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Τν παξόλ έξγν ζηνρεύεη ζηελ αλάπηπμε κεζόδσλ πξνζνκνίσζεο ζε πνιιαπιέο θιίκαθεο κήθνπο θαη ρξόλνπ 

γηα ηελ πξόβιεςε δνκηθώλ, ζεξκνδπλακηθώλ θαη ξενινγηθώλ ηδηνηήησλ πνιπκεξηθώλ πιηθώλ επξηζθoκέλσλ ζε 

επαθή κε δηεπηθάλεηεο, όπνπ ε εκπεηξία ηεο πξνηείλνπζαο επηζηεκνληθήο νκάδαο δύλαηαη λα νδεγήζεη ζε 

ζεκαληηθέο θαηλνηνκίεο. Λεπηνκεξέζηεξα, κειεηώληαη ππνινγηζηηθά ξένληα πνιπκεξηθά ηήγκαηα επί ζηεξεώλ 

ππνζηξσκάησλ, θαζώο θαη πνιπκεξηθά ηήγκαηα θαη ειαζηνκεξή πνπ πεξηέρνπλ λαλνζσκαηίδηα. Τν 

ελδηαθέξνλ γηα ηηο ξνέο πνιπκεξηθώλ ηεγκάησλ επί ζηεξεώλ ππνζηξσκάησλ πξνθύπηεη από ηε ζπνπδαηόηεηά 

ηνπο ζε ζεκαληηθό αξηζκό βηνκεραληθώλ δηεξγαζηώλ, όπσο είλαη ε εθβνιή θαη ν ζρεκαηηζκόο πκελίσλ κε 

εκθύζεζε. Η αμία ηεο ππνινγηζηηθήο ξεπζηνδπλακηθήο ζε ζπλδπαζκό κε θαηλνκελνινγηθέο πιηθέο ζρέζεηο γηα 

ηελ επίιπζε πξνβιεκάησλ ζρεδηαζκνύ ζε απηήλ ηελ επηζηεκνληθή πεξηνρή είλαη αλακθηζβήηεηε. Μνιαηαύηα, 

ππάξρνπλ αλαπάληεηεο εξσηήζεηο ζρεηηθά κε ηε δηεπηθαλεηαθή ζπκπεξηθνξά πνιπκεξηθώλ ηεγκάησλ, ε 

νπνία εμαξηάηαη από ηε «ρεκεία» ησλ αιιειεπηδξάζεσλ ζηεξενύ-πνιπκεξνύο θαη απαηηεί εμέηαζε ζε κνξηαθό 

επίπεδν. Σηα πιαίζηα ηνπ έξγνπ αλαπηύζζνπκε κηα κεζνζθνπηθή κέζνδν πξνζνκνίσζεο βαζηζκέλε ζηε 

Δπλακηθή Brown θαη ζε θηλεηηθή πξνζνκνίσζε Monte  Carlo (BD/kMC) κε ρξήζε νιηζζαηλόλησλ ειαηεξίσλ, γηα 

ηελ ελδειερή δηεξεύλεζε δηεπηθαλεηαθώλ θαηλνκέλσλ πνπ αθνξνύλ πνιπκεξηθά ηήγκαηα καθξηώλ αιπζίδσλ 

ππό ξπζκνύο δηάηκεζεο πνπ ρξεζηκνπνηνύληαη ζε βηνκεραληθή θιίκαθα. Η ππνινγηζηηθή κεζνδνινγία καο 

πεξηιακβάλεη επίζεο ηελ επίιπζε ησλ εμηζώζεσλ ηεο ζεσξίαο απηνζπλεπνύο πεδίνπ πνιπκεξώλ ζε επαθή κε 

ζηεξεά ζηηο ηξεηο δηαζηάζεηο θάλνληαο ρξήζε ηεο κεζόδνπ ησλ πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ (SCF-FEM). Έλα 

ζεκαληηθό πιενλέθηεκα ηεο SCF-FEM, ελ ζπγθξίζεη πξνο άιιεο κεζόδνπο, είλαη όηη δύλαηαη λα αληηκεησπίζεη 

πνιύπινθεο γεσκεηξίεο ρσξίο λα απαηηεί κεγάιε ππνινγηζηηθή πξνζπάζεηα. 
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Πξσηνηππία ηνπ Εξεπλεηηθνύ Έξγνπ 

 
 

Η επηζηεκνληθή καο νκάδα έρεη αλαπηύμεη κηα λέα κεζνδνινγία γηα πξνζνκνηώζεηο Δπλακηθήο Brown/ θηλεηηθνύ 

Monte  Carlo (BD/kMC) κνλνδηάζπαξησλ πνιπκεξηθώλ ηεγκάησλ, ε νπνία ζπλνδεύεηαη από έλα ινγηζκηθό 

γξακκέλν ζε C++ ππό ην όλνκα Engine for Mesoscopic Simulations for Polymer Networks (EMSIPON).  Τν 

ινγηζκηθό απηό ζα επεθηαζεί ζε ζεκαληηθόηαην βαζκό ζην πιαίζην ηνπ παξόληνο έξγνπ, ώζηε λα είλαη ηθαλό λα 

δηεμάγεη αδξνπνηεκέλεο πξνζνκνηώζεηο πνιπκεξηθώλ δηθηύσλ θνληά ζε δηεπηθάλεηεο, θαζώο θαη λαλνζσκαηηδίσλ 

δηεζπαξκέλσλ ζε απηά. Η πξνζέγγηζή καο είλαη ζρεδηαζκέλε έηζη ώζηε λα επηηξέπεη κεηάβαζε από ην αηνκηζηηθό 

ζην αδξνπνηεκέλν επίπεδν κε έλαλ ειάρηζην αξηζκό πξνζαξκόζηκσλ παξακέηξσλ. Από ζεξκνδπλακηθήο 

άπνςεο, ην ζύζηεκα πεξηγξάθεηαη από κηα αδξνπνηεκέλε ειεύζεξε ελέξγεηα Helmholtz, ε νπνία ζηελ πεξίπησζε 

ελόο θαζαξνύ πνιπκεξνύο γξάθεηαη σο άζξνηζκα πέληε όξσλ: ελόο ελεξγνύ δπλακηθνύ «ειαηεξίνπ» γηα ηελ 

εληξνπηθή ειαζηηθόηεηα˙ ελόο ελεξγνύ δπλακηθνύ θάκςεο πνπ αθνξά δηαδνρηθέο ηξηάδεο ππεξαηόκσλ˙ ελόο όξνπ 

γηα ηηο κε δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο˙ ελόο όξνπ πνπ αθνξά ηα νιηζζαίλνληα ειαηήξηα πνπ αλαπαξηζηνύλ ηηο 

δηαπινθέο κεηαμύ ησλ πνιπκεξηθώλ αιπζίδσλ˙ θαη ηέινο ελόο αληηζηαζκηζηηθνύ δπλακηθνύ ζρεδηαζκέλνπ ώζηε λα 

αλαηξεί ηπρόλ δηαηαξαρέο ζηηο δηακνξθώζεηο ησλ αιπζίδσλ από ηα νιηζζαίλνληα ειαηήξηα. Επηπξνζζέησο, νη 

πνιύπινθεο δηεπηθαλεηαθέο γεσκεηξίεο πνπ πξνθύπηνπλ ζηα λαλνζύλζεηα πιηθά είλαη επθνιόηεξν λα 

αληηκεησπηζηνύλ κέζσ ηεο κεζόδνπ ησλ πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ (FEM). Έηζη, έρνπκε μεθηλήζεη λα 

αλαπηύζζνπκε κηα επαλαιεπηηθή κεζνδνινγία βαζηδόκελε ζηε ζεσξία απηνζπλεπνύο πεδίνπ πνιπκεξώλ ζηηο 

ηξεηο δηαζηάζεηο θάλνληαο ρξήζε ηεο κεζόδνπ ησλ πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ (SCF-FEM), θαζώο επίζεο θαη ην 

ινγηζκηθό πνπ ηελ πινπνηεί, γηα λα ιύζνπκε ηηο εμηζώζεηο δηάρπζεο ηνπ Edwards ζηηο ηξεηο δηαζηάζεηο. Εμ όζσλ 

γλσξίδνπκε, απηή είλαη ε πξώηε θνξά πνπ ε επξέσο ρξεζηκνπνηνύκελε ζηε κεραληθή θαη ηε καζεκαηηθή θπζηθή 

κέζνδνο FEM εθαξκόδεηαη ζε κνξηαθά πξνβιήκαηα απηνύ ηνπ είδνπο. 
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Αλακελόκελα απνηειέζκαηα & Αληίθηππνο ηνπ 

Εξεπλεηηθνύ Έξγνπ 
 
 

Η κέζνδνο ηεο Δπλακηθήο Brown/θηλεηηθήο πξνζνκνίσζεο Monte  Carlo (BD/kMC) ζα επεθηαζεί ζε δηεπηθάλεηεο 

πνιπκεξνύο/ζηεξενύ κε ηε βνήζεηα αηνκηζηηθώλ πξνζνκνηώζεσλ γηα ρακειά κνξηαθά βάξε. Οη αηνκηζηηθέο 

πξνζνκνηώζεηο ζα παξάζρνπλ πιεξνθνξίεο γηα ηνπο κνξηαθνύο κεραληζκνύο θαη παξακέηξνπο γηα ηηο 

κεζνζθνπηθέο πξνζνκνηώζεηο θαη ζα ρξεζηκνπνηεζνύλ γηα έιεγρν ησλ πξνβιέςεσλ ζην αδξνπνηεκέλν επίπεδν 

πεξηγξαθήο. Σθνπεύνπκε λα κειεηήζνπκε πώο ξένπλ ηήγκαηα γξακκηθνύ πνιπαηζπιελίνπ ζε επαθή κε κέηαιια 

(π.ρ., ρξπζό) γηα δηάθνξεο επηθαλεηαθέο ηξαρύηεηεο. Οη ζηαζεξέο ξπζκνύ κεηάβαζεο ησλ ηκεκάησλ από ηελ 

«ειεύζεξε» ζηελ «πξνζξνθεκέλε» θαηάζηαζε ζα ππνινγηζηνύλ κέζσ αλάιπζεο επηθηλδπλόηεηαο βάζεη ησλ 

αηνκηζηηθώλ πξνζνκνηώζεσλ.  

       Η κέζνδνο BD/kMC επίζεο ζα επεθηαζεί πξνο ηελ θαηεύζπλζε ηεο πξνζνκνίσζεο πνιπδηάζπαξησλ 

πνιπκεξηθώλ ηεγκάησλ θαη ζηαπξνδεζκεπκέλσλ πνιπκεξηθώλ δηθηύσλ απνπζία ή παξνπζία δηεζπαξκέλσλ 

λαλνζσκαηηδίσλ, ηα νπνία ζα είλαη επηθαλεηαθώο ηξνπνπνηεκέλα ή ρεκηθώο ζηαπξνδεζκεπκέλα πξνο ηηο 

πνιπκεξηθέο αιπζίδεο ηεο κήηξαο. Απηή ε επέθηαζε ζα καο επηηξέςεη λα πξνβιέςνπκε ηα εμαξηώκελα από ηε 

ζπρλόηεηα κέηξα απνζήθεπζεο θαη απσιεηώλ, θαζώο θαη ηηο θακπύιεο ηάζεο-παξακόξθσζεο λαλνζύλζεησλ 

ειαζηνκεξώλ, δνζέλησλ ησλ κνξηαθώλ ραξαθηεξηζηηθώλ ηεο κήηξαο θαη ησλ λαλνζσκαηηδίσλ. Πιεξνθνξίεο από 

αηνκηζηηθέο πξνζνκνηώζεηο ζα ρξεζηκνπνηεζνύλ γηα ηε ζσζηή παξακεηξνπνίεζε ησλ ππό κειέηε ζπζηεκάησλ 

ζην αδξνπνηεκέλν επίπεδν αλαπαξάζηαζεο. 

         Όζνλ αθνξά ηηο πξνζνκνηώζεηο πνπ βαζίδνληαη ζηε ζεσξία απηνζπλεπνύο πεδίνπ πνιπκεξώλ ζηηο ηξεηο 

δηαζηάζεηο θάλνληαο ρξήζε ηεο κεζόδνπ ησλ πεπεξαζκέλσλ ζηνηρείσλ (SCF-FEM), ν ππνινγηζκόο ηεο ειεύζεξεο 

ελέξγεηαο σο ζπλάξηεζεο ηεο απεηθόληζεο ησλ λαλνζσκαηηδίσλ ζα καο επηηξέςεη λα πξνβιέςνπκε δηαγξάκκαηα 

θάζεσλ ηζνξξνπίαο γηα ην ζύζηεκα πνιπκεξνύο-λαλνζσκαηηδίσλ, ζηα νπνία ε ζεξκνδπλακηθώο επζηαζέζηεξε 

θάζε (ειάρηζην ηεο ειεύζεξεο ελέξγεηαο) ζα ππνδεηθλύεηαη σο ζπλάξηεζε ηνπ θιάζκαηνο όγθνπ ησλ 

λαλνζσκαηηδίσλ. Θα κειεηεζνύλ ζθαηξηθά λαλνζσκαηίδηα ππξηηίαο ζε αηαθηηθό πνιπζηπξέλην κε εκθπηεπκέλεο 

αιπζίδεο πνιπζηπξελίνπ θαη ζα γίλεη ζύγθξηζε κε δεκνζηεπκέλα πεηξακαηηθά θαη ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα γηα 

ηέηνηα ζπζηήκαηα. 
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Η ζεκαζία ηεο ρξεκαηνδόηεζεο 

 
 

Η ρξεκαηνδόηεζε από ην ΕΛΙΔΕΚ ηνπ εξεπλεηηθνύ καο έξγνπ είλαη ηεξαζηίαο ζεκαζίαο γηα πνιινύο ιόγνπο. 

Πξώηνλ, ε ζεκαληηθή ρξνληθή δηάξθεηα ηνπ έξγνπ (36 κήλεο) θαζηζηά εθηθηή ηελ νινθιήξσζε κίαο πνιύπινθεο 

κεζνδνινγίαο ζε πνιιέο βαζκίδεο αλαπαξάζηαζεο ησλ πνιπκεξώλ, ε νπνία ζπλνδεύεηαη από δύν ινγηζκηθά πνπ 

ζα αλαπηπρζνύλ εμ νινθιήξνπ ζηελ εξεπλεηηθή καο νκάδα. Δεύηεξνλ ε ρξεκαηνδόηεζε ηξηώλ εξεπλεηώλ (ελόο 

ππνςήθηνπ δηδάθηνξα θαη δύν κεηαδηδαθηνξηθώλ εξεπλεηώλ) παξέρεη ηε δπλαηόηεηα νξζήο αλάπηπμεο ησλ δύν 

πξναλαθεξζέλησλ ινγηζκηθώλ, θαζώο θαη ηελ εθαξκνγή ελόο απζηεξνύ πξσηνθόιινπ απνζθαικάησζεο ην 

νπνίν είλαη πάληνηε απαξαίηεην ζηελ αλάπηπμε κεγάισλ ππνινγηζηηθώλ θσδίθσλ. Τξίηνλ, ην ύςνο ηεο 

ρξεκαηνδόηεζεο παξέρεη αθελόο πςειέο κεληαίεο απνδεκηώζεηο γηα ηνπο ζπκκεηέρνληεο ζην εξεπλεηηθό έξγν θαη 

αθεηέξνπ θαιύπηεη ηα απαξαίηεηα έμνδα πξνβνιήο θαη δηάρπζεο ησλ εξεπλεηηθώλ απνηειεζκάησλ. 
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