, όπου τα μόρια 5CB απεικονίζονται ως 

ελλειψοειδή 

Όπως φαίνεται στην Εικόνα 85, τα μόρια 5CB που βρίσκονται σε άμεση επαφή με τη 

διεπιφάνεια, έχουν προσανατολιστεί κάθετα προς αυτή (ενώ η αρχικός τους 

προσανατολισμός ήταν παράλληλος, Εικόνα 76). Ταυτόχρονα όμως έχει διαταραχθεί 

και ο προσανατολισμός και των πιο απομακρυσμένων από τη διεπιφάνεια μορίων, 

ιδίως για το μεγαλύτερο σύστημα.  
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Για την παρακολούθηση της συμπεριφοράς του συστήματος και του τρόπου 

επίδρασης της προσθήκης των λιπιδικών μορίων στον προσανατολισμό των μορίων 

του 5CB, υπολογίστηκε η παράμετρος P2z, με βάση το μοριακό άξονα C6N (Εικόνα 

78) και για τα τελευταία 50ns της τροχιάς. Οι μέσες τιμές της παραμέτρου αυτής και 

τη γωνίας   για τα δύο συστήματα, παρουσιάζονται στον Πίνακα 46 σε σύγκριση με 

τις αντίστοιχες τιμές των διμερών συστημάτων. 

Πίνακας 46. Μέσες τιμές παραμέτρου P2z και γωνίας θ για τα τριμερή 

συστήματα σε σύγκριση με τις αντίστοιχες τιμές των διμερών συστημάτων 

Σύστημα P2z   

 

216 5CB 

διμερές -0.228±0.004 64.792˚±0.193˚ 

τριμερές 0.191±0.004 47.268˚±0.165˚ 

 

1728 5CB 

διμερές -0.189±0.001 62.890˚±0.061˚ 

τριμερές 0.149±0.004 48.870˚±0.015˚ 

 Από τις τιμές του Πίνακα 46 γίνεται σαφές ότι η προσθήκη των μορίων DPPC 

μεταβάλλει σημαντικά τον προσανατολισμό των μορίων 5CB μειώνοντας τη γωνία 

που σχηματίζεται μεταξύ του μοριακού άξονα και του άξονα z (κάθετος στη 

διεπιφάνεια). 

Όπως και στην περίπτωση των διμερών συστημάτων, μεγαλύτερο ενδιαφέρον 

παρουσιάζει η τιμή της παραμέτρου τάξης P2z κατά μήκος του άξονα z. Στην 

περίπτωση του μικρού συστήματος (Εικόνα 86), παρατηρείται ότι ο προσανατολισμός 

των μορίων 5CB που βρίσκονται σε άμεση επαφή με τη λιπιδική φάση (1.5-3.4nm και 

7.8-9.8nm) έχει γίνει σχεδόν παράλληλος προς τον άξονα z, όπως άλλωστε 

αναμενόταν. Τα υπόλοιπα υγροκρυσταλλικά μόρια (αποστάσεις μικρότερες των 

1.5nm και μεγαλύτερες των 9.8nm) φαίνεται να διατηρούν τον προσανατολισμό που 

είχαν στο αντίστοιχο διμερές σύστημα (Εικόνα 76).  
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Εικόνα 86. Τιμή παραμέτρου P2z (διακεκομμένη καμπύλη) και προφίλ 

πυκνότητας (συνεχής καμπύλη) υγροκρυσταλλικής φάσης κατά μήκος του 

κουτιού προσομοίωσης για το μικρό σύστημα 

Στην περίπτωση του μεγαλύτερου συστήματος (Εικόνα 87), παρατηρείται επίσης η 

τάση των  μορίων 5CB που βρίσκονται σε άμεση επαφή με τη λιπιδική φάση (5.5-

7.8nm και 9.7-12.2nm) να προσανατολιστούν παράλληλα προς τον άξονα z, όπως 

άλλωστε αναμενόταν, ενώ στα υπόλοιπα μόρια (μακριά από τη διεπιφάνεια) 

παρατηρείται μεγαλύτερη διαταραχή του προσανατολισμού τους και όχι ανάκτηση 

της δομής του αντίστοιχου διμερούς συστήματος (Εικόνα 79).  
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Εικόνα 87. Τιμή παραμέτρου P2z (διακεκομμένη καμπύλη) και προφίλ 

πυκνότητας (συνεχής καμπύλη) υγροκρυσταλλικής φάσης κατά μήκος του 

κουτιού προσομοίωσης για το μεγάλο σύστημα 
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Επιπλέον, αν υπολογίσουμε την πυκνότητα των επιμέρους φάσεων του συστήματος, 

και ειδικότερα αυτή των 5CB και DPPC κατά μήκος του κάθετου στη διεπιφάνεια 

άξονα z, και για τα δύο συστήματα, παρατηρείται ότι τα μόρια 5CB τα οποία 

βρίσκονται εγγύς της διεπιφάνειας και έχουν αποκτήσει σχεδόν παράλληλο σε αυτή 

προσανατολισμό, έχουν εισχωρήσει στη λιπιδική φάση (Εικόνα 88). 
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Εικόνα 88. Προφίλ πυκνότητας 5CB και DPPC κατά μήκος του άξονα z για τα 

δύο συστήματα 

Η συμπεριφορά αυτή γίνεται εμφανής ακόμα και οπτικά μέσω της γραφικής 

αναπαράστασης του κουτιού προσομοίωσης με το πρόγραμμα pymol
[89]

 (Εικόνα 89). 

 

Εικόνα 89. Γραφικές αναπαραστάσεις τελικών δομών τριμερών συστημάτων 
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Η δημιουργία όμως της καινούριας διεπιφάνειας (5CB-DPPC) δεν επηρεάζει μόνο τη 

συμπεριφορά των υγροκρυσταλλικών μορίων αλλά και των λιπιδικών.  

Αντίστοιχα με το σύστημα DPPC-H2O, υπολογίστηκε η παράμετρος τάξης δευτερίου 

CDS  των δύο αλκυλικών αλυσίδων των λιπιδίων SN1 (C17-C30) και SN2 (C36-C49) 

(Εικόνα 36). Βιβλιογραφικά, η παράμετρος CDS  για τα συστήματα DPPC-H2O  

κυμαίνεται στο διάστημα τιμών 0.20±0.02
[44], [100], [102]-[103]

, ενώ οι υπολογιζόμενες 

τιμές της για τα τριμερή συστήματα παρουσιάζονται στον πίνακα που ακολουθεί 

(Πίνακας 47) σε σύγκριση με τις αντίστοιχες των διμερών συστημάτων.  

Πίνακας 47. Μέσες τιμές παραμέτρου CD-S  των δύο αλκυλικών αλυσίδων του 

DPPC για διμερή συστήματα με νερό και τριμερή συστήματα με νερό και 5CB 

                                Σύστημα CDS  

 

Διμερές 

64 μόρια DPPC 0.21±0.01 

200 μόρια DPPC 0.15±0.02 

 

Τριμερές 

64 μόρια DPPC 0.39±0.01 

200 μόρια DPPC 0.30±0.01 

Ανάλογα με τα διμερή συστήματα, και στα τριμερή, οι δύο αλυσίδες SΝ1 και SΝ2 

δεν έχουν πανομοιότυπη συμπεριφορά. Η διαφοροποίηση αυτή φαίνεται από την 

απεικόνιση της παραμέτρου CDS  για κάθε αλυσίδα ξεχωριστά και σε σύγκριση με 

την αντίστοιχη συμπεριφορά για τα συστήματα DPPC-H2O (Εικόνα 90). 
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Εικόνα 90 Παράμετρος CD-S  των αλκυλικών αλυσίδων SΝ1 και SΝ2 των 

λιπιδίων για τα τριμερή συστήματα (συνεχείς γραμμές) σε σύγκριση με τα 

διμερή συστήματα (διακεκομμένες γραμμές)  

Τέλος, στον Πίνακα 47 και την Εικόνα 90, παρατηρείται ότι ο βαθμός τάξης των 

αλκυλικών αλυσίδων αυξάνεται με την προσθήκη της υγροκρυσταλλικής φάσης, 

παρατήρηση που βρίσκεται σε συμφωνία με υπάρχοντα βιβλιογραφικά δεδομένα
[60]

.   

Στη συνέχεια υπολογίστηκαν οι γωνίες κλίσης μεταξύ του μοναδιαίου κατά z 

διανύσματος και των διανυσμάτων C34-C50 ( 1SN ), C15-C31 ( 2SN ) και N4-P8 ( HG ) του 

μορίου DPPC (Εικόνα 68), με βάση τις σχέσεις 
1

1

1

cos






SN z

SN
, 

2
2

2

cos






SN z

SN
 και 

3cos






HG z

HG
. Οι τιμές που υπολογίστηκαν παρουσιάζονται στον Πίνακας 48 όπου 

και συγκρίνονται με τις αντίστοιχες τιμές των διμερών συστημάτων (DPPC-H2O) και 

της βιβλιογραφίας. 
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Πίνακας 48. Τιμές γωνιών κλίσης μορίων DPPC. Για το διμερές σύστημα οι 

δείκτες 2 και 3 αναφέρονται στα συστήματα με 64 και 200 μόρια DPPC και για 

το τριμερές σύστημα οι δείκτες 1 και 2 αναφέρονται στα συστήματα με 64 και 

200 μόρια DPPC αντίστοιχα 

T (K) Σύστημα  1  

(±0.05˚) 

2  

(±0.05˚) 

1 2

2

 
 

(±0.05˚) 

3  

(±0.05˚) 

 

 

 

300 

 

Διμερές 

(2) 26.56˚ 27.35˚ 26.96˚ 64.84˚ 

(3) 35.67˚ 34.37˚ 35.02˚ 63.30˚ 

 

Τριμερές 

(1) 16.02˚ 16.24˚ 16.13˚ 62.26˚ 

(2) 22.70˚ 22.83˚ 22.77˚ 65.95˚ 

350 Βιβλιογραφία
[59]

  - - 34.2˚ 80.2˚ 

Στον ανωτέρω πίνακα, παρατηρείται ότι η προσθήκη της υγροκρυσταλλικής φάσης 

οδηγεί, εν γένει, σε ελάττωση των γωνιών κλίσης και των τριών διανυσμάτων του 

μορίου DPPC συμπεριφορά σύμφωνη με τη βιβλιογραφία
[60]

. 

Όπως έχει αναφερθεί στην παράγραφο 6.2, μια από τις σημαντικότερες ιδιότητες που 

χαρακτηρίζουν τις λιπιδικές μεμβράνες, είναι το εμβαδό επιφάνειας ανά λιπίδιο 

2

xy

DPPC

E
S

N



 . Οι τιμές που προέκυψαν για τα δύο υπό μελέτη συστήματα, είναι 

0.544±0.001nm
2 

και 0.700±0.001nm
2 

και βρίσκονται εντός του πειραματικά 

προσδιορισμένου εύρους 0.56-0.72nm
2 [95]-[97]

. Στα αντίστοιχα συστήματα DPPC-H2O 

η τιμή της παραμέτρου αυτής είναι 0.545±0.001nm
2
 και 0.635±0.001nm

2
 (Πίνακας 

40). 

8.3 Συμπεράσματα 

Όπως συμπεραίνεται από την παραπάνω ανάλυση, το μικρότερο από τα δύο 

συστήματα που μελετήθηκαν φαίνεται να παρουσιάζει μεγαλύτερο βαθμό 

προσανατολισμού τόσο των υγρακρυσταλλικών μορίων που βρίσκονται κοντά στα 

λιπιδικά μόρια (Εικόνα 86 και Εικόνα 87) όσο και των λιπιδικών μορίων (Εικόνα 90). 

Φυσικά θα περίμενε κανείς όμοια συμπεριφορά και για τα δύο συστήματα, δηλαδή 

συμπεριφορά ανεξάρτητη του μεγέθους του κουτιού προσομοίωσης. Είναι λοιπόν 
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πιθανό, όπως και στην περίπτωση των διμερών συστημάτων 5CB-H2O, τα μόρια 5CB 

που βρίσκονται εκατέροθεν των λιπιδικών φάσεων να αλληλεπιδρούν μεταξύ τους 

και έτσι να εμφανίζεται μεγαλύτερος βαθμός τάξης.  

Επιπλέον σύμφωνα με τη βιβλιογραφία, σε μεγάλες αποστάσεις από την πηγή 

διατάραξης του προσανατολισμού των υγροκρυσταλλικών μορίων (στην περίπτωση 

αυτή από τα μόρια του λιπιδίου), θα πρέπει να αποκαθίσταται ο προσανατολισμός 

που αντιστοιχεί στη θερμοκρασία μελέτης. Στις περιπτώσεις που παρουσιάζονται στο 

παρόν κεφάλαιο, τα μόρια του 5CB μακριά από τη διεπιφάνεια θα έπρεπε να 

βρίσκονται σε νηματική φάση. Κάτι τέτοιο δε φαίνεται να ισχύει  

Προκειμένου να ερευνηθούν οι παραπάνω παρατηρήσεις κρίνεται αναγκαία και σε 

αυτή την περίπτωση η μελέτη μεγαλύτερων συστημάτων.  

 

 



 

ΚΕΦΑΛΑΙΟ 9. ΣΥΝΟΨΗ-ΜΕΛΛΟΝΤΙΚΕΣ 
ΠΡΟΤΑΣΕΙΣ 

9.1 Ανασκόπηση 

Κατά την ανάλυση του θέματος της παρούσας διατριβής αναδείχτηκε η ιδιαίτερη 

σημασία ανάπτυξης της τεχνολογίας εφαρμογών υγροκρυσταλλικών υλικών στην 

ανίχνευση βιομορίων. Η μελέτη που παρουσιάζεται παραπάνω αποτελεί ένα πρώτο 

βήμα στην κατεύθυνση κατανόησης του τρόπου αλληλεπίδρασης μορίων υγρών 

κρυστάλλων και βιομορίων (λιπιδίων) εντός υδατικών διαλυμάτων. 

Αρχικά ήταν απολύτως απαραίτητη η εύρεση ενός μοντέλου περιγραφής των 

αλληλεπιδράσεων μεταξύ των ατόμων των υγροκρυσταλλικών μορίων, αναζήτηση η 

οποία αποδείχτηκε ιδιαίτερα επίπονη. Οι βασικές αιτίες αυτής της δυσκολίας ήταν 

αφενός η δύσκολη φύση του υπό μελέτη υλικού (στενά θερμοκρασιακά όρια μεταξύ 

των διαφόρων φάσεων ισορροπίας, πολικότητα μορίου κλπ) αφετέρου η ύπαρξη 

λίγων μελετών προσομοίωσης σε ατομιστικό επίπεδο (μεγάλες απαιτήσεις σε 

υπολογιστική δύναμη). Έτσι η μελέτη τεσσάρων μοντέλων προσομοίωσης κρίθηκε 

απαραίτητη ώστε να βρεθεί το μοντέλο εκείνο το οποίο θα περιέγραφε με τη 

μεγαλύτερη αξιοπιστία τις ιδιότητες του 5CB (Tiberio et al.
[31]

). 

Επιπλέον ήταν απαραίτητο να αποκλειστεί τυχόν επίδραση του μεγέθους του 

συστήματος προσομοίωσης στις τελικές υπολογιζόμενες ιδιότητες. Η μελέτη, όμως 

,συστημάτων με μεγάλο αριθμό μορίων, δηλαδή με αντίστοιχα μεγάλο αριθμό 

αλληλεπιδράσεων αύξανε κατά πολύ την απαιτούμενη υπολογιστική ισχύ και φυσικά 

τον απαιτούμενο πραγματικό χρόνο προσομοίωσης. 

Στην περίπτωση του μοντέλου Tiberio et al.
[31]

, το οποίο κρίθηκε ως το πλέον 

αξιόπιστο, μελετήθηκαν δύο συστήματα (216 και 1728 υγροκρυσταλλικών μορίων), 

σε 8 θερμοκρασίες οι οποίες καλύπτουν τις βασικές καταστάσεις ισορροπίας του 

υλικού (ισότροπη και νηματική) και με δύο διαδικασίες θέρμανσης και ψύξης. Τα 

αποτελέσματα που προέκυψαν τόσο για τη δομή όσο και τις βασικές ιδιότητες του 

συστήματος ήταν σε πολύ καλή συμφωνία με τις διαθέσιμες πειραματικές αλλά και 

υπολογιστικές μελέτες της βιβλιογραφίας. 

Έχοντας εξασφαλίσει μια ιδιαίτερα ικανοποιητική περιγραφή του επιλεγμένου 

υγροκρυσταλλικού μορίου κατασκευάστηκε διμερές σύστημα 5CB-νερού (μοντέλο 
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SPC
[87]

). Τα δύο μοντέλα που χρησιμοποιήθηκαν για τα διαφορετικά συστατικά του 

νέου συστήματος δεν ήταν απολύτως συμβατά, παρ’ όλα αυτά τα αποτελέσματα που 

προέκυψαν ήταν αρκετά ικανοποιητικά. Και πάλι μελετήθηκαν δύο μεγέθη 

συστημάτων (216 και 1728 μόρια 5CB και H2O αντίστοιχα, 1728 και 13824 μόρια 

5CB και H2O αντίστοιχα) με μεγάλο απαιτούμενο υπολογιστικό κόστος το οποίο για 

το μεγαλύτερο των δύο συστημάτων καλύφθηκε με συμμετοχή στο πρόγραμμα HPC-

Europa2
[106]

. 

Τα αποτελέσματα και οι δομές των συστημάτων 5CB και 5CB-H2O 

χρησιμοποιήθηκαν στα πλαίσια του ερευνητικού προγράμματος MNIBS για την 

κατασκευή μεσοσκοπικών μοντέλων υπολογιστικής μελέτης στα πλαίσια δεύτερης 

διδακτορικής διατριβής
[76],[113]

.  

Στη συνέχεια ήταν απαραίτητη η μελέτη του τριμερούς συστήματος 5CB-H2O-DPPC. 

Η ανεύρεση ενός αξιόπιστου μοντέλου για τη μελέτη του λιπιδίου DPPC (Berger et 

al.
[47]

) αποδείχτηκε ευκολότερη, καθώς πρόκειται για ένα ευρέως μελετημένο με 

υπολογιστικές μεθόδους λιπιδίου και πραγματοποιήθηκε στα πλαίσια της εκπόνησης 

παράλληλης διδακτορικής διατριβής
[113]

. Παρ’ όλα αυτά, ήταν απαραίτητες κάποιες 

τροποποιήσεις του μοντέλου αυτού ώστε να είναι συμβατό με το αντίστοιχο του 5CB, 

οι οποίες όμως δεν επηρέασαν  σημαντικά την ποιότητα περιγραφής λιπιδίων 

διπλοστιβάδων παρουσία νερού.  

Έτσι κατασκευάστηκαν δύο συστήματα προσομοίωσης με 216, 64 και 2169 μόρια 

5CB, DPPC και H2O αντίστοιχα και 1728, 200 και 6778 μόρια 5CB, DPPC και H2O 

αντίστοιχα. Στην περίπτωση αυτών των συστημάτων, ο αριθμός των 

αλληλεπιδράσεων ήταν ακόμα μεγαλύτερος από οποιοδήποτε προηγούμενο σύστημα 

και ως εκ τούτου η απαιτούμενη υπολογιστική ισχύς ήταν πολύ μεγάλη. Το 

υπολογιστικό κόστος για το δεύτερο σύστημα καλύφθηκε εξ ολοκλήρου στα πλαίσια 

του προγράμματος HPC-Europa2
[106]

.  

Τέλος και σε αυτή την περίπτωση, παρά τις δυσκολίες που προέκυψαν (επίπονες 

προσομοιώσεις μεγάλης χρονικής διάρκειας, ασύμβατα μοντέλα περιγραφής των επί 

μέρους στοιχείων του συστήματος) τα αποτελέσματα που προέκυψαν κρίθηκαν 

ικανοποιητικά και σε συμφωνία με τη διαθέσιμη βιβλιογραφία.  
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9.2 Προτάσεις για μελλοντική έρευνα 

Παρ’ ότι τα υλικά που συγκέντρωσαν το ενδιαφέρον σε αυτή τη διατριβή έχουν 

μεμονωμένα μελετηθεί εκτενώς σε πειραματικό επίπεδο και ικανοποιητικά σε 

υπολογιστικό, ελάχιστη σημασία έχει δοθεί στη διερεύνηση του τρόπου της μεταξύ 

τους αλληλεπίδρασης.  Προκειμένου να γίνουν κι άλλα βήματα προς αυτή την 

κατεύθυνση, θα μπορούσε να βελτιωθεί περαιτέρω το τροποποιημένο μοντέλο 

Cheung- Berger το οποίο παρουσιάστηκε στην παράγραφο 4.2.4 (για παράδειγμα να 

τροποποιηθούν κι άλλο οι παράμετροι αλληλεπίδρασης μεταξύ των αλκυλίων των 

υγροκρυσταλλικών μορίων ώστε να προσεγγιστεί ικανοποιητικότερα η πειραματική 

συμπεριφορά), μελέτη η οποία δεν ενέπιπτε στους ερευνητικούς σκοπούς της 

παρούσας διατριβής. Το μοντέλο αυτό θα μπορούσε να χρησιμοποιηθεί με 

μεγαλύτερη επιτυχία στη μελέτη του τριμερούς συστήματος. 

Μια επίσης ενδιαφέρουσα προοπτική θα ήταν η μελέτη της επίδρασης κι άλλων 

βιολογικών μορίων στο υδατικό υγροκρυσταλλικό σύστημα, όπως πρωτεϊνών, με 

τεράστιες όμως απαιτήσεις σε υπολογιστική ισχύ λόγω της μεγάλης πολυπλοκότητας 

αυτών των μορίων. Ακόμα και η μελέτη απλούστερων τασιενεργών μορίων όπως το 

SDS θα μπορούσε να οδηγήσει σε αξιόπιστε και ταχύτερες παρατηρήσεις.  

Εξίσου ενδιαφέρουσα θα ήταν και η μελέτη συστημάτων με άλλα πολυπλοκότερα 

υγροκρυσταλλικά μόρια, τα οποία παρουσιάζουν κι άλλες φάσεις ισορροπίας (όπως 

το σμηκτικό 8CB) καθώς η συμπεριφορά τους παρουσία νερού ή/και λιπιδικής 

μεμβράνης θα μπορούσε να είναι διαφορετική.  

Τέλος θα είχε ιδιαίτερο ενδιαφέρον να χρησιμοποιηθούν τα συμπεράσματα και οι 

δομές που προέκυψαν από τις ατομιστικές προσομοιώσεις για την ανάπτυξη 

μεσοσκοπικών μοντέλων καθώς θα ήταν πιο εύκολη η υπολογιστική τους μελέτη (το 

υπολογιστικό κόστος ελαττώνεται σημαντικά) και θα μπορούσαν να εξαχθούν 

ιδιαιτέρως σημαντικά συμπεράσματα για τη συμπεριφορά των περιγραφόμενων 

συστημάτων. 

 

 



 

ΠΑΡΑΡΤΗΜΑ 1 

Ένα από τα βασικά αρχεία εισόδου είναι το .gro το οποίο περιέχει τις αρχικές θέσεις 

(στήλες 4-6) ή/και ταχύτητες (στήλες 7-9) όλων των ατόμων του συστήματος. Στο 

παράδειγμα που ακολουθεί, παρατίθεται το εν λόγω αρχείο για ένα μόριο 5CB (19 

άτομα) χωρίς αρχικές ταχύτητες. Στην πρώτη γραμμή είναι το όνομα του συστήματος 

και αποτελεί επιλογή του χρήστη, στη δεύτερη γραμμή είναι ο συνολικός αριθμός 

ατόμων του συστήματος, ενώ στην τελευταία γραμμή οι διαστάσεις x, y, z του 

κουτιού προσομοίωσης (στο παράδειγμα αυτό πρόκειται για κυβικό κουτί).  

 

5CB 

19 

    1PCBUA   L1    1   2.213   3.426   2.757 

    1PCBUA   L2    2   2.315   3.408   2.643 

    1PCBUA   L3    3   2.441   3.333   2.687 

    1PCBUA   L4    4   2.516   3.406   2.800 

    1PCBUA   L5    5   2.568   3.543   2.754 

    1PCBUA   C6    6   2.661   3.600   2.857 

    1PCBUA   C7    7   2.616   3.692   2.955 

    1PCBUA   C8    8   2.703   3.730   3.060 

    1PCBUA   C9    9   2.832   3.674   3.070 

    1PCBUA  C10   10   2.877   3.585   2.971 

    1PCBUA  C11   11   2.792   3.547   2.866 

    1PCBUA  C12   12   2.920   3.708   3.184 

    1PCBUA  C13   13   3.000   3.610   3.246 

    1PCBUA  C14   14   3.085   3.644   3.355 

    1PCBUA  C15   15   3.087   3.777   3.402 

    1PCBUA  C16   16   3.010   3.876   3.338 
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    1PCBUA  C17   17   2.926   3.842   3.230 

    1PCBUA  C18   18   3.169   3.815   3.503 

    1PCBUA  N19   19   3.238   3.849   3.589 

   4.40417   4.40417   4.40417 



 

Σε αντίθεση  με τον τύπο αρχείο που παρουσιάζεται παραπάνω, τα αρχεία που 

ακολουθούν δεν έχουν συγκεκριμένο format. Το αρχείο .top, περιέχει τις μοριακές 

πληροφορίες του συστήματος και είναι της μορφής που ακολουθεί (για ένα σύστημα 

216 μορίων 5CB): 

; General force field parameters 

; LJ   params gen_pairs   LJ 1-4scaling   ES 1-4scaling 

[ defaults ] 

   1 2 yes           0.5           0.83 

 

[ atomtypes ] 

; name    mass     charge      ptype     sigma        epsilon 

    C2     14.016       0             A      0.362596    0.294972 

    C3     15.024       0             A      0.365268    0.439632 

    CA    12.000       0             A      0.347451    0.296227 

    CD    13.008       0             A      0.347451    0.296227 

    CY    12.000       0             A      0.339967    0.359824 

    NY    14.010       0             A      0.325000    0.711280 

 

[ bondtypes ] 

; i  j func    b0         kb 

 CA    CY          1        0.142      80249.12 

 CD    CD          1        0.141    392459.20 

 CA    CD          1        0.141    392459.20 

 CA    CA          1        0.148    392459.20 

 C2     C2           1        0.154      80249.12 

 C2     C3           1        0.154      80249.12 

 CY    NY          1        0.116    502080.00 
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 CA    C2           1        0.151    265265.60 

 

[ angletypes ] 

; j  j  k func   theta0   k_theta 

  C2     C2        C2          1         112.4             527.184 

  C2     C2        C3          1         114                519.6528 

  CA    CA       CD         1         120                711.28 

  CD    CA       CD         1         120                711.28 

  CA    CD       CD         1         120                711.28 

  CY    CA       CD         1         120                711.28 

  CA    CY       NY         1         180                665.256 

  CD    CA       C2          1         120                585.76 

  CA    C2        C2          1         112.4             527.184 

 

[ dihedraltypes ] 

; i  j  k  l func phi    k_phi n 

  CA  CD    1        180      11.08760 2 

  CD  CD    1        180      22.17520 2 

  C2  CA    1            0        2.09200 6 

  NY  CY  CA  CD   1        180        0.00000 1 

 

;Molecule specific definitions 

[ moleculetype ] 

PCBUA  3 

 

[ atoms ] 
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; nr   type   resnr    residu     atom    cgnr      charge      mass 

  1      C3       1     PCBUA     L1        1         -0.004 15.024  

  2      C2       1     PCBUA     L2        2          0.030 14.016  

  3      C2       1     PCBUA     L3        3         -0.056 14.016  

  4      C2       1     PCBUA     L4        4          0.030 14.016  

  5      C2       1     PCBUA     L5        5          0.286 14.016  

  6      CA      1     PCBUA     C6        6         -0.640 12.000  

  7      CD      1     PCBUA     C7        7          0.196 13.008  

  8      CD      1     PCBUA     C8        8          0.150 13.008  

  9      CA      1     PCBUA     C9        9         -0.330 12.000  

  10    CD      1     PCBUA     C10      10        0.150 13.008  

  11    CD      1     PCBUA     C11      11        0.196 13.008 

  12    CA      1     PCBUA     C12      12       -0.211 12.000  

  13    CD      1     PCBUA     C13      13        0.156 13.008  

  14    CD      1     PCBUA     C14      14        0.242 12.000  

  15    CA      1     PCBUA     C15      15       -0.804 12.000  

  16    CD      1     PCBUA     C16      16        0.242 13.008  

  17    CD      1     PCBUA     C17      17        0.156 13.008  

  18    CY      1     PCBUA     C18      18        0.767 12.000  

  19    NY      1     PCBUA     N19      19      -0.559 14.010  

 

[ bonds ] 

; ai    ai    func 

  6     7       1  

  7     8      1  

  10  11      1  
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  11    6       1  

  13    14     1  

  14    15   1  

  15   16   1  

  16    17   1  

  8      9    1  

  9    10   1  

  12  13   1  

  12  17   1  

  9    12   1  

  15    18   1  

  18    19   1  

  5     6   1  

  1    2   1  

  2   3   1  

  3  4   1  

  4  5   1  

 

[ pairs ] 

; ai    ai    func 

  1     4         1 

  2      5         1 

  3   6         1 

  4  7         1 

  4  11        1 

  5  8         1 
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  5     10        1 

  6     9         1 

  7     12        1 

  11    12        1 

  8     13        1 

  8     17        1 

  10    13        1 

  10    17        1 

  9     14        1 

  9     16        1 

  12    15        1 

  13    18        1 

  17    18        1 

  14    19        1 

  16    19        1 

 

[ angles ] 

; ai     aj     ak     funct 

  1      2      3           1  

  2      3      4           1  

  3      4      5           1  

  6      5      4           1  

  7      6      11          1  

  7      6      5           1  

  11    6      5           1  

  6      7      8           1  
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  9      8      7           1  

  8      9      10          1  

  12     9      8           1  

  12     9      10          1  

  9      10     11          1  

  6      11     10          1  

  13     12     17          1   

  9      12     13          1  

  9      12     17          1  

  12     13     14          1  

  15     14     13          1  

  14     15     16          1  

  18     15     14          1  

  18     15     16          1  

  15     16     17          1  

  12     17     16          1  

  15     18     19          1   

 

[ dihedrals ] 

; ai     aj     ak     al   funct   phi0     cp     mult 

  10     11     6      7         1 

  8      7      6      11        1 

  11     10     9      8         1 

  7      8      9      10        1 

  16     17     12     13        1 

  14     13     12     17        1 
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  17     16     15     14        1 

  13     14     15     16        1 

  5      6      11     10        1 

  5      6      7      8         1 

  11     10     9      12        1 

  7      8      9      12        1 

  9      12     17     16        1 

  9      12     13     14        1 

  17     16     15     18        1 

  13     14     15     18         1 

 

; X    CD    CD    X   funct    

  6     11     10     9         1 

  6     7       8       9         1 

  12   17     16     15        1 

  12   13     14     15        1 

 

; C     C2    CA    X   funct    

  4      5       6       7        1 

  4      5       6       10       1 

 

; NY    CY    CA    CD funct    

  19      18     15      16       1 

  19      18     15      14       1 

  

; Inter ring 
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; X     CA    CA    X   funct   phi0             cp           mult 

  10    9       12      17    1     180.0  0.041840 1 

  10    9       12      17    1     180.0  2.895328 2 

  10    9       12      17    1     180.0  0.004184 3 

  10    9       12      17    1         0.0  4.451776 4 

 

  8      9       12      17    1     180.0  0.041840 1 

  8      9       12      17    1     180.0  2.895328 2 

  8      9       12      17    1     180.0  0.004184 3 

  8      9       12      17    1         0.0  4.451776 4 

 

  10    9       12      13    1     180.0  0.041840 1 

  10    9       12      13    1     180.0  2.895328 2 

  10    9       12      13    1     180.0  0.004184 3 

  10    9       12      13    1         0.0  4.451776 4 

   

  8      9       12      13    1     180.0  0.041840 1 

  8      9       12      13    1     180.0  2.895328 2 

  8      9       12      13    1     180.0  0.004184 3 

  8      9       12      13    1         0.0  4.451776 4 

 

; Tail 

; X     C2    C2    X   funct   phi0            cp            mult 

  1      2       3      4       1       0.0       2.8057904 1 

  1      2       3      4       1       0.0       0.5698608 2 

  1      2       3      4       1       0.0       5.8751728 3 
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  2      3       4      5       1       0.0       2.8057904 1 

  2      3       4      5       1       0.0       0.5698608 2 

  2      3       4      5       1       0.0       5.8751728 3 

 

  3      4       5      6       1       0.0       2.8057904 1 

  3      4       5      6       1       0.0       0.5698608 2 

  3      4       5      6       1       0.0       5.8751728 3 

 

[ system ] 

; Name 

5CB 

 

[ molecules ] 

; Compound        #mols 

PCBUA             216 



 

Τέλος το αρχείο .mdp περιέχει τις παραμέτρους της προσομοίωσης (αποστάσεις 

αποκοπής, τρόπος υπολογισμού ηλεκτροστατικών αλληλεπιδράσεων, θερμοκρασία, 

πίεση κλπ.  

; 

; File 'mdout.mdp' was generated 

; By user: spoel (291) 

; On host: chagall 

; At date: Mon Dec 15 13:13:06 2003 

; 

 

; VARIOUS PREPROCESSING OPTIONS 

title                    = Yo 

cpp                      = /usr/bin/cpp 

include                  =  

define                   =  

 

; RUN CONTROL PARAMETERS 

integrator               = md 

; Start time and timestep in ps 

tinit                    = 0 

dt                       = 0.002 

nsteps                   = 10000000 

; For exact run continuation or redoing part of a run 

init_step                = 0 

; mode for center of mass motion removal 

comm-mode                = Linear 

; number of steps for center of mass motion removal 
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nstcomm                  = 1 

; group(s) for center of mass motion removal 

comm-grps                =  

 

; LANGEVIN DYNAMICS OPTIONS 

; Temperature, friction coefficient (amu/ps) and random seed 

bd_fric                  = 0 

ld_seed                  = 1993 

 

; ENERGY MINIMIZATION OPTIONS 

; Force tolerance and initial step-size 

emtol                    = 100 

emstep                   = 0.01 

; Max number of iterations in relax_shells 

niter                    = 20 

; Step size (1/ps^2) for minimization of flexible constraints 

fcstep                   = 0 

; Frequency of steepest descents steps when doing CG 

nstcgsteep               = 1000 

nbfgscorr                = 10 

 

; OUTPUT CONTROL OPTIONS 

; Output frequency for coords (x), velocities (v) and forces (f) 

nstxout                  = 20000 

nstvout                  = 20000 

nstfout                  = 0 
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; Checkpointing helps you continue after crashes 

nstcheckpoint            = 500000 

; Output frequency for energies to log file and energy file 

nstlog                   = 500 

nstenergy                = 500 

; Output frequency and precision for xtc file 

nstxtcout                = 500 

xtc-precision            = 1000 

; This selects the subset of atoms for the xtc file. You can 

; select multiple groups. By default all atoms will be written. 

xtc-grps                 =  

; Selection of energy groups 

;energygrps = System 

 

energygrps =   

energygrp_table =   

; NEIGHBORSEARCHING PARAMETERS 

; nblist update frequency 

nstlist                  = 5 

; ns algorithm (simple or grid) 

ns_type                  = grid 

; Periodic boundary conditions: xyz (default), no (vacuum) 

; or full (infinite systems only) 

pbc                      = xyz 

;xyz 

; nblist cut-off         
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rlist                    = 1.2 

domain-decomposition     = no 

 

; OPTIONS FOR ELECTROSTATICS AND VDW 

; Method for doing electrostatics 

coulombtype              = PME 

rcoulomb-switch          =   

rcoulomb                 = 1.2 

; Dielectric constant (DC) for cut-off or DC of reaction field 

epsilon-r                = 1 

; Method for doing Van der Waals 

vdw-type                 = cut-off 

 

 

; cut-off lengths        

rvdw-switch              =  

rvdw                     = 1.2 

; Apply long range dispersion corrections for Energy and Pressure 

;DispCorr                 = EnerPres 

DispCorr    = no 

; Extension of the potential lookup tables beyond the cut-off 

table-extension          = 2.0 

; Spacing for the PME/PPPM FFT grid 

fourierspacing           = 0.12 

; FFT grid size, when a value is 0 fourierspacing will be used 

fourier_nx               = 30 
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fourier_ny               = 30 

fourier_nz               = 30 

; EWALD/PME/PPPM parameters 

pme_order                = 4 

ewald_rtol               = 1e-05 

ewald_geometry           = 3d 

epsilon_surface          = 0 

optimize_fft             = no 

 

; GENERALIZED BORN ELECTROSTATICS 

; Algorithm for calculating Born radii 

gb_algorithm             = Still 

; Frequency of calculating the Born radii inside rlist 

nstgbradii               = 1 

; Cutoff for Born radii calculation; the contribution from atoms 

; between rlist and rgbradii is updated every nstlist steps 

rgbradii                 = 2 

; Salt concentration in M for Generalized Born models 

gb_saltconc              = 0 

 

; IMPLICIT SOLVENT (for use with Generalized Born electrostatics) 

implicit_solvent         = No 

 

; OPTIONS FOR WEAK COUPLING ALGORITHMS 

; Temperature coupling   

;Tcoupl            = v-rescale 
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;berendsen 

Tcoupl                   = nose-hoover 

;Tcoupl                   = no 

; Groups to couple separately 

tc-grps                  = System 

; Time constant (ps) and reference temperature (K) 

tau_t                    = 1.0 

ref_t                    = 340.0 

; Pressure coupling      

Pcoupl                   = Parrinello-Rahman 

;Pcoupl                   = berendsen 

;Pcoupl                   = no 

Pcoupltype               = isotropic 

; Time constant (ps), compressibility (1/bar) and reference P (bar) 

tau_p                    = 4.0 

compressibility          = 4.5e-5 

ref_p                    = 1.01325 

; Random seed for Andersen thermostat 

andersen_seed            = 815131 

 

; SIMULATED ANNEALING   

; Type of annealing for each temperature group (no/single/periodic) 

annealing                = no 

; Number of time points to use for specifying annealing in each group 

annealing_npoints        =  

; List of times at the annealing points for each group 
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annealing_time           =  

; Temp. at each annealing point, for each group. 

annealing_temp           =  

 

; GENERATE VELOCITIES FOR STARTUP RUN 

gen_vel                  = yes 

gen_temp                 = 340.0 

gen_seed                 = 1993 

 

; OPTIONS FOR BONDS     

constraints              = none 

; Type of constraint algorithm 

constraint-algorithm     = lincs 

; Do not constrain the start configuration 

unconstrained-start      = no 

; Use successive overrelaxation to reduce the number of shake iterations 

Shake-SOR                = no 

; Relative tolerance of shake 

shake-tol                = 1e-04 

; Highest order in the expansion of the constraint coupling matrix 

lincs-order              = 4 

; Number of iterations in the final step of LINCS. 1 is fine for 

; normal simulations, but use 2 to conserve energy in NVE runs. 

; For energy minimization with constraints it should be 4 to 8. 

lincs-iter               = 1 

; Lincs will write a warning to the stderr if in one step a bond 
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; rotates over more degrees than 

lincs-warnangle          = 30 

; Convert harmonic bonds to morse potentials 

morse                    = no 

 

; ENERGY GROUP EXCLUSIONS 

; Pairs of energy groups for which all non-bonded interactions are excluded 

energygrp_excl           =  

 

; NMR refinement stuff  

; Distance restraints type: No, Simple or Ensemble 

disre                    = No 

; Force weighting of pairs in one distance restraint: Conservative or Equal 

disre-weighting          = Conservative 

; Use sqrt of the time averaged times the instantaneous violation 

disre-mixed              = no 

disre-fc                 = 1000 

disre-tau                = 0 

; Output frequency for pair distances to energy file 

nstdisreout              = 100 

; Orientation restraints: No or Yes 

orire                    = no 

; Orientation restraints force constant and tau for time averaging 

orire-fc                 = 0 

orire-tau                = 0 

orire-fitgrp             =  
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; Output frequency for trace(SD) to energy file 

nstorireout              = 100 

; Dihedral angle restraints: No, Simple or Ensemble 

dihre                    = No 

dihre-fc                 = 1000 

dihre-tau                = 0 

; Output frequency for dihedral values to energy file 

nstdihreout              = 100 

 

; Free energy control stuff 

free-energy              = no 

init-lambda              = 0 

delta-lambda             = 0 

sc-alpha                 = 0 

sc-sigma                 = 0.3 

 

; Non-equilibrium MD stuff 

acc-grps                 =  

accelerate               =  

freezegrps               =  

freezedim                = 

cos-acceleration         = 0 

 

; Electric fields       

; Format is number of terms (int) and for all terms an amplitude (real) 

; and a phase angle (real) 
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E-x                      =  

E-xt                     =  

E-y                      =  

E-yt                     =  

E-z                      =  

E-zt                     =  

 

; User defined thingies 

user1-grps               =  

user2-grps               =  

userint1                 = 0 

userint2                 = 0 

userint3                 = 0 

userint4                 = 0 

userreal1                = 0 

userreal2                = 0 

userreal3                = 0 

userreal4                = 0 

 

Πρέπει να σημειωθεί ότι όλες οι σειρές οι οποίες ξεκινούν με το σύμβολο «;» 

αποτελούν σχόλια του εκάστοτε χρήστη και το πρόγραμμα τις αγνοεί. 



 

ΠΑΡΑΡΤΗΜΑ 2 

Προκειμένου να διαπιστωθεί η δυνατότητα αξιόπιστης περιγραφής της αλκυλικής 

αλυσίδας του 5CB με τις παραμέτρους του μοντέλου Berger et al.
[47] 

πραγματοποιήθηκαν προσομοιώσεις συστημάτων βουτανίου και δεκαπεντανίου 

(παράγραφοι 4.2.3 και 5.1.1) και τα αποτελέσματα συγκρίθηκαν με αντίστοιχα του 

μοντέλου NERD
[86]

, όπως αυτό έχει ενσωματωθεί στο GROMACS, και της σχετικής 

βιβλιογραφίας. 

Τα δύο συστήματα που κατασκευάστηκαν περιείχαν 216 μόρια σε κυβικό κουτί 

προσομοίωσης (Εικόνα 91) και το βήμα ολοκλήρωσης των εξισώσεων κίνησης κατά 

τη διάρκεια της προσομοίωσης ήταν 2fs με συνολική τροχιά 9ns. 

 

Εικόνα 91. Αρχικές δομές συστημάτων προσομοίωσης βουτανίου (α) και 

δεκαπεντανίου (β) 

Τόσο οι δυνάμεις Van der Waals όσο και οι ηλεκτροστατικές αλληλεπιδράσεις 

υπολογίστηκαν με βάση απόσταση αποκοπής στα 1.38nm και η πίεση του 

συστήματος ήταν 1atm. Η θερμοκρασία ορίστηκε στους 272.5K και 400K για το 

βουτάνιο και δεκαπεντάνιο αντίστοιχα. 

Οι ιδιότητες που ελέγχθηκαν ήταν η πυκνότητα του συστήματος και η κατανομή των 

διέδρων γωνιών των μορίων. 

Στην περίπτωση του δεκαπεντανίου τα αποτελέσματα, όπως ήταν αναμενόμενο είχαν 

καλύτερη συμφωνία με τα πειραματικά. Στον Πίνακα 49 φαίνεται η πυκνότητα που 
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υπολογίστηκε με τα μοντέλα Berger et al.
[47]

 και NERD
[86]

 σε σύγκριση με 

πειραματική τιμή.  

Πίνακας 49. Τιμές πυκνότητας συστήματος δεκαπεντανίου σε 400K και 1 atm 

 Πυκνότητα 

Berger et al.
[47]

 685.8±0.1 kg/m
3
 

NERD
[86]

 694.3±0.1 kg/m
3
 

Πειραματική τιμή (403.15Κ)
[108]

  689.9 kg/m
3
 

Οι κατανομές των διέδρων γωνιών του μορίου είναι και αυτές σε ικανοποιητική 

συμφωνία με την πειραματική παρατήρηση
[109]

 (Εικόνα 92). 

 

Εικόνα 92. Κατανομή διέδρων γωνιών στο υγρό δεκαπεντάνιο όπως προέκυψαν 

από την προσομοίωση σε σύγκριση με την πειραματική παρατήρηση (ένθετο 

διάγραμμα) όπου παρουσιάζεται το δυναμικό στρέψης συναρτήσει της γωνίας
[109]

 

Αντίστοιχη μελέτη πραγματοποιήθηκε για το σύστημα του βουτανίου. Όπως φαίνεται 

στην Εικόνα 93, η πρόβλεψη της κατανομής της δίεδρης γωνίας του βουτανίου με 

βάση το μοντέλο Berger et al.
[47]

 δε βρίσκεται σε ικανοποιητική συμφωνία με την 

πειραματική παρατήρηση, καθώς ευνοεί την trans απεικόνιση περισσότερο από το 

αναμενόμενο. 
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Εικόνα 93. Κατανομή διέδρων γωνιών όπως προέκυψαν από την προσομοίωση 

σε σύγκριση με την πειραματική παρατήρηση
[110]

 (ένθετο γράφημα)  

Αντίστοιχα, η πρόβλεψη της πυκνότητας του συστήματος αποκλίνει σημαντικά από 

την πειραματική της τιμή (Πίνακας 50) και για τα δύο υπό μελέτη συστήματα. 

Πίνακας 50. Τιμές πυκνότητας συστήματος βουτανίου σε 272 Κ και 1 atm 

 Πυκνότητα 

Berger et al.
[47]

 431.3±0.1 kg/m
3
 

NERD
[86]

 575.8±0.1 kg/m
3
 

Πειραματική τιμή
[110]

 605.3±10.6 kg/m
3
 

Πειραματική τιμή (272.6K)
[111]

 603.4 kg/m
3
 

Πειραματική τιμή
[112]

 602.0 kg/m
3
 

Παρά την αδυναμία του μοντέλου Berger et al.
[47]

 να περιγράψει με ακρίβεια μια 

μικρή αλκυλική αλυσίδα, όπως αυτή του βουτανίου, οι παράμετροι του μοντέλου 

υιοθετήθηκαν για την περιγραφή της αλκυλικής αλυσίδας του υγροκρυσταλλικού 

μορίου 5CB και η επεξεργασία των αποτελεσμάτων των προσομοιώσεων που 

πραγματοποιήθηκαν παρουσιάζεται στην Παράγραφο 5.1. 
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