
 

 

ΔΛΛΗΝΙΚΗ ΓΗΜΟΚΡΑΣΙΑ 

ΠΑΝΔΠΙΣΗΜΙΟ ΙΩΑΝΝΙΝΩΝ 

ΠΡΟΓΡΑΜΜΑ ΜΔΣΑΠΣΤΥΙΑΚΩΝ ΠΟΤΓΩΝ  

«ΓΠΜ - ΥΗΜΔΙΑ ΚΑΙ ΣΔΥΝΟΛΟΓΙΑ ΣΩΝ ΤΛΙΚΩΝ» 

ΣΜΗΜΑ ΜΗΥΑΝΙΚΩΝ ΔΠΙΣΗΜΗ ΤΛΙΚΩΝ 

ΥΟΛΗ ΘΔΣΙΚΩΝ ΔΠΙΣΗΜΩΝ  

 

 

 

 

 

ΜΔΣΑΠΣΤΥΙΑΚΗ ΓΙΑΣΡΙΒΗ  

ΑΛΚΗ ΓΙΑΝΝΑΚΗ 

 

ΑΛΛΗΛΔΠΙΓΡΑΗ ΟΡΓΑΝΙΚΩΝ ΦΩΣΟΤΛΛΔΚΣΙΚΩΝ ΤΛΙΚΩΝ ΜΔ 

ΤΛΙΚΑ ΒΑΙΜΔΝΑ Δ ΑΝΘΡΑΚΑ ΑΠΟ ΠΡΟΟΜΟΙΩΗ ΜΟΡΙΑΚΗ 

ΓΤΝΑΜΙΚΗ 

 

 

ΙΩΑΝΝΙΝΑ, 2016 



2 
 

Ευχαριςτύεσ 
 

Θα ήζεια λα επραξηζηήζσ ηνλ επηβιέπνληα θαζεγεηή ηεο δηαηξηβήο αλαπιεξσηή 

θαζεγεηή θ. Γεκήηξην Παπαγεσξγίνπ γηα ηελ εκπηζηνζύλε πξνο ην πξόζσπν κνπ λα 

κνπ αλαζέζεη έλα ηόζν απαηηεηηθό ζέκα, ηηο αηειείσηεο ώξεο πνπ δηέζεζε γηα ηελ 

ζπλερή παξαθνινύζεζε θαη θαζνδήγεζε θαηά ηελ πεηξακαηηθή πνξεία θαη ζύληαμε 

ηεο εξγαζίαο, θαζώο θαη γηα ηηο πνιύηηκεο πιεξνθνξίεο θαη δηνξζώζεηο πνπ 

πξαγκαηνπνίεζε ζηελ ηειηθή κνξθή ηεο εξγαζίαο. Θα ήζεια επίζεο λα επραξηζηήζσ 

θαη ηα άιια δπν κέιε ηεο εμεηαζηηθήο επηηξνπήο, αλαπιεξώηξηα θαζεγήηξηα θ. 

Υξηζηίλα Λέθθα θαη αλαπιεξσηή θαζεγεηή θ. Διεπζέξην Λνηδσξίθε. Σέινο, ζα 

ήζεια λα επραξηζηήζσ γηα ηελ πνιύηηκε βνήζεηα ηνλ ππνςήθην δηδάθηνξα 

Υαξάιακπν Σξάπαιε θαη ηελ νηθνγέλεηα κνπ.  



3 
 

 

Περιεχόμενα 
Ευχαριςτίεσ................................................................................................................................ 2 

Περίληψη ................................................................................................................................... 5 

Abstract ..................................................................................................................................... 6 

1 Ειςαγωγή ................................................................................................................................ 7 

1.1 Οι δομζσ του άνθρακα. Μια γενική περιγραφή ............................................................. 7 

1.2 Γραφζνιο .......................................................................................................................... 8 

1.3 Νανοςωλήνεσ άνθρακα ................................................................................................... 8 

1.4 Χρήςη οργανικϊν μορίων ςε επιφάνειεσ με βάςη τον άνθρακα ................................. 10 

1.5 PCBM ............................................................................................................................. 16 

1.6 Poly-3-hexyl-thiophenes (P3HT) .................................................................................... 16 

2 Υπολογιςτικό μζροσ .............................................................................................................. 18 

2.1Πεδίο δυνάμεων............................................................................................................. 18 

2.1.1 Ειςαγωγή ................................................................................................................ 18 

2.1.2 Το δυναμικό πεδίο GAFF για την επίλυςη προβλημάτων με χρήςη μοριακήσ 

δυναμικήσ ........................................................................................................................ 19 

2.1.3 Τζντωμα δεςμϊν .................................................................................................... 21 

2.1.4 Κάμψη γωνίασ ........................................................................................................ 23 

2.1.5 Περιςτροφή δεςμϊν (ςτρζψη) ............................................................................... 23 

2.1.6 Κάμψη εκτόσ επιπζδου .......................................................................................... 24 

2.1.7 Δυνάμεισ van der Waals ......................................................................................... 26 

2.1.8 Ηλεκτροςτατικζσ δυνάμεισ ..................................................................................... 26 

2.2 Μοριακή Δυναμική........................................................................................................ 27 

2.2.1 Ειςαγωγή ςτη Μοριακή Δυναμική ......................................................................... 27 

2.2.2 Εξιςϊςεισ κίνηςησ του Νεφτωνα ............................................................................ 28 

2.2.3 Περιοδικζσ ςυνθήκεσ.............................................................................................. 29 

2.2.4 Ελαχιςτοποίηςη ενζργειασ ..................................................................................... 30 

2.2.5 Μζθοδοσ ολικήσ βελτιςτοποίηςησ με πολλαπλζσ εκκινήςεισ ............................... 31 

2.2.6 Δυναμική Langevin ................................................................................................. 31 

2.3.1 Υπολογιςτική πορεία .............................................................................................. 32 

2.3.2 Επιφάνεια γραφενίου ............................................................................................ 34 

2.3.3 Επιφάνεια νανοςωλήνων ....................................................................................... 35 



4 
 

2.3.4 Επιφάνεια νανοςωλήνα μικρήσ διαμζτρου (1 nm) ................................................ 36 

2.3.5 Επιφάνεια νανοςωλήνα μεγαλφτερησ διαμζτρου (2 nm) ..................................... 36 

2.3.6 Αζρια μορφή (gas phase) ....................................................................................... 37 

3 Αποτελζςματα και ςχολιαςμόσ ............................................................................................ 38 

3.1 Αποτελζςματα τησ ςυνολικήσ ενζργειασ και τησ ενζργειασ προςρόφηςησ για το PCBM

 ............................................................................................................................................. 38 

3.2 Αποτελζςματα τησ ςυνολικήσ ενζργειασ και τησ ενζργειασ προςρόφηςησ για το 3HT4.

 ............................................................................................................................................. 40 

3.3 Αποτελζςματα και ςχολιαςμόσ για το PCBM. ............................................................... 43 

3.4 Απόςταςη των δφο οξυγόνων του PCBM από την επιφάνεια ...................................... 62 

3.5 Αποτελζςματα και ςχολιαςμόσ για το 3HT4. ................................................................ 68 

3.6 Απόςταςη των τεςςάρων θείων του 3HT4 από την επιφάνεια .................................... 91 

4 Συμπεράςματα ................................................................................................................... 101 

4.1 Συμπεράςματα για το PCBM ....................................................................................... 101 

Η διαςπορά τησ ενζργειασ των μορίων από την ελάχιςτη ενζργεια είναι μικρότερη για την 

περίπτωςη τησ επιφάνειασ των νανοςωλήνων άνθρακα και του υποςτρϊματοσ μικρήσ 

διαμζτρου νανοςωλήνα άνθρακα και μεγαλφτερη για το υπόςτρωμα του νανοςωλήνα 

άνθρακα μεγαλφτερησ διαμζτρου. Την μεγαλφτερη προςρόφηςη την ςυναντοφμε ςτην 

επιφάνεια του γραφενίου. ................................................................................................ 101 

4.2 Συμπεράςματα για το 3HT4 ........................................................................................ 102 

Βιβλιογραφία ........................................................................................................................ 103 

 

  



5 
 

Περύληψη 

 

ηελ παξνύζα κεηαπηπρηαθή δηαηξηβή κειεηήζακε ηηο αιιειεπηδξάζεηο δπν 

νξγαληθώλ κνξίσλ, ηνπ PCBM θαη ηνπ 3HT4, ζηελ αέξηα θάζε θαη ζε ππνζηξώκαηα 

κε βάζε ηνλ άλζξαθα, θάλνληαο ρξήζε ηεο κεζόδνπ ηεο πξνζνκνίσζεο. Σα 

ππνζηξώκαηα πνπ κειεηήζεθαλ είλαη ην γξαθέλην, έμη λαλνζσιήλεο άλζξαθα κνλνύ 

ηνηρώκαηνο ηνπνζεηεκέλνη παξάιιεια θαη ζην ίδην επίπεδν κεηαμύ ηνπο, έλαο 

λαλνζσιήλαο άλζξαθα αθηίλαο 0.48 nm κνλνύ ηνηρώκαηνο θαη ηέινο, έλαο 

λαλνζσιήλαο άλζξαθα αθηίλαο 1 nm κνλνύ ηνηρώκαηνο. Η πξνζνκνίσζε έγηλε κε 

Μνξηαθή Γπλακηθή θαη ρξήζε ηνπ πεδίνπ δπλάκεσλ GAFF (General Amber Force 

Field). θνπόο ηεο έξεπλαο είλαη ε δηεξεύλεζε ησλ δνκώλ ησλ κνξίσλ ζηηο δπν 

παξαπάλσ πεξηπηώζεηο θαη ε εύξεζε ηεο ελεξγεηαθά πξνηηκεηέαο δνκήο ηνπο. 

Δπίζεο, εξεπλήζακε θαη ηε δηαζπνξά ηεο ελέξγεηαο ησλ δηαθνξεηηθώλ δνκώλ από ηελ 

ελεξγεηαθά πξνηηκεηέα δνκή ησλ κνξίσλ θαη ηελ ελέξγεηα πξνζξόθεζεο ησλ κνξίσλ 

ζηηο εθάζηνηε επηθάλεηεο.  

Η δηαηξηβή ρσξίδεηαη ζε ηέζζεξα θεθάιαηα. ην πξώην γίλεηαη κηα βηβιηνγξαθηθή 

επηζθόπεζε παξόκνησλ ζπζηεκάησλ, εμεγώληαο έηζη ηνλ ιόγν γηα ηνλ νπνίν 

επηιέμακε λα κειεηήζνπκε ηα ζπγθεθξηκέλα ζπζηήκαηα. ην δεύηεξν κειεηνύκε θαη 

εμεγνύκε ηελ αθνινπζεζείζα δηαδηθαζία, ζην ηξίην πξνβάιινπκε ηα απνηειέζκαηα 

θαη ηα ζρνιηάδνπκε θαη, ηέινο, ζην ηέηαξην παξνπζηάδνπκε ηα ηειηθά ζπκπεξάζκαηα. 
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Abstract 
 

In this thesis we studied the interaction of two organic molecules, PCBM and 3HT4, 

in the gas phase and on carbon-based substrates making use of the simulation method. 

The substrates studied are graphene, six single walled carbon nanotubes arranged in 

parallel and at the same level with each other, a single wall carbon nanotube radius 

0.48 nm and finally a single wall carbon nanotube radius of 1 nm. The simulation was 

done with Molecular Dynamics and the use of GAFF (General Amber Force Field) 

force field.The aim of the research is to investigate the structure of the molecules in 

the two above cases and finding the preferred energy structure. Also, we investigated 

the dispersing of energy of the different structures from the preferred energy and the 

adsorption energy of the molecules in the respective surfaces. 

The thesis is divided into four chapters. The first is a bibliographic description of such 

existing systems, thus explaining why we chose to study such systems. In the second 

chapter we study and explain the process that was followed while in the third we 

display the results and comment on them and finally in the fourth chapter we show 

our final conclusions. 
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1 Ειςαγωγό 

 

1.1 Οι δομέρ ηος άνθπακα. Μια γενική πεπιγπαθή 

Καηά ηηο ηειεπηαίεο δεθαεηίεο γίλνληαη ζπλερώο κειέηεο ζε πιηθά πνπ πξνέξρνληαη 

από ηνλ άλζξαθα, άιια γλσζηά εδώ θαη πνιιά ρξόληα θαη άιια λέα θαη αθόκα ππό 

κειέηε. Οη βαζηθέο δνκέο ηνπ άλζξαθα είλαη ην δηακάληη, ν γξαθίηεο νη λαλνζσιήλεο 

άλζξαθα θαη ην θνπιεξέλην (εηθόλα 1). [1] Η θάζε δνκή, εθηόο από ηνλ ηξόπν 

θαηαζθεπήο, δηαθέξεη θαη σο πξνο ηηο ηδηόηεηέο ηεο. Από απηέο ηηο δνκέο έρνπλ 

θαηαζθεπαζηεί θαη άιιεο δνκέο ηνπ άλζξαθα. Τπάξρνπλ πνιιέο αιινηξνπηθέο 

κνξθέο ηνπ, νη νπνίεο ρξεζηκνπνηνύληαη ζε δηάθνξεο εθαξκνγέο θαη θαζηζηνύλ ηνλ 

άλζξαθα έλα ζεκαληηθό ζηνηρείν ζηελ έξεπλα θαη αλάπηπμε λέσλ πιηθώλ. Οη 

αιινηξνπηθέο κνξθέο ηνπ άλζξαθα ρσξίδνληαη ζε δύν κεγάιεο θαηεγνξίεο, ηηο 

θξπζηαιιηθέο δνκέο θαη ηηο άκνξθεο. ηηο θξπζηαιιηθέο δνκέο αλήθεη ην δηακάληη, ν 

γξαθίηεο θαη ην θνπιεξέλην, ελώ ζηηο άκνξθεο ην μπινθάξβνπλν, ε αηζάιε θαη ν 

ελεξγόο άλζξαθαο. [2] 

 

Δηθόλα 1: Πάλσ αξηζηεξά θαίλεηαη ε δνκή ηνπ γξαθίηε, θάησ αξηζηεξά ε δνκή ηνπ δηακαληηνύ, ζηε 

κέζε ε δνκή ηνπ θνπιεξελίνπ θαη δεμηά ε δνκή ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα. 
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1.2 Γπαθένιο 

Η κνλναηνκηθή ζηξώζε ηνπ γξαθίηε νλνκάδεηε γξαθέλην (εηθόλα 2). Η αλαθάιπςή 

ηνπ έγηλε ην 2004, όηαλ θαηάθεξαλ κεηά από ρξόληα παξαηήξεζεο ηνπ γξαθίηε λα 

απνκνλώζνπλ κηα κνλή ζηξώζε κε πάρνο όζν είλαη ην κόξην ελόο άλζξαθα. [3] Σν 

γξαθέλην απνηειεί έλα από ηα πιένλ κειεηεκέλα πιηθά, ιόγσ ησλ εμαηξεηηθώλ ηνπ 

ηδηνηήησλ ζε δηάθνξνπο ηνκείο. Σν γξαθέλην ρξεζηκνπνηείηαη επξέσο ζε ειεθηξηθέο 

θαη νπηηθέο εθαξκνγέο, αιιά θαη ζηελ ηαηξηθή. Η ηδηόηεηέο ηνπ είλαη εμαηξεηηθέο 

ιόγσ ηεο εκη-αγσγηκόηεηάο ηνπ, θάηη πνπ ην θαζηζηά έλα ηδηαίηεξν πιηθό. Σν 

γξαθέλην έρεη πςειό ζεκείν ηήμεο πνπ θηάλεη ηνπο 4510 βαζκνύο Kelvin, 

ζεξκνθξαζία πνπ μεπεξλά θαηά 250 βαζκνύο ην ζεκείν ηήμεο ηνπ γξαθίηε. [4]  Απηό 

ίζσο νθείιεηαη ζηελ απμεκέλε ζηαζεξόηεηα ηνπ γξαθελίνπ. Σν γξαθέλην απνηειείηαη 

από sp2 δεζκνύο άλζξαθα ζε κηα εμαγσληθή θξπζηαιιηθή δνκή. [5] 

 

 

Δηθόλα 2: Απεηθόληζε κνλαηνκηθνύ ζηξώκαηνο γξαθελίνπ. 

 

1.3 Νανοζωλήνερ άνθπακα 

Αλάκεζα ζηα πνιιά λαλν-πιηθά, κεγάιν ελδηαθέξνλ έρεη απνθηήζεη ε κειέηε ησλ 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα. Η αλαθάιπςή ηνπο έγηλε ην 1991 από ηνλ Iijima. [6] Η 

θαηαζθεπή ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα κπνξεί λα γίλεη κε πνιιέο κεζόδνπο, όπσο είλαη 

ε εθθέλσζε ηόμνπ, ε απνθόιιεζε κε ρξήζε ιέηδεξ θαη ε ρεκηθή ελαπόζεζε αηκώλ. Η 

δηάηαμε ησλ αηόκσλ ηνπ λαλνζσιήλα κπνξεί λα απνηππσζεί σο κηα θπιηλδξηθή 

αλαδίπισζε ηνπ γξαθελίνπ όπνπ απηά ζπλαληηνύληαη είηε ζαλ πνιιαπιά ηνηρώκαηα 

λαλνζσιήλσλ πνπ βξίζθνληαη ην έλα κέζα ζην άιιν, είηε ζαλ κνλά ηνηρώκαηα. 

Τπάξρεη κηα πνηθηιόηεηα ζηα κεγέζε ησλ ελ ιόγσ λαλνζσιήλσλ, ζηε δηάκεηξν πνπ 
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θαηαζθεπάδνληαη αιιά θαη ζηελ ειηθόηεηά ηνπο. Απηό έρεη ζαλ επαθόινπζν ηε 

κεηαβνιή ησλ ηδηνηήησλ ηνπο αλάινγα κε ηε δνκή πνπ επηιέγνπκε θάζε θνξά λα 

εμεηάζνπκε. Σέινο, ε δπζθακςία, ε ειαζηηθόηεηα θαη ε αληνρή ηνπο μεπεξλνύλ θαηά 

πνιύ ηηο ζπκβαηηθέο ίλεο άλζξαθα, θαη γηα απηόλ ηνλ ιόγν εμεηάδεηαη ε ρξεζηκόηεηα 

ηνπο ζε πνιιέο εθαξκνγέο. [7] [8] 

Ιδηαίηεξν ελδηαθέξνλ παξνπζηάδνπλ νη λαλνζσιήλεο άλζξαθα κνλνύ ηνηρώκαηνο. Η 

ύπαξμή ηνπο παξαηεξήζεθε ην 1993 από δηαθνξεηηθνύο επηζηήκνλεο ζε δηαθνξεηηθά 

εξεπλεηηθά θέληξα. Η δηάκεηξόο ηνπο πιεζηάδεη ην 1nm, ελώ παξνπζηάδνπλ 

ζεκαληηθέο ειεθηξηθέο ηδηόηεηεο. Ο ππνινγηζκόο ηεο δηακέηξνπ κπνξεί λα γίλεη κε ηε 

ρξήζε ηνπ ηύπνπ 𝑑 =
𝛼

𝜋
 𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚 , όπνπ a=0.246 nm είλαη ε απόζηαζε 

ησλ δεζκώλ άλζξαθα-άλζξαθα θαη ηα n, m αληηπξνζσπεύνπλ ηελ ειηθόηεηα (εηθόλα 

3). [9] 

 

Δηθόλα 3: Απεηθόληζε ηεο ζρέζεο n, m γηα ηνλ ππνινγηζκό ηεο δηακέηξνπ ελόο λαλνζσιήλα άλζξαθα. 

Πεγή: 

https://en.wikipedia.org/wiki/Optical_properties_of_carbon_nanotubes#/media/File:CNTnames.png 

 

Η δνκή ηνπο κπνξεί λα δηαηππσζεί από ηελ αλαδίπισζε ελόο θύιινπ γξαθελίνπ ζε 

θπιηλδξηθή κνξθή. Αλάινγα κε ηνλ ηξόπν αλαδίπισζεο παξνπζηάδνληαη ηξηώλ εηδώλ 

ζσιήλεο, ε “armchair”, ε “zigzag” θαη ε “chiral”. Η κνξθή “armchair” πξνθύπηεη 

όηαλ n=m (n,m είλαη ζεηηθνί αξηζκνί νη νπνίνη θαζνξίδνπλ ηελ ειηθόηεηα). Όηαλ m=0 

πξνθύπηεη ε κνξθή “zigzag”, ελώ όηαλ n≠m πξνθύπηεη ε κνξθή “chiral”. Η εηθόλα 4 
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απεηθνλίδεη πιήξσο ην ηη ζπκβαίλεη νπηηθά ζηελ θάζε πεξίπησζε. Σέινο, νη δεζκνί 

άλζξαθα-άλζξαθα εκθαλίδνληαη ζε εμαγσληθή δνκή αθξηβώο όπσο θαη ζην γξαθέλην. 

[10] 

 

Δηθόλα 4: Απεηθόληζε ησλ ηξηώλ κνξθώλ αλαδίπισζεο ηνπ γξαθελίνπ ζε λαλνζσιήλα.  

Πεγή: http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/plugins/nanotube/ 

 

1.4 Υπήζη οπγανικών μοπίων ζε επιθάνειερ με βάζη 

ηον άνθπακα 

Από ηελ αλαθάιπςε ηνπ γξαθελίνπ θαη ύζηεξα, έρνπλ γίλεη πνιιέο αλαθαιύςεηο 

ζρεηηθά κε ηελ ρξήζε ηνπ ζε πνιινύο επηζηεκνληθνύο θιάδνπο, από ηελ ειεθηξνληθή 

κέρξη θαη ηελ ηαηξηθή. Έξεπλεο έρνπλ δείμεη πσο ην γξαθέλην κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί κε πνιιέο κεζόδνπο, ζπκπεξηιακβαλνκέλεο ηεο ρξήζεο ηνπ κε κηθξά 

νξγαληθά κόξηα. Δπίζεο, ζηα ίδηα πιαίζηα θηλήζεθε ε επηζηήκε θαη κε ηνπο 

λαλνζσιήλεο άλζξαθα. Παξαθάησ ζα αλαθεξζνύκε θαη αλαιύζνπκε ιίγν 

πεξηζζόηεξν νξηζκέλα ζρεηηθά εξεπλεηηθά δεκνζηεύκαηα θαη ηα ζπκπεξάζκαηα ζηα 

νπνία θαηέιεμαλ. 

ε κηα έξεπλα, έγηλε κειέηε λαλνζσιήλσλ άλζξαθα κε P3HT. Ο ραξαθηεξηζκόο 

έγηλε κε δηάθνξεο ηερληθέο, ζπκπεξηιακβαλνκέλεο  ηεο ηερληθήο RAMAN θαη NMR. 

Έλα από ηα ζεκαληηθά ζπκπεξάζκαηα ζηα νπνία θαηέιεμαλ νη εξεπλεηέο, αθνξά ηε 

δνκή ηνπ κνξίνπ πάλσ ζηελ επηθάλεηα ησλ λαλνζσιήλσλ. Παξαηήξεζαλ ηελ 

αλαδίπισζε ηνπ κνξίνπ επάλσ ζηελ επηθάλεηα θαη βξέζεθε έλαο ηζρπξόο δεζκόο 

κεηαμύ ησλ αιπζίδσλ ηνπ πνιπκεξνύο P3HT θαη ηεο γξαθεληθήο επηθάλεηαο ησλ 
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λαλνζσιήλσλ. Οη ζπληάθηεο ηεο κειέηεο παξαηήξεζαλ επίζεο κηα απμεκέλε 

αγσγηκόηεηα ζην ζύζηεκα θαη θαηέιεμαλ κε ηε δηαπίζησζε γηα ηε δπλαηόηεηα 

κειινληηθήο ρξήζεο ησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα ζηα πεδία ηεο νπηηθνειεθηξνληθήο 

θαη ησλ νξγαληθώλ θσηνβνιηατθώλ. [11] 

 

Δηθόλα 2: P3HTζε επηθάλεηα λαλνζσιήλα άλζξαθα θαη δεμηά θάησ ε απεηθόληζε  

από κηθξνζθόπην TEM. (Πεγή: S. Viney (et al 2009)) 

πλερίδνληαο κε κηα άιιε έξεπλα, ζηα πιαίζηα ηεο νπνίαο κειεηήζεθε θαη ε δνκή ηνπ  

P3HT πάλσ ζε επηθάλεηα γξαθελίνπ, παξαηεξήζεθε ε πξνηηκεηέα δνκή ηνπ κνξίνπ.  

Ύζηεξα από βαζηθέο αξρέο ππνινγηζκνύ αιιά θαη πεηξακαηηθό ραξαθηεξηζκό κε 2D 

grazing incidence X-ray diffraction (GIXD), νη εξεπλεηέο θαηέιεμαλ ζην 

ζπκπέξαζκα όηη ην κόξην βξίζθεηαη ζε δύν δηαθνξεηηθέο δνκέο, αιιά κε 

ζεκαληηθόηεξε κία επίπεδε δνκή επάλσ ζηελ επηθάλεηα γξαθελίνπ. Η κειέηε απηή 

θιείλεη ηνλίδνληαο ηε κειινληηθή ρξήζε παξόκνησλ ζπζηεκάησλ ζε δηάθνξα 

νπηηθνειεθηξνληθά ζπζηήκαηα. [12]  

Μηα άιιε πνιύ ζεκαληηθή έξεπλα, έγηλε κε ζθνπό ηε δεκηνπξγία ελόο θαηλνύξγηνπ 

ζύλζεηνπ πιηθνύ, ζην νπνίν αγθπξνβνιήζεθε PCBM ζε επηθάλεηα νμεηδίνπ ηνπ 

γξαθελίνπ. Σν PCBM ηνπνζεηήζεθε ζε κεησκέλν νμείδην ηνπ γξαθελίνπ κε 

ζπλδεηηθό θξίθν ην ππξέλην.  
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Δηθόλα 3: PCBM αγθπξνβνιεκέλν ζε επηθάλεηα νμεηδίνπ ηνπ γξαθελίνπ κε ππξέλην  

από κηθξνζθόπην SEM. (Πεγή: D. H. Kim (et al 2013)) 

Απηό δεκηνπξγήζεθε κε ζθνπό ηελ εμαγσγή ειεθηξνλίσλ από έλα ζηξώκα 

PCBM:P3HT. Ο ραξαθηεξηζκόο ηεο δνκήο απηνύ ηνπ πβξηδηθνύ πιηθνύ έγηλε κε 

ρξήζε RAMAN, SEM θαη AFM, δείρλνληαο ην αγθπξνβόιεκα ηνπ κνξίνπ ζηελ 

επηθάλεηα κε ρξήζε ηνπ ππξελίνπ θαη ηελ πξνηηκεηέα δνκή ηνπ PCBM λα βξίζθεηαη 

όζν πην καθξηά από ηελ επηθάλεηα γίλεηαη. [13] 

ε κηα έξεπλα, έγηλε κέηξεζε ηεο πξνζξόθεζεο ηεο ελζαιπίαο επηά νξγαληθώλ 

κνξίσλ ζε επηθάλεηα γξαθελίνπ. Σα κηθξά κόξηα  πνπ κειεηήζεθαλ είλαη ε αθεηόλε, 

ην αθεηνληηξίιην, ε δηρισξνκεζάλε, ε εζαλόιε, ην εζεηινμείδην (ethyl acetate), ην 

εμάλην θαη ηέινο ην ηνινπόιην. Η κέηξεζε ηεο ελζαιπίαο ηνπο έγηλε κε έλα είδνο 

ρξσκαηνγξαθίαο. Σα πεηξάκαηα έγηλαλ ζε δηάθνξεο ζεξκνθξαζίεο, κε δηάθνξεο 

ππνινγηζηηθέο κεζόδνπο θαη αμηνινγήζεθαλ κε βάζε ηελ πξνζξόθεζε ηεο ελζαιπίαο 

ηνπο. Έλα ζεκαληηθό ζπκπέξαζκα ζην νπνίν θαηέιεμε απηή ε έξεπλα είλαη ε αύμεζε 

ηεο ελέξγεηαο εμαηηίαο ζεξκηθώλ δνλήζεσλ, ελώ ε ζεξκηθή δηόξζσζε ηεο ελζαιπίαο 

είρε ην αληίζεην απνηέιεζκα. Καηαιήγνληαο νη εξεπλεηέο ζπκπέξαλαλ πσο κεηά από 

ηα απνηειέζκαηα ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο, ε ζπζρέηηζε ησλ «κε-ηνπηθώλ» 

ειεθηξνλίσλ είλαη πνιύ ζεκαληηθή ώζηε λα γίλεη ζσζηή πεξηγξαθή ηεο πξνζξόθεζεο 

ζηελ επηθάλεηα. [14] 

ε κηα άιιε έξεπλα, κειεηνύληαη ηα νθέιε ηεο ρξήζεο κηθξνζθνπίνπ ειεθηξνλίσλ 

ρακειήο εθπνκπήο (Low Energy Electron Microscopy) σο κέζνδνο ελαπόζεζεο 

“para-Sexiphenyl” ζε επηθάλεηα γξαθελίνπ (εηθόλα 4) θαη ηξηδίνπ. ε όηη αθνξά ηελ 

επηθάλεηα ηνπ γξαθελίνπ, ε έξεπλα απηή θαηέιεμε ζην ζπκπέξαζκα πσο ε παξαπάλσ 

ηερληθή κπνξεί λα ζεσξεζεί ρξήζηκε γηα ηε δεκηνπξγία ιεπηώλ θηικ. Δπίζεο έγηλε 

δπλαηό λα πξνζδηνξηζηεί ε δηεύζπλζε ησλ κνξίσλ. [15] 
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Δηθόλα 4: “para-Sexiphenyl” ζε επηθάλεηα γξαθελίνπ (Πεγή: G. Hlawacek (et al. 2013)). 

Παξόκνηεο κειέηεο έρνπλ γίλεη θαη γηα λαλνζσιήλεο άλζξαθα.  

ε κηα έξεπλα ηνπ Taishi Takenobu θαη ηεο νκάδαο ηνπ, νη εξεπλεηέο 

εθκεηαιιεύηεθαλ ηε κνλαδηθή δνκή θαη ηηο ειεθηξηθέο ηδηόηεηεο ησλ λαλνζσιήλσλ 

άλζξαθα κνλνύ ηνηρώκαηνο γηα λα ελζσκαηώζνπλ ζην εζσηεξηθό ηνπο κηθξά 

νξγαληθά κόξηα κε ζθνπό λα θηάζνπλ ζηα όξηα ηηο δπλαηόηεηέο ηνπο γηα ρξήζε ζηε 

κνξηαθή ειεθηξνληθή. Οξηζκέλα από ηα κηθξά κόξηα πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζηελ 

παξαπάλσ έξεπλα είλαη ην θνπιεξέλην, ην ηεηξαθέλην (tetracene) θαη ην TCNQ 

(εηθόλα 5). Με ηε κέζνδν ηεο πεξίζιαζεο αθηίλσλ Υ, θαηάθεξαλ λα παξαηεξήζνπλ 

ηα κόξηα εληόο ηνπ λαλνζσιήλα. Σα απνηειέζκαηα έδεημαλ πσο ν ζπλδπαζκόο απηώλ 

ησλ κνξίσλ κε ηνπο λαλνζσιήλεο κπνξνύλ λα πεηύρνπλ εκηαγσγνύο λαλνζσιήλεο κε 

ζηαζεξά επίπεδα αέξα, ειεγρόκελν ληόπηλγθ θαη απιή ζύλζεζε. Η κειέηε απηή 

απέδεημε πσο ε απιόηεηα ηεο κεζόδνπ κπνξεί λα δεκηνπξγήζεη λαλνζσιήλεο 

άλζξαθα κε ειεγρόκελν ληόπηλγθ ζε κεγαιύηεξεο θιίκαθεο. [16] 

 

Δηθόλα 5: Ναλνζσιήλεο άλζξαθα κνλνύ ηνηρώκαηνο κε θνπιεξέληα θαη TCNQ ζην εζσηεξηθό ηνπο. 

(Πεγή: T. Takenobu (et al. 2003)). 
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Μηα παξόκνηα έξεπλα αζρνιήζεθε κε ηε δνκηθή θαη δπλακηθή ζπκπεξηθνξά κνξίσλ 

θνπιεξελίσλ θαη κε-θνπιεξελίσλ ζην εζσηεξηθό λαλνζσιήλσλ. Σν θαηλόκελν απηό 

παξαηεξήζεθε θαη αλαιύζεθε κε βάζε ηελ ππάξρνπζα θαηαλόεζε γηα ηηο 

ελδνκνξηαθέο αιιειεπηδξάζεηο. Η έξεπλα έδεημε πσο ηέηνηα ζπζηήκαηα κπνξνύλ λα 

ρξεζηκνπνηεζνύλ επξέσο ζηε λαλνηερλνινγία θαη ζε αξθεηνύο ηνκείο ηεο. Η κειέηε 

κεραληθώλ θαη ρεκηθώλ αληηδξάζεσλ ζε πεξηνξηζκέλνπο ρώξνπο, ε ρνξήγεζε 

θαξκάθσλ δηακέζνπ ησλ λαλνζσιήλσλ, αθόκα θαη ειεθηξν-νπηηθέο ηδηόηεηεο είλαη 

νξηζκέλεο από ηηο ρξήζεηο ζηηο νπνίεο θαηαιήγεη ε κειέηε. [17] 

Μηα πνιύ ζεκαληηθή έξεπλα έγηλε πάλσ ζε κνλνύο λαλνζσιήλεο άλζξαθα κε ζθνπό 

ηε ρξήζε ηνπο σο δηαθόξσλ εηδώλ αηζζεηήξεο. Μειεηήζεθε ε απόδνζε απηώλ ησλ 

βην-αηζζεηήξσλ κε βάζε ηελ επαηζζεζία, ηελ εθιεθηηθόηεηα θαη ηνλ ρξόλν 

αληαπόθξηζεο. ε κηα από απηέο ηηο κειέηεο ρξεζηκνπνίεζαλ “succinimidyl ester” 

αγθπξνβνιεκέλν ζηνπο λαλνζσιήλεο (εηθόλα 6) κε ζθνπό λα ζρεκαηίζνπλ ακηδηθνύο 

δεζκνύο  γηα λα αθηλεηνπνηνύλ πξσηεΐλεο. Ο ζθνπόο απηνύ ηνπ ζπζηήκαηνο είλαη λα 

αλαγλσξίδεη ζπγθεθξηκέλα πξσηετληθά κόξηα. Σα ζπκπεξάζκαηα ηεο έξεπλαο 

θαηαιήγνπλ ζηελ κειινληηθή δεκηνπξγία παξόκνησλ ζπζηεκάησλ πνπ ζα κπνξνύλ λα 

αλαγλσξίδνπλ πεξηζζόηεξα κόξηα θαη ηαπηόρξνλα λα ειέγρνληαη ε επαηζζεζία, ε 

εθιεθηηθόηεηα θαη ν ρξόλνο αληαπόθξηζεο ηνπ ζπζηήκαηνο. [18] 

 

Δηθόλα 6: “succinimidyl ester” αγθπξνβνιεκέλν ζε λαλνζσιήλα κνλνύ ηνηρώκαηνο  

(Πεγή: J. Pan (et al. 2013)). 

 

πλερίδνληαο ζε κηα άιιε έξεπλα, κειεηήζεθαλ ηξία πεπηίδηα πάλσ ζε επηθάλεηα 

κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλσλ άλζξαθα. Η έξεπλα ζηόρεπε ζηε κειέηε ηεο δνκήο 
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ησλ πξσηετλώλ,  ζηελ πξνζξόθεζή ηνπο από ηελ επηθάλεηα, ηε δνκή ησλ 

ειεθηξνλίσλ αιιά θαη ηεο ζρέζεο δηακέηξνπ θαη δνκήο ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα. Η 

κειέηε θαηέιεμε ζε δηάθνξα ελδηαθέξνληα ζπκπεξάζκαηα. Έλα από απηά θάλεη ιόγν 

γηα ηελ αθεξαηόηεηα ηεο ειεθηξνληθήο δνκήο ηνπ λαλνζσιήλα, ελώ έλα άιιν γηα ηελ 

αύμεζε ηεο ειεθηξηθήο αγσγηκόηεηαο ιόγσ ηεο κε νκνηνπνιηθήο ηξνπνπνίεζεο ησλ 

λαλνζσιήλσλ εμαηηίαο ησλ ελεξγώλ πεπηηδίσλ. Οη ζπγγξαθείο θαηαιήγνπλ 

ππνγξακκίδνληαο ηε ζεκαζία ηεο έξεπλαο ζρεηηθά κε ηνλ ηξόπν πνπ δέλνπλ ηα 

πεπηίδηα κε ηνπο λαλνζσιήλεο θαη ηηο δηάθνξεο πηζαλέο εθαξκνγέο ηνπο. [19] 

ε κηα ηειεπηαία έξεπλα ζηελ νπνία ζα αλαθεξζνύκε, κειεηήζεθε ε ειεθηξνληαθή 

δνκή ηνπ ρακειόηεξνπ κε θαηαιπκέλνπ ηξνρηαθνύ ηνπ PCBM. Υξεζηκνπνηήζεθε 

κνξηαθή δπλακηθή γηα ηελ κειέηε ηεο δνκήο θαη θβαληηθνί ρεκηθνί ππνινγηζκνί γηα 

ηε κειέηε ηνπ ελεξγεηαθνύ θάζκαηνο. Έλα εθ ησλ απνηειεζκάησλ αθνξά ηε δνκή 

ελόο ζπγθεθξηκέλνπ ζεκείνπ ηεο νπξάο όπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθόλα 7, όπνπ 

ραξαθηεξίδνληαη δπν δίεδξεο γσλίεο (Φ1 θαη Φ2) θαη κε ηε κνξθή δηαγξακκάησλ καο 

δείρλεη ηηο επηζπκεηέο γσλίεο ηνπ. Σέινο, νη ζπγγξαθείο ηνλίδνπλ ηε ζεκαζία ηεο 

έξεπλαο ηεο κνξθνινγίαο θαη ηνπ εληνπηζκνύ ησλ ειεθηξνλίσλ, όζνλ αθνξά ηα 

νξγαληθά θσηνβνιηατθά. [20] 

 

Δηθόλα 7: Αξηζηεξά ραξαθηεξίδνληαη νη δπν δίεδξεο γσλίεο πνπ ζα κειεηεζνύλ σο Φ1 θαη Φ2. Γεμηά 

θαίλνληαη ηα δηαγξάκκαηα α) γηα ηε Φ1 θαη β) γηα ηε Φ2 όπνπ, βιέπνπκε ηηο επηζπκεηέο γσλίεο ζαλ 

θνξπθέο. (Πεγή: David L. Cheung and Alessandro Troisi 2010) 

  

Απηό πνπ κπνξνύκε λα ζπκπεξάλνπκε είλαη πσο ε ρξήζε κηθξώλ νξγαληθώλ κνξίσλ 

πάλσ ζε επηθάλεηεο πνπ έρνπλ σο βάζε ηνλ άλζξαθα, είλαη αξθεηά δηαδεδνκέλε ζε 

αξθεηνύο επηζηεκνληθνύο ηνκείο. Γίλεηαη ρξήζε ηνπο ζε νπηηθν-ειεθηξνληθέο 
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εθαξκνγέο, ζηελ ηαηξηθή γηα ηελ αλάπηπμε λέσλ θαξκάθσλ, ζηε δεκηνπξγία 

ειεθηξηθώλ εθαξκνγώλ ζε λαλνδηαζηάζεηο αιιά θαη ζε πνιιέο άιιεο εθαξκνγέο. 

Βιέπνπκε πσο ηα κηθξά νξγαληθά κόξηα θαη νη αιινηξνπηθέο κνξθέο ηνπ άλζξαθα 

βξίζθνληαη ζε ζπγγεληθά πεδία όζνλ αθνξά ηελ αλάπηπμε λέσλ εθαξκνγώλ.  

1.5 PCBM 

Σν PCBM ή αιιηώο [6,6]-phenyl-c61-butyric acid methyl ester, είλαη έλα νξγαληθό 

κόξην πνπ παξάγεηαη από ην θνπιεξέλην. Έρεη ηελ ηδηόηεηα λα γίλεηαη δόηεο 

ειεθηξνλίσλ θαη απνηειεί αληηθείκελν πνιιώλ εξεπλώλ, ηδηαίηεξα ζηνλ ρώξν 

αλάπηπμεο νξγαληθώλ θσηνβνιηατθώλ. Παξαζθεπάζηεθε γηα πξώηε θνξά ην 1990 

από ηελ εξεπλεηηθή νκάδα ηνπ Fred Wudl. Σν PCBM απνηειείηαη από άλζξαθεο ζε 

ζρήκα ζθαίξαο, πνπ απνηειείηαη από πεληάγσλα θαη εμάγσλα θαη κηα νπξά από έλα 

εμάγσλν δαθηύιην, πδξνγόλα θαη νμπγόλα (εηθόλα 8). Σν PCBM έρεη κνξηαθό ηύπν 

C72H14O2 θαη ππθλόηεηα 2.50 g/cm
3 

. [21] [22] [23] 

 

Δηθόλα 8: Απεηθόληζε ελόο κνξίνπ PCBM. 

 

1.6 Poly-3-hexyl-thiophenes (P3HT) 

Σα P3HT4 είλαη νξγαληθά κόξηα απνηεινύκελα από ηελ έλσζε αιπζίδσλ ζεηνθελίσλ 

(εηθόλα 9). Σα P3HT έρνπλ απνθηήζεη κηα επξεία ρξήζε ζε πνιινύο ηνκείο ιόγσ ησλ 

εμαηξεηηθώλ ηνπο ηδηνηήησλ όπσο είλαη ε δπλαηόηεηα επεμεξγαζίαο ηνπο σο δηάιπκα, 

ε ζηαζεξόηεηα θαη νη άξηζηεο ειεθηξνληθέο ηνπο ηδηόηεηεο. ε νξγαληθά 

θσηνβνιηατθά ζπζηήκαηα ιεηηνπξγνύλ σο δόηεο ειεθηξνλίσλ, ελώ ηδηαίηεξν 

ελδηαθέξνλ απνθηνύλ ζηελ νξγαληθή ειεθηξνληθή. Σα P3HT απέθηεζαλ αθόκα 

κεγαιύηεξν ελδηαθέξνλ από ηνλ ηξόπν παξαζθεπήο ηνπο, θαζώο κπνξεί λα ειεγρζεί 
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ην κνξηαθό ηνπο βάξνο θαη ην κήθνο ηεο αιπζίδαο. Απηό καο επηηξέπεη λα 

δεκηνπξγήζνπκε κόξηα κε αξθεηέο νπξέο. [24] [25] [26] 

 

Δηθόλα 9: Απεηθόληζε ελόο κνξίνπ P3HT4. 
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2 Υπολογιςτικό μϋροσ 

2.1Πεδίο δςνάμεων 

2.1.1 Ειςαγωγό 

Πνιιέο θνξέο ε θβαληνκεραληθή δελ καο επηηξέπεη λα επηιύζνπκε κεγάια 

πξνβιήκαηα (ε θβαληνκεραληθή αζρνιείηαη κε ην ζύλνιν ησλ ειεθηξνλίσλ ελόο 

ζπζηήκαηνο, κε απνηέιεζκα νη  ππνινγηζκνί πνπ απαηηνύληαη λα γίλνληαη αξθεηά 

ρξνλνβόξνη), νπόηε έλαο ηξόπνο γηα λα μεπεξαζηεί απηή ε δπζθνιία είλαη ε ρξήζε 

ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο. Υξεζηκνπνηώληαο κεζόδνπο πεδίσλ δπλάκεσλ, αγλννύληαη 

νη θηλήζεηο ησλ ειεθηξνλίσλ θαη ππνινγίδεηαη ε ελέξγεηα ελόο ζπζηήκαηνο σο 

ζπλάξηεζε ησλ ζέζεσλ ησλ αηόκσλ πνπ αλήθνπλ ζηα εθάζηνηε ειεθηξόληα. Με 

απηόλ ηνλ ηξόπν επηηπγράλεηαη ν ππνινγηζκόο ζπζηεκάησλ κε κεγάιν αξηζκό 

αηόκσλ. ε νξηζκέλεο πεξηπηώζεηο, ηα δπλακηθά πεδία κπνξνύλ λα καο δώζνπλ 

απνηειέζκαηα πνπ πξνζεγγίδνπλ αξθεηά ηελ αθξίβεηα ησλ ππνινγηζκώλ ηεο 

θβαληνκεραληθήο. Έλα ζεκαληηθό όκσο κεηνλέθηεκα ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο είλαη ε 

αδπλακία ππνινγηζκνύ ηδηνηήησλ πνπ εμαξηώληαη από ηελ θαηαλνκή ησλ 

ειεθηξνλίσλ ζε έλα κόξην.  

Οη ππνινγηζκνί ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο ζηεξίδνληαη ζηελ εγθπξόηεηα δηαθόξσλ 

ππνζέζεσλ πνπ γίλνληαη. Η ζεκαληηθόηεξε εμ απηώλ είλαη ε πξνζέγγηζε Born – 

Oppenheimer, ρσξίο ηελ νπνία δελ ζα κπνξνύζε λα εμεηαζηεί ε ελέξγεηα σο 

ζπλάξηεζε ησλ ζπληεηαγκέλσλ ησλ αηόκσλ. Η κνξηαθή δπλακηθή ζαλ βαζηθή ηδέα 

κπνξεί λα πεξηγξαθεί από έλα απιό κνληέιν αιιειεπίδξαζεο κέζα ζε έλα ζύζηεκα 

όπνπ γίλεηαη ζπλεηζθνξά ελέξγεηαο από δηαθνξεηηθέο ζπληζηώζεο πνπ εμαξηώληαη 

από ην ηέλησκα ησλ δεζκώλ, ηελ πεξηζηξνθή ηνπο θαη ην άλνηγκα θαη θιείζηκν 

γσληώλ. Αθόκα θαη όηαλ πεξηγξάθεηαη κε έλαλ απιό ηξόπν (όπσο π.ρ. 

ρξεζηκνπνηώληαο ηνλ λόκν ηνπ Hooke), κπνξεί λα γίλεη ππνινγηζκόο ηεο ζπλνιηθήο 

ελέξγεηαο θαη ηαπηόρξνλα ππνινγηζκόο ηνπ δπλακηθνύ πεδίνπ, δίλνληαο 

απνηειέζκαηα κεγάιεο αθξίβεηαο. Σέινο, ηα δπλακηθά πεδία καο επηηξέπνπλ λα 

κειεηνύκε έλαλ ζρεηηθά κηθξό αξηζκό πεξηπηώζεσλ πνπ κπνξνύλ ύζηεξα λα 

εθαξκνζηνύλ ζε έλα επξύηεξν θάζκα πξνβιεκάησλ κε αμηόπηζηα απνηειέζκαηα. Γηα 

παξάδεηγκα, νη παξάκεηξνη πνπ έρνπλ ζπιιερηεί από δεδνκέλα ζρεηηθά κηθξώλ 

κνξίσλ, κπνξνύλ κε ηε ζεηξά ηνπο λα ρξεζηκνπνηεζνύλ γηα ηε κειέηε πνιύ 

κεγαιύηεξσλ κνξίσλ όπσο είλαη ηα πνιπκεξή. [27] [28] [29] 
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2.1.2 Το δυναμικό πεδύο GAFF για την επύλυςη προβλημϊτων με χρόςη μοριακόσ 

δυναμικόσ 

Πνιιά από ηα κνξηαθά κνληέια πεδίσλ δπλάκεσλ πνπ ρξεζηκνπνηνύληαη ζήκεξα γηα 

κνξηαθά ζπζηήκαηα, ζηεξίδνληαη ζηε ρξήζε ηεζζάξσλ ζπληζησζώλ ησλ ελδν- θαη 

δηα-κνξηαθώλ δπλάκεσλ εληόο ελόο ζπζηήκαηνο. Σα κνληέια απηά ρξεζηκνπνηνύλ κηα 

ιεηηνπξγία πνπ πεξηγξάθεη ηνλ ηξόπν κε ηνλ νπνίν ζπκβαίλνπλ κεηαβνιέο ζηελ 

ελέξγεηα θαηά ηελ πεξηζηξνθή ησλ δεζκώλ θαη ην πεδίν δπλάκεσλ πεξηέρεη όξνπο πνπ 

πεξηγξάθνπλ ηελ αιιειεπίδξαζε κεηαμύ ησλ αηόκσλ ηνπ ζπζηήκαηνο γηα 

δηαθνξεηηθέο δπλάκεηο πνπ αζθνύληαη ζε απηά. ε πην πξνεγκέλα πεδία δπλάκεσλ 

εκπεξηέρνληαη επηπξόζζεηνη όξνη, όκσο πάληνηε πεξηέρνπλ θαη ηηο ηέζζεξηο βαζηθέο 

ζπληζηώζεο. Έλα ζεκαληηθό ραξαθηεξηζηηθό απηήο ηεο αληηπξνζσπεπηηθήο κεζόδνπ 

είλαη νη δηάθνξνη όξνη νη νπνίνη κπνξνύλ λα απνδνζνύλ θαη σο αιιαγέο 

ζπληεηαγκέλσλ, δειαδή σο κεηαθηλήζεηο ησλ αηόκσλ κε βάζε ηα ππόινηπα άηνκα 

ζνπ ζπζηήκαηνο. Με απηόλ ηνλ ηξόπν θαηαλννύκε ηηο αιιαγέο πνπ επηθέξνπλ νη 

παξάκεηξνη ελόο πεδίνπ δπλάκεσλ θαη πσο απηέο επεξεάδνπλ ηελ ηειηθή απόδνζε ηεο 

επίιπζεο ηνπ ζπζηήκαηνο. Μία κνξθή ελόο ηέηνηνπ πεδίνπ δπλάκεσλ πνπ 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηε κνληεινπνίεζε κηθξώλ νξγαληθώλ κνξίσλ είλαη ην δπλακηθό 

πεδίν GAFF (General Amber Force Field), θαη πεξηγξάθεηαη σο εμήο: [27] 

𝑣 𝑟𝑁 =  
𝑘𝑖
2

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

 𝑙𝑖 − 𝑙𝑖 ,0 
2

+  
𝛫𝑖
2

(𝜃𝑖 − 𝜃𝑖 ,0)2 +  
𝑉𝑛
2

(1 + cos(𝑛𝜔

𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛𝑠𝑎𝑛𝑔 𝑙𝑒𝑠

− 𝛾))

+    4𝜀𝑖𝑗 [(
𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)12 − (

𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)6] +

𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀0𝑟𝑖𝑗
 

𝑁

𝑗=𝑖+1

𝑁

𝑖=1
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Σν 𝑣 𝑟𝑁  δειώλεη ηε δπλακηθή ελέξγεηα ζπλαξηήζεη ησλ ζέζεσλ (r) Ν ζσκαηηδίσλ 

πνπ ζπλήζσο είλαη άηνκα. Σν li - li,0 αληηπξνζσπεύεη ηε κεηαηόπηζε ησλ δεζκώλ.  Σν 

ki, Ki θαη Vn είλαη ζηαζεξέο ελέξγεηαο, ην  𝜃𝑖 − 𝜃𝑖 ,0 αληηπξνζσπεύεη ηε κεηαηόπηζε 

ηεο γσλίαο, ην n είλαη ε πνιιαπιόηεηα, σ ε γσλία πεξηζηξνθήο θαη ην γ είλαη ν 

ζπληειεζηήο θάζεο ηεο ζηξέςεο. Σν εij είλαη ην θξέαξ (πεγάδη) δπλακηθνύ, ην ζij ε 

πεπεξαζκέλε απόζηαζε ησλ ελδν-ζσκαηηδίσλ όπνπ ην δπλακηθό είλαη κεδέλ, ην qi 

θαη qj είλαη ηα θνξηία θαη ηέινο ην rij αληηπξνζσπεύεη ηελ απόζηαζε ησλ ζσκαηηδίσλ. 

Δπίζεο ν όξνο 
1

4𝜋𝜀0
  ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηνλ ππνινγηζκό ησλ κνλάδσλ κέηξεζεο. 
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Οη επηκέξνπο ζπλεηζθνξέο ζηελ ελέξγεηα αλαπαξίζηαληαη ζρεκαηηθά ζην ρήκα 1 

παξαθάησ. Ο πξώηνο όξνο ηεο εμίζσζεο 1 αληηπξνζσπεύεη ηελ αιιειεπίδξαζε 

αλάκεζα ζε δεύγε αηόκσλ ηα νπνία είλαη ζπλδεδεκέλα κεηαμύ ηνπο ρξεζηκνπνηώληαο 

αξκνληθά δπλακηθά. Η ελέξγεηά ηνπο απμάλεηαη θαζώο ην κήθνο ηνπ δεζκνύ 

απνθιίλεη παίξλνληαο ηηκέο από li,0 έσο li. Ο δεύηεξνο όξνο είλαη ην άζξνηζκα όισλ 

ησλ γσληώλ ηξηπινύ δεζκνύ ζην κόξην. Η γσλία ηξηπινύ δεζκνύ (valence angle) είλαη 

ε γσλία πνπ ζρεκαηίδεηαη κεηαμύ ηξηώλ αηόκσλ A-B-C ζηα νπνία ηα άηνκα A θαη C 

είλαη ζπλδεδεκέλα κε δεζκνύο κε ην άηνκν B. Ο ηξίηνο όξνο αληηζηνηρεί ζηε ζηξέςε 

ησλ δεζκώλ, δειαδή ηελ παξάκεηξν πνπ αιιάδεη ηελ ελέξγεηα θαζώο πεξηζηξέθεηαη 

έλαο δεζκόο. Ο ηέηαξηνο θαη ηειεπηαίνο όξνο αληηπξνζσπεύεη ηε ζπκβνιή ησλ κε-

δεζκηθώλ όξσλ ζηε ζπλνιηθή ελέξγεηα. Ο ππνινγηζκόο ηνπ εκπιέθεη ηα δεύγε ησλ 

αηόκσλ i θαη j πνπ βξίζθνληαη ζε δηαθνξεηηθά ή ζην ίδην κόξην αιιά δηαρσξίδνληαη 

από ηνπιάρηζηνλ ηξείο δεζκνύο (δειαδή λα έρνπλ κόλν κηα ζρέζε κεηαμύ ηνπο 1, n 

όπνπ n≥4). Ο ππνινγηζκόο ηνπ κε-δεζκηθνύ όξνπ ζπλήζσο γίλεηαη κε ηε ρξήζε ελόο 

δπλακηθνύ Coulomb γηα ειεθηξνζηαηηθέο αιιειεπηδξάζεηο θαη ελόο δπλακηθνύ 

Lennard-Jones γηα αιιειεπηδξάζεηο van der Waals. 

 

ρήκα 1: ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηεο επηκέξνπο ζπλεηζθνξάο ζηελ ελέξγεηα. 

 

Γηα λα νξηζηεί έλα πεδίν δπλάκεσλ, ζα πξέπεη εμαξρήο λα θαζνξηζηεί ε ιεηηνπξγηθή 

ηνπ κνξθή θαη νη παξάκεηξνη πνπ ζα ρξεηαζηνύλ. Γειαδή, νη ζηαζεξέο ki, Vn θαη ζij 

ηεο Δμίζσζεο 1. Γύν πεδία δπλάκεσλ κπνξνύλ λα ρξεζηκνπνηήζνπλ ηελ ίδηα 

ιεηηνπξγηθή κνξθή θαη δηαθνξεηηθέο παξακέηξνπο. Η ρξήζε πεδίσλ δπλάκεσλ κε ηελ 
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ίδηα ιεηηνπξγηθή κνξθή αιιά δηαθνξεηηθέο παξακέηξνπο θαη ε ρξήζε κε δηαθνξεηηθέο 

ιεηηνπξγηθέο κνξθέο, κπνξνύλ λα δώζνπλ απνηειέζκαηα κε ηελ ίδηα αθξίβεηα. Έλα 

πεδίν δπλάκεσλ ζα πξέπεη λα ζεσξείηαη σο κηα εληαία ζπληζηώζα θαη λα κελ 

ρσξίδεηαη ε ελέξγεηα ζε επηκέξνπο κέξε. Παξ’ όια απηά, νξηζκέλνη όξνη ηνπ, όπσο 

είλαη νη όξνη πνπ αληηπξνζσπεύνπλ ηνπο δεζκνύο θαη ηε γσλία, είλαη  αλεμάξηεηνη 

από ηνπο ππόινηπνπο όξνπο. 

Σα δπλακηθά πεδία πνπ ρξεζηκνπνηνύληαη ζηε κνξηαθή κνληεινπνίεζε έρνπλ 

ζρεδηαζηεί κε ζθνπό λα αλαπαξαζηήζνπλ ηηο ηδηόηεηεο ηεο δνκήο ησλ κνξίσλ, αιιά 

κπνξνύλ λα πξνβιέςνπλ θαη θάπνηεο άιιεο ηδηόηεηεο (όρη όκσο κε αμηνπηζηία). Έλα 

δπλαηό πιενλέθηεκα ησλ ελ ιόγσ πεδίσλ απνηειεί ε δπλαηόηεηα πνπ έρνπλ λα 

ρξεζηκνπνηνύλ ηηο ίδηεο παξακέηξνπο γηα έλα ζύλνιν παξόκνησλ κνξίσλ, ρσξίο λα 

ρξεηάδεηαη ε παξακεηξνπνίεζε γηα θάζε κόξην μερσξηζηά. Η δπλαηόηεηα απηή είλαη 

ζεκαληηθή ζηηο πεξηπηώζεηο πνπ ρξεζηκνπνηνύκε ην πεδίν δπλάκεσλ κε ζθνπό λα 

θάλνπκε δηάθνξεο πξνβιέςεηο γηα ην ππό κειέηε ζύζηεκα. Η επηινγή ηνπ ζσζηνύ 

πεδίνπ θαη ε παξακεηξνπνίεζή ηνπ γίλνληαη εκπεηξηθά. Γελ ππάξρεη θάπνηνο ζσζηόο 

ηξόπνο ώζηε λα γίλεη απηή ε επηινγή. Η εθάζηνηε εθαξκνγή γηα ηελ νπνία 

ρξεζηκνπνηείηαη είλαη απηή πνπ ζα θαζνξίζεη θαη ηε ηειηθή παξακεηξνπνίεζε πνπ ζα 

εθαξκόζνπκε. Δπίζεο, ζα πξέπεη λα ζπλππνινγηζηεί  θαη ε απνηειεζκαηηθόηεηα ησλ 

ππνινγηζκώλ, θαζώο ζηεξίδνληαη άκεζα από ηηο δπλαηόηεηεο ησλ Η/Τ. Σέινο, όηαλ 

ρξεζηκνπνηνύληαη κέζνδνη ειαρηζηνπνίεζεο θαη κνξηαθήο δπλακηθήο, ζα πξέπεη λα 

ππνινγηζηεί ε πξώηε θαη δεύηεξε παξάγσγνο ηεο ελέξγεηαο αλαθνξηθά κε ηηο 

αηνκηθέο ζπληεηαγκέλεο.  

εκαληηθή ιεπηνκέξεηα ζηα δπλακηθά πεδία απνηειεί ν θαζνξηζκόο ηνπ ηύπνπ ηνπ 

κνξίνπ πνπ εμεηάδνπκε ώζηε λα ζπλππνινγηζηεί ν πβξηδηζκόο θαη ζε κεξηθέο 

πεξηπηώζεηο αθόκα θαη ην γεηηνληθό ηνπ πεξηβάιινλ. [27] [28] [29] [30] [31] 

2.1.3 Τϋντωμα δεςμών 

Η θακπύιε Morse πεξηγξάθεη έλα επξύ θάζκα ζπκπεξηθνξώλ από ζεκείν ηζνξξνπίαο 

κέρξη ηελ δηάζπαζε. Η πην ζηνηρεηώδεο πξνζέγγηζε είλαη λα γίλεηαη ρξήζε ηνπ ηύπνπ 

πνπ πεξηγξάθεη ν λόκνο ηνπ Hooke ζύκθσλα κε ηνλ νπνίν ε ελέξγεηα εμαξηάηαη από 

ην ηεηξάγσλν ηεο κεηαηόπηζεο από ην κήθνο ησλ δεζκώλ αλαθνξάο l0: 

𝑢 𝑙 =
𝑘

2
 𝑙 − 𝑙0 

2 
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                                                                                                                Δμίζσζε 3 

Σν κήθνο ηνπ δεζκνύ αλαθνξάο είλαη ε ηηκή πνπ πηνζεηεί ν δεζκόο όηαλ όινη νη 

άιινη όξνη ζην δπλακηθό πεδίν είλαη κεδέλ. Αληηζέησο, ην κήθνο ηνπ δεζκνύ 

ηζνξξνπίαο είλαη ε ηηκή πνπ έρεη πηνζεηεζεί ζε έλα ειάρηζην ελεξγεηαθό ζύζηεκα, 

όηαλ όινη νη άιινη όξνη ζηνλ ηνκέα ηεο δύλακεο ζπλεηζθέξνπλ ζε απηό. Οη 

πεξίπινθεο αιιειεπηδξάζεηο πνπ ζπκβαίλνπλ αλάκεζα ζε δηαθνξεηηθνύο όξνπο ελόο 

πεδίνπ δπλάκεσλ έρνπλ ηελ έλλνηα όηη έλαο δεζκόο κπνξεί λα απνθιίλεη από ηελ 

πξαγκαηηθή ηνπ ηηκή έηζη ώζηε λα κπνξέζεη λα αληηζηαζκίζεη ηηο ππόινηπεο 

ζπλεηζθνξέο ζηελ ελέξγεηα. ηε πξαγκαηηθόηεηα, ηα κόξηα δέρνληαη ελέξγεηα από 

δνλήζεηο. Έλα πξαγκαηηθό δπλακηθό δεζκνύ-ηέλησκα δελ είλαη αξκνληθό, αιιά 

παίξλεη ηε κνξθή ηνπ ρήκαηνο 3. 

 

ρήκα 3: Δλέξγεηα ελόο αξκνληθνύ δπλακηθνύ θαη ελόο δπλακηθνύ Morse (Πεγή: A. R. Leach, 

Molecular Modelling second edition, ζει 172). 

Οη δπλάκεηο κεηαμύ ζπλδεδεκέλσλ αηόκσλ είλαη πνιύ ηζρπξέο θαη απαηηείηαη κεγάιε 

ελέξγεηα ώζηε ν δεζκόο λα απνθιίλεη ζεκαληηθά από ηελ ηηκή ηζνξξνπίαο ηνπ. Απηό 

αληηθαηνπηξίδεη ην κέγεζνο ησλ ζηαζεξώλ δύλακεο γηα ην ηέλησκα δεζκνύ. Η 

ιεηηνπξγηθή κνξθή ηνπ λόκνπ ηνπ Hooke είλαη κηα ινγηθή πξνζέγγηζε κε ην ζρήκα 

ηεο θακπύιεο ηνπ δπλακηθνύ ελέξγεηαο ζην θάησ κέξνο ηνπ δπλακηθνύ, ζε 

απνζηάζεηο πνπ αληηζηνηρνύλ ζηε ζύλδεζε δεζκώλ ζηε ζεκειηώδε θαηάζηαζε ησλ 

κνξίσλ. [28] [32] 
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2.1.4 Κϊμψη γωνύασ 

Η απόθιηζε ησλ γσληώλ από ηηο ηηκέο αλαθνξάο ηνπο κπνξεί λα πεξηγξαθηεί 

ρξεζηκνπνηώληαο ηνλ λόκν ηνπ Hooke ή έλα αξκνληθό δπλακηθό: 

𝑢 𝜃 =
𝑘

2
 𝜃 − 𝜃0 

2 

                                                                                                                Δμίζσζε 5 

Η ζπλεηζθνξά ηεο θάζε γσλίαο ραξαθηεξίδεηαη από κηα ζηαζεξή δύλακε θαη κηα ηηκή 

αλαθνξάο. Απαηηείηαη ιηγόηεξε ελέξγεηα γηα λα ζηξεβιώζεη κηα γσλία καθξηά από 

ηελ ηζνξξνπία ηεο από ό,ηη λα ηελησζεί ή λα ζπκπηεζηεί έλαο δεζκόο, νπόηε θαη νη 

ζηαζεξέο δύλακεο είλαη αλαινγηθά κηθξόηεξεο. [28] [32] 

 

2.1.5 Περιςτροφό δεςμών (ςτρϋψη) 

Σν ηέλησκα δεζκνύ θαη ν όξνο γσλία θάκςεο ζπρλά ζεσξνύληαη σο βαζκνί 

ειεπζεξίαο, από ην γεγνλόο όηη απαηηνύληαη ζεκαληηθέο ελέξγεηεο ώζηε λα 

πξνθαιέζνπλ ζεκαληηθέο παξακνξθώζεηο από ηηο ηηκέο αλαθνξάο ηνπο. Οη 

πεξηζζόηεξεο παξαιιαγέο ζηε δνκή θαη ηε ζρεηηθή ελέξγεηα νθείινληαη ζηελ 

πνιύπινθε αιιειεπίδξαζε κεηαμύ ησλ ζηξεπηηθώλ θαη κε-δεζκηθώλ όξσλ.  

Η ύπαξμε πεξηνξηζκώλ ζηελ πεξηζηξνθή γύξσ από ηνπο ρεκηθνύο δεζκνύο είλαη 

απαξαίηεηε γηα ηελ θαηαλόεζε ησλ δνκηθώλ ηδηνηήησλ ησλ κνξίσλ. Οη ππνινγηζκνί 

ηεο θβαληηθήο κεραληθήο καο δείρλνπλ όηη απηόο ν πεξηνξηζκόο ζηελ πεξηζηξνθή 

πξνθύπηεη από αληη-δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο κεηαμύ ησλ αηόκσλ πδξνγόλνπ ελόο 

κνξίνπ. Οη αληη-δεζκηθέο αιιειεπηδξάζεηο ειαρηζηνπνηνύληαη όηαλ ε δηακόξθσζε 

είλαη θιηκαθσηή, ελώ κεγηζηνπνηνύληαη όηαλ ε δηακόξθσζε επηζθηάδεηαη. Πνιιά 

πεδία δπλάκεσλ ρξεζηκνπνηνύληαη γηα ηε κνληεινπνίεζε επέιηθησλ κνξίσλ όπνπ νη 

κεγάιεο αιιαγέο ζηε δηακόξθσζε νθείινληαη ζε πεξηζηξνθέο ησλ δεζκώλ. Σα 

πεξηζζόηεξα πεδία δπλάκεσλ νξγαληθώλ κνξίσλ θάλνπλ ρξήζε ηνπ ζηξεπηηθνύ 

δπλακηθνύ κε ζπλεηζθνξά από θάζε ζπλδεδεκέλε ηεηξάδα αηόκσλ A-B-C-D ζην 

ζύζηεκα. Η ζηξεπηηθή απηή ηδηόηεηα εθθξάδεηαη ζπρλά σο επέθηαζε κηαο ζεηξάο 

ζπλεκίηνλνπ θαη εθθξάδεηαη κε ηελ παξαθάησ ζρέζε: 

𝜈 𝜔 =  
𝑉𝑛
2

𝑁

𝑛=0

 1 + 𝑐𝑜𝑠 𝑛𝜔 − 𝛾   
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                                                                                                                Δμίζσζε 7 

όπνπ ην σ εθθξάδεη ηε γσλία πεξηζηξνθήο, ην Vn  πεξηγξάθεη ην κέγηζην ύςνο αιιά 

θαη πεξηνξηζκνύο πνπ εθθξάδνπλ ηελ πεξηζηξνθή. Σν n εθθξάδεη ηελ πνιιαπιόηεηα 

θαη πεξηγξάθεη ηελ ηηκή πνπ δίλεη ηνλ αξηζκό ησλ ειάρηζησλ ζεκείσλ ζηε ζπλζήθε 

θαζώο ν δεζκόο πεξηζηξέθεηαη θαηά 360
0
. Σέινο, ην γ είλαη ν ζπληειεζηήο θάζεο θαη 

θαζνξίδεη ηε ζέζε ζηελ νπνία ε γσλία ζηξέςεο παίξλεη ηελ ειάρηζηε ηηκή ηεο. ην 

παξαθάησ ζρήκα θαίλεηαη ην δηάγξακκα ηεο κεηαβνιήο ησλ ηηκώλ γηα δηαθνξεηηθέο 

ηηκέο ηνπ Vn, n θαη γ. 

 

ρήκα 4: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ζηξέςεο γηα δηαθνξεηηθέο ηηκέο ηνπ Vn, n θαη γ (Πεγή: A. R. Leach, 

Molecular Modelling second edition, ζει 175). 

Πνιινί όξνη ησλ ζηξεπηηθώλ δεζκώλ, όζνλ αθνξά ην πεδίν δπλάκεσλ AMBER, 

πεξηέρνπλ κόλν έλαλ όξν γηα ηελ επέθηαζε ηεο ζεηξάο ζπλεκηηόλνπ, αιιά γηα 

θάπνηνπο δεζκνύο θξίζεθε αλαγθαίν λα ζπκπεξηιεθζνύλ πεξηζζόηεξνη όξνη. Με 

πξνζεθηηθή παξακεηξνπνίεζε ελόο δπλακηθνύ πεδίνπ πνπ ρξεζηκνπνηεί 

πεξηζζόηεξνπο από έλαλ όξνπο γηα ηελ πεξηζηξνθή ησλ δεζκώλ, ζα κπνξνύζακε λα 

πεηύρνπκε θαιύηεξα απνηέιεζκα από ό,ηη αλ ρξεζηκνπνηνύζακε έλα δπλακηθό πεδίν 

κε έλαλ κόλν όξν. [28] [32] 

 

2.1.6 Κϊμψη εκτόσ επιπϋδου 

Τπάξρνπλ αξθεηνί ηξόπνη κε ηνπο νπνίνπο νη όξνη πνπ πεξηγξάθνπλ θηλήζεηο θάκςεο 

πνπ βξίζθνληαη εθηόο επηπέδνπ κπνξνύλ λα ελζσκαησζνύλ ζε έλα δπλακηθό πεδίν. 

Έλαο από απηνύο αληηκεησπίδεη ηα ηέζζαξα άηνκα σο κηα κε απνδεθηή γσλία 
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ζηξέςεο κεηαμύ ηνπο, δειαδή κηα γσλία όπνπ δελ ηζρύεη ε αθνινπζία 1-2-3-4. Γηα 

ηνλ ιόγν απηό, ρξεζηκνπνηείηαη έλα δπλακηθό ζηξέςεο ην νπνίν δηαηεξεί ηε γσλία 

απηή ζηηο 0
ν
 ή ζηηο 180

ν
 θαη παίξλεη ηε κνξθή:  

𝜈 𝜔 = 𝑘 1 − 𝑐𝑜𝑠2𝜔  

                                                                                                                Δμίζσζε 9 

Τπάξρνπλ θαη άιινη ηξόπνη γηα λα πεξηγξάςνπκε ηε ζπκβνιή ηεο θάκςεο  εθηόο 

επηπέδνπ. Γηα παξάδεηγκα, έλαο νξηζκόο πεξηιακβάλεη ηνλ ππνινγηζκό ηεο γσλίαο 

αλάκεζα ζε έλα δεζκό από ην θεληξηθό άηνκν θαη ην επίπεδν πνπ είλαη νξηζκέλν από 

ην θεληξηθό θαη άιια δύν άηνκα (ρήκα 5). Η ηηκή 0
0
 αληηζηνηρεί θαη ζηα ηέζζεξα 

άηνκα πνπ είλαη ζην ίδην επίπεδν. Μηα άιιε πξνζέγγηζε είλαη λα ππνινγηζηεί ην ύςνο 

ηνπ θεληξηθνύ αηόκνπ πάλσ από έλα επίπεδν πνπ νξίδεηαη από ηα άιια ηξία άηνκα 

(ρήκα 5). Με απηέο ηηο δύν παξακέηξνπο, ε εθηόο επηπέδνπ θάκςε κπνξεί λα 

εθθξαζηεί  ρξεζηκνπνηώληαο έλα αξκνληθό δπλακηθό ηεο παξαθάησ κνξθήο: 

𝜈 𝜃 =
𝑘

2
𝜃2,      𝜈  =

𝑘

2
2 

                                                                                                Δμηζώζεηο 10, 11 

Από απηέο ηηο ηξεηο δηαθνξεηηθέο πξνζεγγίζεηο, ε κε απνδεθηή γσλία ζηξέςεο είλαη 

απηή πνπ ρξεζηκνπνηείηαη πεξηζζόηεξν, ιόγσ ηεο επθνιίαο λα ζπκπεξηιεθζεί κε ηνπο 

όξνπο ζηξέςεο ζην δπλακηθό πεδίν. [28] [32] 

 

ρήκα 5: ρεκαηηθή αλαπαξάζηαζε ηνπ ηξόπνπ ππνινγηζκνύ ηεο γσλίαο ελόο δεζκνύ ζε ζρέζε κε ην 

επίπεδν πνπ ην νξίδεη θαη ππνινγηζκόο ηνπ ύςνπο ελόο δεζκνύ ζε ζρέζε κε ην επίπεδν. 
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2.1.7 Δυνϊμεισ van der Waals 

Οη δπλάκεηο van der Walls είλαη δπλάκεηο πνπ βξίζθνληαη εληόο ελόο κνξίνπ θαη 

αλαπηύζζνληαη κεηαμύ ησλ αηόκσλ ηνπ. Δίλαη ελδνκνξηαθέο ειεθηξνζηαηηθέο 

δπλάκεηο Κνπιόκπ πνπ δεκηνπξγνύληαη από δηαζέζηκα ειεθηξόληα ζζέλνπο πξνο 

δεκηνπξγία ηνληηθνύ, νκνηνπνιηθνύ ή κεηαιιηθνύ δεζκνύ, δεκηνπξγώληαο κηα αζζελή 

έιμε κεηαμύ ηνπο όηαλ βξεζνύλ πνιύ θνληά. Απηή ε ειθηηθή δύλακε νλνκάδεηαη 

δεζκόο van der Waals.  

Γηα λα ππνινγίζνπκε ηελ ελέξγεηα ιόγσ απηώλ ησλ δεζκώλ, ρξεζηκνπνηνύκε ην 

δπλακηθό Lenard-Jones 12-6. Η ελέξγεηα απηνύ ηνπ δεζκνύ δίλεηαη από ηελ 

παξαθάησ ζρέζε:  

𝑣 𝑟 = 4𝜀𝑖𝑗   
𝜎𝑖𝑗
𝑟𝑖𝑗
 

12

−  
𝜎𝑖𝑗
𝑟𝑖𝑗
 

6

  

                                                                                                                       Δμίζσζε 16 

όπνπ ην εij είλαη ην θξέαξ (πεγάδη) δπλακηθνύ, ην ζij ε πεπεξαζκέλε απόζηαζε ησλ 

ελδν-ζσκαηηδίσλ όπνπ ην δπλακηθό είλαη κεδέλ θαη ηέινο ην rij αληηπξνζσπεύεη ηελ 

απόζηαζε ησλ ζσκαηηδίσλ. [28] 

2.1.8 Ηλεκτροςτατικϋσ δυνϊμεισ 

Οη ειεθηξνζηαηηθέο δπλάκεηο παίδνπλ ζεκαληηθό ξόιν ζηε δηακόξθσζε ηεο δνκήο 

ησλ νξγαληθώλ κνξίσλ θαη κε. Η ελέξγεηα Coulomb δίλεηαη από ηελ εμήο ζρέζε: 

𝜈 𝑟 =
1

4𝜋𝜀0

𝑞𝑖𝑞𝑗
𝑟2

 

                                                                                                                Δμίζσζε 17 

όπνπ ην qi θαη qj εθθξάδνπλ ηα θνξηία ησλ ειεθηξνλίσλ (q=1 γηα πξσηόληα), ην r είλαη 

ε απόζηαζε ζε Angstrom, ην ε0 είλαη ε δηειεθηξηθή ζηαζεξά θαη ην 1/4πε0 καο 

βνεζάεη ζηε κεηαηξνπή ησλ κνλάδσλ ζε kcal/mol. [28] [32] 
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2.2 Μοπιακή Γςναμική 

2.2.1 Ειςαγωγό ςτη Μοριακό Δυναμικό 

Η πξνζνκνίσζε ζε ππνινγηζηή ησλ θπζηθώλ θηλήζεσλ ησλ αηόκσλ θαη ησλ κνξίσλ 

ζην πιαίζην ηεο πξνζνκνίσζεο λ-ζσκάησλ νλνκάδεηαη κνξηαθή δπλακηθή. Σα άηνκα 

θαη ηα κόξηα αιιειεπηδξνύλ κεηαμύ ηνπο εμαξηώκελα πάληα από ηελ ζρέζε ρώξνπ–

ρξόλνπ πνπ ηα πεξηγξάθεη. θνπόο ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο είλαη λα καο παξέρεη 

«πξνβιέςεηο» αθξηβείαο, όζν εκείο επηζπκνύκε, ζρεηηθά κε ηηο ηδηόηεηεο ησλ 

ζπζηεκάησλ πνπ κειεηνύκε. Η κνξηαθή δπλακηθή ιεηηνπξγεί ζαλ γέθπξα ζύλδεζεο 

ζεσξεηηθώλ θαη πεηξακαηηθώλ απνηειεζκάησλ γηα πεηξάκαηα πνπ γηα πνιινύο 

ιόγνπο (π.ρ. ιόγσ πςειώλ ζεξκνθξαζηώλ, κεγάισλ πηέζεσλ, αθξηβώλ πιηθώλ) δελ 

κπνξνύλ λα πινπνηεζνύλ ζε εξγαζηήξηα. [33] [34] 

Η αλάγθε κειέηεο ηεο δπλακηθήο ησλ πγξώλ ήηαλ ν θύξηνο ιόγνο πνπ μεθίλεζε ε 

κνξηαθή δπλακηθή ζηα ηέιε ηεο δεθαεηίαο ηνπ 1950 θαη αξρέο ηνπ 1960 από ηνπο 

Alder, Wainwright θαη Rahman. Δμαηηίαο ηεο ξαγδαίαο εμέιημεο ησλ ππνινγηζηηθώλ 

ζπζηεκάησλ θαη ηεο ππνινγηζηηθήο δύλακεο ησλ ππνινγηζηώλ, ε κνξηαθή δπλακηθή 

εμειίρηεθε ζε έλα ηζρπξό εξγαιείν κειέηεο ζε ηνκείο ηεο θπζηθήο θαη ρεκείαο. Από 

ην 1970 θαη ύζηεξα ε ρξήζε ηεο γηα ηελ κειέηε ηεο δπλακηθήο ελέξγεηαο θαη ηεο 

δνκήο κνξίσλ, όπσο πξσηετλώλ θαη λνπθιετθώλ νμέσλ, εθηόμεπζε ηελ εμέιημε θαη 

θαζηέξσζή ηεο ζαλ έλα ηζρπξό εξγαιείν κειέηεο θαη έξεπλαο. [35] [36] 

ηε κνξηαθή δπλακηθή, νη εμηζώζεηο πνπ επηιύνληαη αθνινπζνύλ κηα επαλαιεπηηθή 

κέζνδν επίιπζεο εμηζώζεσλ θίλεζεο ηνπ Νεύησλα, εμάξηεζεο ρώξνπ–ρξόλνπ γηα έλα 

ζύζηεκα αιιειεπηδξώλησλ ζσκαηηδίσλ. ην ζύζηεκα απηό κπνξνύλ λα πξνζηεζνύλ 

θαη άιιεο παξάκεηξνη, όπσο είλαη ε ζηαζεξή ζεξκνθξαζία ή/θαη ε ζηαζεξή πίεζε. Οη 

εμηζώζεηο εκπινπηίδνληαη θαη κεηαιιάζζνληαη αλάινγα κε ηηο εθάζηνηε απαηηήζεηο 

θαη παξακέηξνπο πνπ ζέηνπκε ζην ζύζηεκα. [34] 

Έλαο ηππηθόο αιγόξηζκνο κνξηαθήο δπλακηθήο αθνινπζεί ηέζζεξα απιά βήκαηα πνπ 

ρσξίδνληαη ζε ππνθαηεγνξίεο. 

I. Δίζνδνο ησλ αξρηθώλ ζπλζεθώλ.  

1. Γπλακηθό αιιειεπίδξαζεο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ ζέζε ησλ αηόκσλ. 

2. Θέζεηο ησλ αηόκσλ ζην ζύζηεκα. 

3. Σαρύηεηεο ησλ αηόκσλ ζην ζύζηεκα.  
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II. Τπνινγηζκόο ησλ δπλάκεσλ. 

1. Τπνινγηζκόο ησλ δηαθνξεηηθώλ δπλάκεσλ πνπ έρνπκε αλαζέζεη ζηελ 

παξακεηξνπνίεζε. 

III. Δλεκέξσζε ησλ λέσλ δηακνξθώζεσλ ησλ αηόκσλ κε λέεο ζπληεηαγκέλεο. 

1. Αξηζκεηηθή επίιπζε ησλ εμηζώζεσλ ηνπ Νεύησλα.  

IV. Έμνδνο ησλ ηηκώλ. 

1. Θεξκνθξαζία 

2. Πίεζε 

3. Δλέξγεηα 

4. Σαρύηεηεο 

5. Καηαγξαθή ζέζεσλ θηι 

Η δηαδηθαζία απηή ηνπ αιγνξίζκνπ επαλαιακβάλεηαη όζεο θνξέο ρξεηάδεηαη ώζηε λα 

γίλεη ε ζπλνιηθή επίιπζε ηνπ ππό έξεπλα ζπζηήκαηνο. 

2.2.2 Εξιςώςεισ κύνηςησ του Νεύτωνα 

Ο δεύηεξνο λόκνο ηνπ Νεύησλα, ή αιιηώο ν ζεκειηώδεο λόκνο ηεο κεραληθήο, 

πεξηγξάθεη ηε ζπληζηακέλε ησλ δπλάκεσλ πνπ αζθνύληαη ζε έλα ζώκα θαη ηζνύηαη κε 

ηνλ ξπζκό κεηαβνιήο ηεο νξκήο ηνπ ζώκαηνο: 

𝛴𝐹𝑖 =  
dpi

dt
=

d

dt
 mivi  

                                                                                                                Δμίζσζε 18 

όπνπ ην p είλαη ε νξκή, F ε ζπλνιηθή ελέξγεηα, mi ε κάδα θαη vi  ην δπλακηθό. Όηαλ 

ε κάδα ηνπ ζώκαηνο είλαη ζηαζεξή, ηόηε ε εμίζσζε παίξλεη ηε κνξθή:  

𝛴𝐹𝑖 = 𝑚𝑎𝑖  

                                                                                                                Δμίζσζε 19 

Γειαδή ε δύλακε ηζνύηαη κε ην γηλόκελν ηεο κάδαο επί ηεο επηηάρπλζεο.  

Με κηα κηθξή παξαιιαγή ζηνλ ηύπν σο πξνο ηε ζέζε ησλ κνξίσλ αλά ρξνληθή ζηηγκή 

θαη σο πξνο ηε δπλακηθή ελέξγεηα, πξνθύπηεη ε ζρέζε: 

Fi =  mi

d2r i

dt2
=  −

dU

dr i
 

                                                                                                                Δμίζσζε 20 
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όπνπ ην r i  είλαη ην δηάλπζκα ζέζεο. 

ηόρνο ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο, ρξεζηκνπνηώληαο απηήλ ηελ παξαιιαγή ηνπ 

δεύηεξνπ λόκνπ ηνπ Νεύησλα, είλαη λα καο δώζεη ηηο εθάζηνηε ζέζεηο ησλ κνξίσλ 

επηιύνληαο σο πξνο ην δηάλπζκα ηεο ζέζεο θάζε ρξνληθή ζηηγκή. [34] 

Γηα λα ιπζνύλ νη εμηζώζεηο θίλεζεο, γίλεηαη ρξήζε ηνπ αιγνξίζκνπ Verlet κε ηνλ 

εμήο ηύπν: 

𝑟 𝑟 + 𝛿𝑡 = 2𝑟 𝑡 − 𝑟 𝑡 − 𝛿𝑡 + 𝑎 𝑡 𝛿𝑡2 

                                                                                                                       Δμίζσζε 21 

όπνπ r είλαη ε απόζηαζε, α ε επηηάρπλζε θαη δt ν ρξόλνο ηνπ θάζε βήκαηνο επίιπζεο. 

[37] 

2.2.3 Περιοδικϋσ ςυνθόκεσ 

ε κηα πξνζνκνίσζε κνξηαθήο δπλακηθήο κπνξεί λα πξνθιεζνύλ πξνβιήκαηα ζηνπο 

ππνινγηζκνύο δπλάκεσλ όηαλ έρνπκε ηνηρώκαηα γύξσ από ηελ πεξηνρή πνπ 

κειεηάκε. Μόξηα ίζσο αιιειεπηδξάζνπλ κε ηα ηνηρώκαηα δίλνληαο αλαθξηβή 

απνηειέζκαηα θαη όρη απηά πνπ πεξηκέλνπκε. Γηα λα μεπεξαζηνύλ απηά ηα 

πξνβιήκαηα αιιά θαη γηα λα κειεηήζνπκε πνιιέο θνξέο έλα θνκκάηη κηαο επηθάλεηαο 

ή ελόο ζπζηήκαηνο (θαη θαη’ επέθηαζε νιόθιεξν ην ζύζηεκα), έλαο εύθνινο ηξόπνο 

είλαη λα ρξεζηκνπνηήζνπκε πεξηνδηθέο ζπλζήθεο.  

Οη πεξηνδηθέο ζπλζήθεο κπνξνύλ λα πεξηγξαθνύλ σο έλα θειί ηξηώλ δηαζηάζεσλ 

κέζα ζην νπνίν νξίδνπκε ην ζύζηεκά καο. Δάλ θάπνην κόξην μεπεξάζεη ην ηνίρσκα, 

ηόηε ην είδσιό ηνπ εκθαλίδεηαη από ηελ άιιε πιεπξά ηνπ θνπηηνύ. ηόρνο καο είλαη 

ην ζύζηεκα λα έρεη ζηαζεξά ηνλ ίδην αξηζκό αηόκσλ θαζ’ όιε ηε δηάξθεηα ησλ 

ππνινγηζκώλ. Με απηόλ ηνλ ηξόπν κπνξνύκε λα ππνινγίζνπκε κεγάια ζπζηήκαηα 

κειεηώληαο έλα «θνκκάηη» ηνπ. Οη πεξηνδηθέο απηέο ζπλζήθεο δεκηνπξγνύλ θειηά κε 

ηξόπν ηέηνην ώζηε λα ππάξρνπλ είδσια ηνπ θειηνύ πνπ κειεηάκε ζε όιν ην 

θαξηεζηαλό επίπεδν. Έηζη, θαηαθέξλνπκε λα εθκεδελίζνπκε ηηο επηπηώζεηο ζηηο 

δπλάκεηο θαη ζηηο ηδηόηεηεο ιόγσ ησλ ηνηρσκάησλ. [35] [38] [39] 
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Δηθόλα 9: ρεκαηηθή πεξηγξαθή ηεο ιεηηνπξγίαο ησλ πεξηνδηθώλ ζπλζεθώλ (Πεγή: 

http://isaacs.sourceforge.net/phys/images/these-seb/pbc-seb.png). 

2.2.4 Ελαχιςτοπούηςη ενϋργειασ 

Η ειαρηζηνπνίεζε ηεο ελέξγεηαο απνηειεί έλα ζεκαληηθό θνκκάηη ηεο κνξηαθήο 

δπλακηθήο. ηόρνο ηεο είλαη ε εύξεζε ησλ ηνπηθώλ ελεξγεηαθώλ ειαρίζησλ, ώζηε ην 

ζύζηεκα λα βξίζθεηαη ζε ηζνξξνπία. Δίλαη έλα βήκα θαηά ην νπνίν ην κόξην επηιέγεη 

κηα πξνηηκεηέα δνκή κε βάζε ην ελεξγεηαθό ηνπ ειάρηζην. Ο αιγόξηζκνο πνπ 

ρξεζηκνπνηείηαη είλαη ε «nonlinear conjugate gradient method» θαη πεξηγξάθεηαη από 

ηνλ παξαθάησ αιγόξηζκν: [40] [41] [42] [43] [44] 

 Αξρηθά ππνινγίδεη ηελ πην «απόηνκε» θακπύιε κε ρξήζε ηνπ παξαθάησ ηύπνπ 

−∇𝑓 𝑥0  

                                                                                                                 Δμίζσζε 22 

 Τπνινγίδνπκε ην a(i) γηα ην νπνίν γίλεηαη ειαρηζηνπνίεζή ηνπ: 

𝑓 𝑥(𝑖) + 𝑎(𝑖)𝑑(𝑖)   

                                                                                                      Δμίζσζε 23 

 Δλεκεξώλνπκε ηηο θαηλνύξγηεο ζπληεηαγκέλεο κε ρξήζε ηνπ παξαθάησ ηύπνπ: 

𝑥 𝑖+1 =𝑥 𝑖 +𝑎(𝑖)𝑑(𝑖)     

                                                                                                                 Δμίζσζε 24 

 Κάλνπκε αληηθαηάζηαζε ζηελ εμίζσζε ηνπ Fletcher-Reeves: 

 ∇𝑓𝑖+1 
𝑇∇𝑓𝑖+1

 ∇𝑓𝑖 
𝑇∇𝑓𝑖

 

                                                                                                                 Δμίζσζε 25 
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 Οπόηε αληηθαζηζηνύκε ηηο παξαπάλσ ζρέζεηο θαη παίξλνπκε ηνλ παξαθάησ ηύπν: 

𝑑𝑖+1 = −∇𝑓𝑖+1 + 𝛽𝑖+1𝑑𝑖  

                                                                                                                 Δμίζσζε 26 

 Σέινο ζπλερίδνπκε κε επαλάιεςε από ην δεύηεξν βήκα. 

2.2.5 Μϋθοδοσ ολικόσ βελτιςτοπούηςησ με πολλαπλϋσ εκκινόςεισ  

Όηαλ ζε έλα ζύζηεκα πξνζπαζνύκε λα βξνύκε έλα εύξνο ηνπηθώλ ειαρίζησλ 

ρξεζηκνπνηνύκε δηάθνξεο ηερληθέο. Μία από απηέο είλαη ε νιηθή βειηηζηνπνίεζε κε 

πνιιαπιέο εθθηλήζεηο. ηελ πεηξακαηηθή πνξεία πνπ αθνινπζήζακε, 

ρξεζηκνπνηήζακε κηα παξαιιαγή απηήο ηεο κεζόδνπ. Έρνληαο κηα ηξνρηά 40.000 

ζεκείσλ, εξεπλήζακε ην θαζέλα από απηά σο πξνο ην ηνπηθό ηνπ ειάρηζην. Η 

κέζνδνο πνπ ρξεζηκνπνηήζακε κπνξεί λα πεξηγξαθεί από ηνλ παξαθάησ αιγόξηζκν.  

[45] [46] [47] [48] 

 

 

 

ρήκα 8: ρεκαηηθή απεηθόληζε ελόο αιγνξίζκνπ νιηθήο βειηηζηνπνίεζεο κε πνιιαπιέο εθθηλήζεηο. 

2.2.6 Δυναμικό Langevin 

Η δπλακηθή Langevin ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ ζεξκνζηάηεο γηα ην ζύζηεκα. Δπηηξέπεη 

λα έρνπκε ζηαζεξέο ζεξκνθξαζίεο εληόο ζπζηήκαηνο θαζ’ όιε ηε δηάξθεηα ηεο 

πξνζνκνίσζεο. Η ρξήζε ηεο βέβαηα έρεη θαη άιιεο ιεηηνπξγίεο, θαζώο αξρηθά 

ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηε καζεκαηηθή κνληεινπνίεζε ησλ δπλακηθώλ ελόο κνξηαθνύ 

ζπζηήκαηνο. Αλαπηύρζεθε από ηνλ Γάιιν θπζηθό Langevin κε ζθνπό ηε ρξήζε 

απινπνηεκέλσλ κνληέισλ ηα νπνία λα αληηπξνζσπεύνπλ βαζκνύο ειεπζεξίαο πνπ 

έρνπλ παξαιεηθζεί, κε ηε ρξήζε ζηνραζηηθώλ δηαθνξηθώλ εμηζώζεσλ.  [49] [50] [51] 

Ο ζεξκνζηάηεο ηνπ ζπζηήκαηνο ππνινγίδεη θαη θξαηά ζηαζεξή ηε ζεξκνθξαζία ηνπ 

ζπζηήκαηνο θάλνληαο ρξήζε ηνπ παξαθάησ ηύπνπ ηνπ Langevin: 

𝑀𝑖 =
𝑑𝑣𝑖
𝑑𝑡

= −𝛾𝑣𝑖 + 𝐹𝑖 + 𝐺𝑖(𝑇) 

                                                                                                                       Δμίζσζε 26 

Υπό μελζτη ςημεία Εφρεςη ελαχίςτου Τζλοσ υπό ζρευνα ςημείων; 

Όχι 

 

Ναι 

 

 

Επόμενο ςημείο 

Τζλοσ 
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όπνπ ην Fi είλαη ε ελδναηνκηθή δύλακε πνπ αζθείηαη ζην ζσκαηίδην, vi είλαη ε 

ελέξγεηα, M είλαη ε κάδα ηνπ ζσκαηηδίνπ, ην γ είλαη ην ημώδεο ηνπ ππνζεηηθνύ κέζνπ 

όπνπ ε ζεξκνθξαζία ηνπ κέζνπ είλαη T. Σέινο ηα ζσκαηίδηα ππόθεηληαη ζε γξήγνξεο 

κεηαβαιιόκελεο ηπραίεο δπλάκεηο G. 

2.3.1 Υπολογιςτικό πορεύα 

Η ππνινγηζηηθή πνξεία πνπ αθνινπζήζεθε κπνξεί λα ρσξηζηεί ζε έμη βήκαηα θαη δύν 

επηκέξνπο κέξε (ρήκα 9).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

ρήκα 9: ρεκαηηθή απεηθόληζε ηνπ αιγνξίζκνπ πνπ πεξηγξάθεη ηελ πεηξακαηηθή πνξεία. 

Μόξην 

Παξακεηξνπνίεζε κνξίνπ 

θαη επηθάλεηαο 
Παξακεηξνπνίεζε κνξίνπ 

ρσξίο επηθάλεηα 

Μνξηαθή Γπλακηθή Μνξηαθή Γπλακηθή 

Διαρηζηνπνίεζε θαη 

θαηαγξαθή ηεο ζπλνιηθήο 

ελέξγεηαο 

Διαρηζηνπνίεζε θαη 

θαηαγξαθή ηεο ελέξγεηαο 

ηνπ κνξίνπ ζηελ αέξηα 

κνξθή ηνπ 

Καηαγξαθή ηεο 

ελέξγεηαο ηνπ κνξίνπ κε 

απνπζία ηεο επηθάλεηαο 

Τπνινγηζκόο ησλ 

δίεδξσλ γσληώλ 

Τπνινγηζκόο ησλ 

δίεδξσλ γσληώλ 

Γηαγξαθή παξόκνησλ 

δνκώλ 

Γηαγξαθή παξόκνησλ 

δνκώλ 

Δμαγσγή απνηειεζκάησλ ζε 

θνηλό δηάγξακκα 

1
ν
 Βήκα 

2
ν
 Βήκα 

3
ν
 Βήκα 

4
ν
 Βήκα 

5
ν
 Βήκα 

6
ν
 Βήκα 
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ην πξώην βήκα γίλεηαη ε πξνεηνηκαζία ηνπ εθάζηνηε κνξίνπ θαη ηεο επηθάλεηαο 

(όπνπ έρεη ρξεζηκνπνηεζεί). ην δεύηεξν, παίξλεη κέξνο ε δηαδηθαζία ηεο κνξηαθήο 

δπλακηθήο. ην ηξίην γίλεηαη ειαρηζηνπνίεζε ζηα ζπζηήκαηα θαη ππνινγίδεηαη ε 

ελέξγεηα κνξίσλ θαη επηθαλεηώλ. ην ηέηαξην βήκα ππνινγίδνληαη νη δίεδξεο γσλίεο 

ησλ κνξίσλ. ην πέκπην γίλεηαη κηα αλαδήηεζε ησλ ίδησλ δνκώλ ησλ κνξίσλ θαη 

θαηαγξαθή κόλν ησλ δηαθνξεηηθώλ δνκώλ θαη, ηέινο, ζην έθην βήκα εμάγνπκε 

απνηειέζκαηα κε ηε κνξθή δηαγξακκάησλ. ηε ζπλέρεηα ζα αλαιύζνπκε ηηο ηερληθέο 

πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζε θάζε βήκα. 

ην πξώην βήκα, γίλεηαη ε πξνεηνηκαζία ηνπ κνξίνπ γηα λα αθνινπζήζεη ε κνξηαθή 

δπλακηθή. Απηό ζπληειείηαη κε ηε βνήζεηα ελόο πξνγξάκκαηνο πξνεηνηκαζίαο από ην 

παθέην AMBER TOOLS θαη νλνκάδεηαη TLEAP. Δηζάγνπκε ζην TLEAP ηα αξρεία 

πνπ αθνξνύλ ηελ πξνθαζνξηζκέλε δνκή θαη ζπληεηαγκέλεο ηνπ ζπζηήκαηνο θαη καο 

εμάγεη αξρεία πνπ αθνξνύλ ηελ ηνπνινγία ησλ κνξίσλ καδί κε ζπληεηαγκέλεο θαη 

δηάθνξεο άιιεο πιεξνθνξίεο. ην πξώην κέξνο εηζάγνπκε ην κόξην κε ηελ επηθάλεηα 

θαη θαζνξίδνπκε ην ύςνο ηνπ κνξίνπ από ηελ επηθάλεηα, έηζη ώζηε ηα αξρεία πνπ ζα 

εμάγεη λα αθνξνύλ ην ζύλνιν ηνπ ζπζηήκαηνο. ην δεύηεξν κέξνο εηζάγνπκε κόλν ην 

κόξην θαζώο ην κειεηνύκε ζε αέξηα κνξθή. [52] 

ην δεύηεξν βήκα θάλνπκε κνξηαθή δπλακηθή ζην ζύζηεκά καο. Καζνξίδνπκε ηε 

ζεξκνθξαζία πνπ έρνπκε επηιέμεη, πξνζζέηνπκε ηνλ ππνινγηζκό ησλ 

ειεθηξνζηαηηθώλ δπλάκεσλ θαη θάλνπκε νθηώ εθαηνκκύξηα βήκαηα. Η κνξηαθή 

δπλακηθή γίλεηαη κε ηε βνήζεηα ηνπ πξνγξάκκαηνο NAMD  

(Nanoscale Molecular Dynamics) θαη καο εμάγεη κηα ηξνρηά 40.000 βεκάησλ. Καη ζηα 

δύν κέξε ηνπ πεηξάκαηνο αθνινπζείηαη ε ίδηα δηαδηθαζία, κε ηε κνλαδηθή δηαθνξά 

όηη ζην πξώην κέξνο θξαηάκε ζηαζεξά ηα άηνκα ηεο επηθάλεηαο γηα λα κελ 

κεηαθηλνύληαη ελώ ζην δεύηεξν ιόγσ απνπζίαο επηθάλεηαο ην βήκα απηό 

παξαθάκπηεηαη. [53] 

ην ηξίην βήκα θάλνπκε ειαρηζηνπνίεζε, κε ηε βνήζεηα ηνπ NAMD, ζε θάζε βήκα 

πνπ έρνπκε πάξεη από ηελ ηξνρηά ηεο κνξηαθήο δπλακηθήο. ην πξώην κέξνο θάλνπκε 

ειαρηζηνπνίεζε (5.000 βήκαηα) πξώηα ζην ζύλνιν ηνπ ζπζηήκαηνο (κόξην κε 

επηθάλεηα) θαη θαηαγξάθνπκε ηελ ελέξγεηα. ηε ζπλέρεηα αθαηξνύκε ηελ επηθάλεηα 

θαη ππνινγίδνπκε κε ηε ρξήζε πάιη ηνπ NAMD (1
ν
 βήκα) ηελ ζηηγκηαία ελέξγεηα ηνπ 
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κνξίνπ. ην δεύηεξν κέξνο, θαζώο δελ έρνπκε επηθάλεηα, θάλνπκε ειαρηζηνπνίεζε 

(5.000 βήκαηα) θαη θαηαγξαθή ηεο ελέξγεηαο. [53] 

ην ηέηαξην βήκα, θαη ζηα δύν κέξε αθνινπζνύκε ηελ ίδηα ηαθηηθή. Με ηε βνήζεηα 

ηνπ PTRAJ, έλα πξόγξακκα πνπ εκπεξηέρεηαη ζην AMBER TOOLS, εηζάγνπκε ηηο 

ζπληεηαγκέλεο ησλ κνξίσλ κεηά από θάζε βήκα ειαρηζηνπνίεζεο, θαη ππνινγίδνπκε 

ηηο δίεδξεο γσλίεο. [52] 

ην πέκπην βήκα, όπσο θαη παξαπάλσ, αθνινπζνύκε ηελ ίδηα ηαθηηθή θαη γηα ηα δύν 

κέξε. Δηζάγνπκε έλα αξρείν πνπ εκπεξηέρεη όια ηα ζηνηρεία ζρεηηθά κε ελέξγεηεο θαη 

δνκέο, ζε έλα πξόγξακκα πνπ γξάςακε, κε ζθνπό λα ειέγμεη ηηο δηαθνξεηηθέο δνκέο 

θαη λα επηιέμεη λα θξαηήζεη ζαλ απνηέιεζκα κόλν απηέο πνπ είλαη μερσξηζηέο. 

Γειαδή, ζπγθξίλεη θάζε δνκή κε ηηο ππόινηπεο ώζηε λα πάξνπκε έλα αξρείν ην νπνίν 

λα πεξηέρεη κνλαδηθέο δνκέο θαη ηηο πιεξνθνξίεο γηα ηηο αληίζηνηρεο ελέξγεηεο.  

ην έθην θαη ηειεπηαίν βήκα ηνπ πεηξάκαηνο, ζπιιέγνπκε ηηο πιεξνθνξίεο θαη ηηο 

θαηαηάζζνπκε αλά κόξηα. Γειαδή, ζπιιέγνπκε ηηο πιεξνθνξίεο γηα θάζε κόξην 

μερσξηζηά γηα όιεο ηηο επηθάλεηεο πνπ ηνπνζεηήζεθαλ θαη ηελ αέξηα θάζε θαη 

κειεηνύκε ηε δνκή πνπ πξνθύπηεη από ηνλ ππνινγηζκό ησλ δίεδξσλ γσληώλ ζε έλα 

θνηλό δηάγξακκα γηα θάζε γσλία. Σν δηάγξακκα πξνθύπηεη από δηάθνξεο 

παξακέηξνπο πνπ έρνπκε νξίζεη. ηνλ νξηδόληην άμνλα νξίζακε ηηο γσλίεο ηεο 

εθάζηνηε δνκήο ζε κνίξεο από 0-360 (ζηηο αξλεηηθέο ηηκέο πξνζηέζεθαλ 360 κνίξεο) 

θαη ζηνλ θάζεην ε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο. Γηα λα ππνινγίζνπκε ηελ πηζαλόηεηα 

θαηαλνκήο, ρξεζηκνπνηήζεθε έλαο θώδηθαο (ζε γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ 

FORTRAN) ν νπνίνο έθαλε ηελ θαηαλνκή αλά 10 κνίξεο ώζηε λα πάξνπκε κηα πην 

νκαιή θακπύιε. Σα δηαγξάκκαηα δεκηνπξγήζεθαλ κε ρξήζε ηνπ GNUPLOT κε ίδηεο 

παξακέηξνπο ώζηε λα κπνξνύλ λα ζπγθξηζνύλ κεηαμύ ηνπο ηα επηκέξνπο 

δηαγξάκκαηα. Γεκηνπξγήζακε μερσξηζηά δηαγξάκκαηα γηα θάζε δίεδξε γσλία ηνπ 

κνξίνπ ζηηο δηαθνξεηηθέο επηθάλεηεο ρξεζηκνπνηώληαο πάληα σο ζεκείν αλαθνξάο 

ηελ θακπύιε πνπ πξνθύπηεη από ηελ αέξηα δηακόξθσζε. 

 

2.3.2 Επιφϊνεια γραφενύου 

Η πξώηε επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε ήηαλ απηή ηνπ γξαθελίνπ. Καηαζθεπάζακε κε ηε 

ρξήζε ηνπ VMD κηα κνλαηνκηθή επηθάλεηα γξαθελίνπ δηαζηάζεσλ 100nm×100nm 
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ζηε δηάηαμε Armchair. Σνπνζεηήζεθε θαη κειεηήζεθε ην PCBM ζε ζεξκνθξαζία 600 

Kelvin θαη ην 3HT4 ζε ζεξκνθξαζία 400 Kelvin. 

 

Δηθόλα 10: Απεηθόληζε PCBM θαη 3HT4 ζε επηθάλεηα γξαθελίνπ. 

 

2.3.3 Επιφϊνεια νανοςωλόνων 

Η δεύηεξε επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε απνηεινύληαλ από έμη κνλνύ ηνηρώκαηνο 

λαλνζσιήλεο άλζξαθα ίδηνπ κεγέζνπο θαη πξνζαλαηνιηζκέλνπο παξάιιεια κεηαμύ 

ηνπο. Καηαζθεπάζηεθαλ κε ρξήζε ηνπ VMD κε n=m=7 θαη κήθνο ηα 10 nm ζε 

κνξθή Armchair. Η απόζηαζε κεηαμύ ησλ λαλνζσιήλσλ ηεο επηθάλεηαο 

ππνινγίζηεθαλ κε ηε ηνπνζέηεζε δύν εμ απηώλ ζε έλα ζύλνιν δηαθνξεηηθώλ 

απνζηάζεσλ κεηαμύ ηνπο θαη ειαρηζηνπνίεζε ηεο ελέξγεηαο ηνπ ζπζηήκαηνο. Η 

απόζηαζε απηή ππνινγίζηεθε ζηα 12.7 Angstrom θαη κε βάζε απηή ηνπνζεηήζεθαλ 

παξάιιεια κεηαμύ ηνπο. Σν PCBM κειεηήζεθε ζηνπο 600 Kelvin θαη ην 3HT4 ζηνπο 

400 Kelvin. 

 

Δηθόλα 11: Απεηθόληζε α) PCBM θαη β) P3HT4 ζε επηθάλεηεο λαλνζσιήλσλ άλζξαθα κνλνύ 

ηνηρώκαηνο. 
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2.3.4 Επιφϊνεια νανοςωλόνα μικρόσ διαμϋτρου (1 nm) 

Η ηξίηε επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε είλαη ίδηα κε ηελ πξνεγνύκελε κε ηε κόλε 

δηαθνξά όηη ρξεζηκνπνηνύκε κόλν έλαλ λαλνζσιήλα άλζξαθα κνλνύ ηνηρώκαηνο θαη 

πάιη. Η θαηαζθεπή ηνπ έγηλε κε ην VMD. Σν PCBM κειεηήζεθε ζηνπο 400 Kelvin 

όπσο θαη ην 3HT4. 

 

Δηθόλα 12: Απεηθόληζε ηεο πξώηεο ηξνρηάο α) PCBM θαη β) 3HT4 ζε λαλνζσιήλα κνλνύ ηνηρώκαηνο 

θαη αθηίλαο 0.9nm ζηε ζεξκνθξαζία ησλ 400 Kelvin. 

 

2.3.5 Επιφϊνεια νανοςωλόνα μεγαλύτερησ διαμϋτρου (2 nm) 

Η ηειεπηαία επηθάλεηα πνπ εξεπλήζεθε απνηειείηαη από έλαλ κνλνύ ηνηρώκαηνο 

λαλνζσιήλα άλζξαθα κε δηάκεηξν θνληά ζηα 2 nm. Σν n θαη m είλαη 15 θαη ην κήθνο 

ηνπ θηάλεη ηα 10 nm. Η δνκή ηνπ είλαη Armchair θαη θαηαζθεπάζηεθε, όπσο θαη όιεο 

νη επηθάλεηεο, κε ην VMD. Σν PCBM θαη 3HT4 κειεηήζεθαλ ζηνπο 400 Kelvin. 

 

Δηθόλα 13: Απεηθόληζε ηεο πξώηεο ηξνρηάο α) PCBM θαη β) 3HT4 ζε λαλνζσιήλα κνλνύ ηνηρώκαηνο 

θαη αθηίλαο 2nm ζηε ζεξκνθξαζία ησλ 400 Kelvin πνπ πξνέθπςε ύζηεξα από πξνζνκνίσζε Μνξηαθήο 

Γπλακηθήο. 
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2.3.6 Αϋρια μορφό (gas phase) 

ην ηειεπηαίν πείξακα εξεπλήζακε ηα ηξία κόξηα ζηελ αέξηα ηνπο κνξθή, ρσξίο λα 

δέρνληαη θάπνηνο αιιειεπηδξάζεηο από επηθάλεηεο. Οη ζεξκνθξαζίεο πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ είλαη νη 600 Kelvin γηα ην PCBM θαη νη 400 Kelvin γηα ην 3HT4. 

 

Δηθόλα 14: Απεηθόληζε ηνπ α) PCBM θαη β) 3HT4 απνπζία επηθάλεηαο. 
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3 Αποτελϋςματα και ςχολιαςμόσ 

3.1 Αποηελέζμαηα ηηρ ζςνολικήρ ενέπγειαρ και ηηρ 

ενέπγειαρ πποζπόθηζηρ για ηο PCBM 

Γηα ην PCBM, κπνξείηε λα δείηε ζηελ εηθόλα 15 ηελ ελεξγεηαθά πξνηηκεηέα δνκή ηνπ 

κνξίνπ κε παξνπζία επηθάλεηαο. Γειαδή, ηελ δνκή κε ηελ κηθξόηεξε ελέξγεηα ζε όιν 

ην ζύζηεκα πνπ κειεηήζακε. 

 

Δηθόλα 15: Αλαπαξάζηαζε ηεο δνκήο ηνπ PCBM κε ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα ζπζηήκαηνο γηα α) 

επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, β) επηθάλεηα λαλνζσιήλα άλζξαθα αθηίλαο 1 nm, γ) επηθάλεηα 

λαλνζσιήλα άλζξαθα αθηίλαο 0.48 nm θαη δ) επηθάλεηα γξαθελίνπ. 

Παξαηεξώληαο ηελ παξαπάλσ εηθόλα, κπνξνύκε λα δνύκε όηη ε δνκή ηνπ κνξίνπ 

παξακέλεη ζρεδόλ ζηαζεξή ζε όιεο ηηο πεξηπηώζεηο, κε κηθξέο αιιαγέο ζε ζεκεία ηεο 

νπξάο ηνπ PCBM θαη ν δαθηύιηνο παίξλεη κηα θιίζε πεξίπνπ 45 κνηξώλ από ην 
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ππόζηξσκα. ηελ εηθόλα 16 κπνξείηε λα δείηε ηε δνκή ηνπ κνξίνπ ζηελ αέξηα θάζε, 

όπνπ θαη πάιη παξαηεξνύκε κηα παξόκνηα δνκή. 

 

Δηθόλα 16: Γνκή ηνπ PCBM κε ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα ζηελ αέξηα θάζε. 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, κπνξείηε λα δείηε ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα πνπ βξήθακε 

ζπλνιηθά ζην ζύζηεκα θαη πόζεο δηαθνξεηηθέο δνκέο κειεηήζακε γηα ην PCBM. 

Πίλαθαο 1: Η ειάρηζηε ελέξγεηα θαη ν αξηζκόο ησλ δηαθνξεηηθώλ δνκώλ πνπ παξαηεξήζεθε ζην κόξην 

ζηα δηαθνξεηηθά ζπζηήκαηα πνπ κειεηήζακε. 

PCBM ΔΝΔΡΓΔΙΑ (kcal/mol) ΓΙΑΦΟΡΔΣΙΚΔ ΓΟΜΔ 

Αέξηα θάζε 696.41 1.412 

Δπηθάλεηα λαλνζσιήλσλ 651.25 412 

Γξαθέλην 660.48 365 

Ναλνζσιήλαο 0.48 nm 672.55 170 

Ναλνζσιήλαο 1 nm 667.33 174 

 

ηελ εηθόλα 17α), κπνξείηε λα δείηε ηελ δηαζπνξά ηεο ελέξγεηαο από ηελ ηηκή ηεο 

ελεξγεηαθά ειάρηζηεο ηνπ ζπζηήκαηνο. Παξαηεξνύκε ηνλ λαλνζσιήλα άλζξαθα 

κηθξήο θαη κεγαιύηεξεο δηακέηξνπ λα έρεη ηελ κηθξόηεξε απνκάθξπλζε, ελώ ηελ 

κεγαιύηεξε ε αέξηα θάζε. ηελ εηθόλα 17 β), βιέπνπκε ηελ ελέξγεηα πξνζξόθεζεο, 

όπνπ ε επηθάλεηα ησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα έρεη ηε κεγαιύηεξε ηηκή θαη ε 

κηθξόηεξε λα αλήθεη ζηνλ λαλνζσιήλα άλζξαθα κηθξόηεξεο δηακέηξνπ. 

Η πξνζξόθεζε ηνπ γξαθελίνπ είλαη ζηα -38 kcal/mol, ηεο επηθάλεηαο λαλνζσιήλσλ 

άλζξαθα -45 kcal/mol, ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα κηθξνύ δηακέηξνπ ζηα -25 kcal/mol 

θαη ηέινο, ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα κεγαιύηεξεο δηακέηξνπ ζηα -30 kcal/mol. 
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Δηθόλα 17: Απεηθόληζε κέζσ δηαγξακκάησλ α) ηεο δηαζπνξάο ηεο ελέξγεηαο από ηελ ειάρηζηε 

ελέξγεηα θαη β) ηεο πξνζξόθεζεο ζε δηαθνξεηηθά ππνζηξώκαηα. Η θόθθηλε γξακκή απεηθνλίδεη ηελ 

αέξηα θάζε, ε κπιε ηελ επηθάλεηα γξαθελίνπ, ε καύξε ηελ επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ε 

πξάζηλε ππόζηξσκα λαλνζσιήλα άλζξαθα αθηίλαο 0.48 nm θαη ε θίηξηλε ππόζηξσκα λαλνζσιήλα 

άλζξαθα αθηίλαο 1 nm. 

3.2 Αποηελέζμαηα ηηρ ζςνολικήρ ενέπγειαρ και ηηρ 

ενέπγειαρ πποζπόθηζηρ για ηο 3HT4. 

 

ηε πεξίπησζε ηνπ 3HT4, κπνξείηε λα δείηε ζηελ εηθόλα 18 ηελ ελεξγεηαθά 

πξνηηκεηέα δνκή ηνπ κνξίνπ κε παξνπζία επηθάλεηαο. 

Παξαηεξώληαο ηελ παξαθάησ εηθόλα, κπνξνύκε λα δνύκε όηη ε δνκή ηνπ κνξίνπ 

παξακέλεη ζηαζεξή ζε όιεο ηηο πεξηπηώζεηο κε ηηο νπξέο ηνπ 3HT4 λα είλαη 

απισκέλεο ζηελ επηθάλεηα θαη ν θύξηνο θνξκόο λα παξακέλεη θαη απηόο απισκέλνο. 

ηελ εηθόλα 19 κπνξείηε λα δείηε ηε δνκή ηνπ κνξίνπ ζηελ αέξηα θάζε, όπνπ 

παξαηεξνύκε κηα ζρεηηθά δηαθνξεηηθή δνκή ηνπ κνξίνπ. Δλώ νη νπξέο ηνπ κνξίνπ 

πξνηηκνύλ ηελ απισκέλε κνξθή πνπ παξαηεξήζακε θαη παξαπάλσ, ν θύξηνο θνξκόο 

πξνηηκά κηα δνκή εληειώο δηαθνξεηηθή. 
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Δηθόλα 18: Αλαπαξάζηαζε ηεο δνκήο ηνπ 3HT4 κε ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα ζπζηήκαηνο γηα α) 

επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, β) επηθάλεηα λαλνζσιήλα άλζξαθα αθηίλαο 1 nm, γ) επηθάλεηα 

λαλνζσιήλα άλζξαθα αθηίλαο 0.48 nm θαη δ) επηθάλεηα γξαθελίνπ.  

 

Δηθόλα 19: Γνκή ηνπ P3HT4 κε ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα ζηελ αέξηα θάζε. 

ην παξαθάησ πίλαθα, κπνξείηε λα δείηε ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα πνπ βξήθακε 

ζπλνιηθά ζην ζύζηεκα θαη πόζεο δηαθνξεηηθέο δνκέο κειεηήζακε γηα ην 3HT4. 
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Πίλαθαο 2: Η ειάρηζηε ελέξγεηα θαη ν αξηζκόο ησλ δηαθνξεηηθώλ δνκώλ πνπ παξαηεξήζεθε ζην κόξην 

ζηα δηαθνξεηηθά ζπζηήκαηα πνπ κειεηήζακε. 

3HT4 ΔΝΔΡΓΔΙΑ (kcal/mol) ΓΙΑΦΟΡΔΣΙΚΔ ΓΟΜΔ 

Αέξηα θάζε -10.06 31372 

Δπηθάλεηα λαλνζσιήλσλ -56.54 13405 

Γξαθέλην -71.81 6742 

Ναλνζσιήλαο 0.48 nm -54.18 8098 

Ναλνζσιήλαο 1 nm -61.20 7399 

 

ηελ εηθόλα 20α), κπνξείηε λα δείηε ηελ δηαζπνξά ηεο ελέξγεηαο από ηελ ηηκή ηεο 

ελεξγεηαθά ειάρηζηεο ηνπ ζπζηήκαηνο. Παξαηεξνύκε ηξία ππνζηξώκαηα λα έρνπλ 

ηελ κηθξόηεξε απνκάθξπλζε (λαλνζσιήλαο άλζξαθα κηθξήο θαη κεγαιύηεξεο 

δηακέηξνπ θαη επηθάλεηα γξαθελίνπ),  ελώ ηελ κεγαιύηεξε ε αέξηα θάζε. ηελ εηθόλα 

20 β), βιέπνπκε ηελ ελέξγεηα πξνζξόθεζεο, όπνπ ε επηθάλεηα ησλ λαλνζσιήλσλ 

άλζξαθα θαη ηνπ γξαθελίνπ έρνπλ ηε κεγαιύηεξε ηηκή θαη ε κηθξόηεξε λα αλήθεη 

ζηνλ λαλνζσιήλα άλζξαθα κηθξόηεξεο δηακέηξνπ. 

 

 

Δηθόλα 20: Απεηθόληζε κέζσ δηαγξακκάησλ α) ηεο δηαζπνξάο ηεο ελέξγεηαο από ηελ ειάρηζηε 

ελέξγεηα θαη β) ηεο πξνζξόθεζεο ζε δηαθνξεηηθά ππνζηξώκαηα. Η θόθθηλε γξακκή απεηθνλίδεη ηελ 

αέξηα θάζε, ε κπιε ηελ επηθάλεηα γξαθελίνπ, ε καύξε ηελ επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ε 

πξάζηλε ππόζηξσκα λαλνζσιήλα άλζξαθα αθηίλαο 0.48 nm θαη ε θίηξηλε ππόζηξσκα λαλνζσιήλα 

άλζξαθα αθηίλαο 1 nm. 
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Η πξνζξόθεζε ηνπ γξαθελίνπ είλαη ζηα -70 kcal/mol, ηεο επηθάλεηαο λαλνζσιήλσλ 

άλζξαθα -65 kcal/mol, ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα κηθξνύ δηακέηξνπ ζηα -50 kcal/mol 

θαη ηέινο, ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα κεγαιύηεξεο δηακέηξνπ ζηα -57 kcal/mol. 

 

3.3 Αποηελέζμαηα και ζσολιαζμόρ για ηο PCBM. 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα πεξηγξάθνληαη νη επηθάλεηεο ζηηο νπνίεο κειεηήζεθε ην 

PCBM. 

Πίλαθαο 3: Δπηθάλεηεο ζηηο νπνίεο κειεηήζεθε ην κόξην PCBM. 

Μόπιο Δπιθάνειερ 

PCBM 

Απνπζία 

επηθάλεηαο 

(gas phase) 

Ναλνζσιήλεο 

άλζξαθα  
Γξαθέλην 

Ναλνζσιήλαο 

άλζξαθα 

δηακέηξνπ 

1nm 

Ναλνζσιήλαο 

άλζξαθα 

δηακέηξνπ 

2nm 

 

Γηα λα κειεηήζνπκε ηε δνκή ηνπ κνξίνπ, ρσξίζακε ζε έμη δίεδξεο γσλίεο ηελ νπξά 

ηνπ PCBM θαη ηνπο δώζακε μερσξηζηά νλόκαηα γηα ιόγνπο επθνιίαο . ηελ 

παξαθάησ εηθόλα γίλεηαη ε αληηζηνίρηζε ησλ νλνκάησλ πνπ νξίζακε ζηηο αληίζηνηρεο 

δίεδξεο γσλίεο. 
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Δηθόλα 21: ρεκαηηθή θαηεγνξηνπνίεζε ησλ νλνκάησλ πνπ νξίζακε ζηηο δίεδξεο γσλίεο  

ηεο νπξάο ηνπ PCBM. 

Οη πέληε πξώηεο γσλίεο ραξαθηεξίδνπλ ηε δνκή ηεο θύξηαο νπξάο, ελώ ε ηειεπηαία ηε 

δνκή ηνπ δαθηπιίνπ. Οη δηαθνξεηηθέο δνκέο ηνπ κνξίνπ ζα ζπγθξηζνύλ κε ζεκείν 

αλαθνξάο ηελ αέξηα θάζε ηνπ κνξίνπ. Γηα λα νινθιεξσζεί ν πιήξεο ραξαθηεξηζκόο 

ηεο δνκήο, ππνινγίζακε θαη ηηο απνζηάζεηο ησλ αηόκσλ ηνπ νμπγόλνπ από ηελ 

εθάζηνηε επηθάλεηα. 
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Δηθόλα 22: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η πξώηε επηθάλεηα πνπ κειεηήζακε είλαη ην κόξην ηνπ PCBM πάλσ ζε επηθάλεηα έμη 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα ηνπνζεηεκέλσλ παξάιιεια ν έλαο δίπια ζηνλ άιινλ.  

Γηα ηελ Φ1 γσλία ηνπ κνξίνπ, θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 22 α) ), 

παξαηεξνύκε κηα πηζαλόηεηα θαηαλνκήο πνπ μεθηλά ζηηο 120 θαη θηάλεη ζηηο 240 

κνίξεο. Σελ πηζαλόηεηα απηήλ αθνινπζεί ηόζν ε επηθάλεηα όζν θαη ε αέξηα κνξθή 

ηνπ κνξίνπ. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 22 β)), παξαηεξνύκε κηα νκνηόκνξθε 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο 180 κνίξεο θαη γηα ηηο δπν πεξηπηώζεηο ηνπ κνξίνπ.  

Γηα ηε Φ2 γσλία, ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό ( εηθόλα 22 γ)), δελ παξαηεξείηαη 

θάπνηα πξνηηκεηέα δνκή ηεο δίεδξεο γσλίαο, ελώ ζηνλ ζηαηηθό, (εηθόλα 22 δ)), 

ππάξρεη κηα ηάζε ηόζν ζηελ αέξηα όζν θαη ζηελ πεξίπησζε επηθάλεηαο, κηαο κηθξήο 

πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζηηο 100, 200 θαη 250 πεξίπνπ κνίξεο, ρσξίο όκσο 

ζεκαληηθέο δηαθνξέο. 

 Γηα ηελ Φ3 γσλία, θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 22 ε)), βιέπνπκε κηα 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηελ αέξηα θάζε θαη κε παξνπζία ησλ λαλνζσιήλσλ, κε 

πξνηηκεηέα δνκή ηηο 70, 180 θαη 300 κνίξεο. Δλδηαθέξνλ παξνπζηάδεηαη ζηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 22 ζη)), όπνπ βιέπνπκε κηα αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο 

ζηηο ίδηεο κνίξεο. Δπίζεο, ε παξνπζία ησλ λαλνζσιήλσλ επεξεάδεη αξθεηά ηελ 

πξνηηκεηέα δνκή, εκθαλίδνληαο κέγηζην ζηηο 180 κνίξεο κε κηα κηθξή δηαθνξά ζε 

ζρέζε κε ηελ αέξηα θάζε ζηηο 70 κνίξεο θαη πην ζεκαληηθέο απηέο ζηηο 180 θαη 300.  
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Δηθόλα 23: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η Φ4 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 23 α)), εκθαλίδεη παξόκνηα 

ζπκπεξηθνξά ζηελ αέξηα θαηάζηαζε ηνπ κνξίνπ αιιά θαη κε παξνπζία επηθάλεηαο. 

Οη πξνηηκεηέεο γσλίεο παξνπζηάδνληαη ζηηο 80, 180 θαη 300 κνίξεο κε πην ζεκαληηθή 

ηηο 180. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 23 β)), παξαηεξνύκε κηα παξόκνηα 

ζπκπεξηθνξά κε πξνηηκεηέεο δνκέο θνληά ζηηο 80, 180 θαη 280 κνίξεο. Απμεκέλε 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο παξνπζηάδεη ζηηο 280 κνίξεο όηαλ ππάξρεη επηθάλεηα 

λαλνζσιήλσλ ζε ζρέζε κε ηελ αέξηα θάζε ελώ νη άιιεο δύν θπκαίλνληαη ζηηα ίδηα 

επίπεδα.  

Όζσλ αθνξά ηελ Φ5 γσλία, ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 23 γ)), βιέπνπκε κηα 

νκνηόκνξθε θαηαλνκή γύξσ από ηηο 150 θαη 280 κνίξεο θαη ζηηο δπν πεξηπηώζεηο πνπ 

κειεηάκε. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 23 δ)), παξαηεξνύκε κηα κηθξή αύμεζε 

ηεο θαηαλνκήο ζηηο 150 θαη 270 πεξίπνπ κνίξεο, αθνινπζώληαο ηε πξνηηκεηέα δνκή 

ηεο αέξηαο θάζεο. 

Σέινο, ε Φ6 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 23 ε)), παξνπζηάδεη κηα 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο γύξσ από ηηο 60 κνίξεο ελώ ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 

23 ζη)), βιέπνπκε κηα πην ζπγθεληξσκέλε θαηαλνκή ζηηο ίδηεο κνίξεο θαη κηα κηθξή 

αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο κε παξνπζία επηθάλεηαο. 
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Δηθόλα 24: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα γξαθελίνπ, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η δεύηεξε επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε είλαη απηή ηνπ γξαθελίνπ όπνπ, όπσο θαη πξηλ, 

ηνπνζεηήζεθε ην κόξην ηνπ PCBM θαη κειεηήζεθε ζε ζρέζε κε ηελ αέξηα θάζε ηνπ 

ίδηνπ κνξίνπ.  

Παξαηεξώληαο ηε Φ1 γσλία ηνπ κνξίνπ ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 24 α)), 

βιέπνπκε κηα θνξπθή ηεο θακπύιεο ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο, γύξσ από ηηο 180 

κνίξεο, κε ηηο δπν πεξηπηώζεηο πνπ κειεηάκε λα ζπκβαδίδνπλ. ηνλ ζηαηηθό όκσο 

ππνινγηζκό (εηθόλα 24 β)), βιέπνπκε κηα πην ζπγθεληξσκέλε θαηαλνκή ζηηο 180 

κνίξεο. Δπίζεο, παξαηεξνύκε θαη κηα αύμεζε αξθεηά ζεκαληηθή ηεο πηζαλόηεηαο 

θαηαλνκήο ηεο γσλίαο όηαλ ππάξρεη επηθάλεηα θαη ηεο αέξηαο θάζεο.  

πλερίδνληαο κε ηε Φ2 γσλία, θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 24 γ)), 

βιέπνπκε πσο δελ ππάξρεη θάπνηα ζπγθεθξηκέλε πξνηηκεηέα δνκή ηεο γσλίαο πνπ 

κειεηάκε, νύηε ζηελ αέξηα θαηάζηαζε αιιά θαη νύηε κε ηελ αιιειεπίδξαζε ηεο 

επηθάλεηαο ηνπ γξαθελίνπ. Πξνρσξώληαο ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 24 δ)), 

βιέπνπκε κηα παξόκνηα ζπκπεξηθνξά κε πξηλ, κε ηε κόλε δηαθνξά ηε κηθξή αύμεζε 

ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζηηο 100 πεξίπνπ κνίξεο κε παξνπζία επηθάλεηαο. 

Η Φ3 γσλία, ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 24 ε)), παξνπζηάδεη ηξείο 

πξνηηκεηέεο δνκέο ζηηο 80, 180 θαη 290 κνίξεο, κε κεγαιύηεξε ζηηο 180. Η αέξηα 

θάζε θαη ε πεξίπησζε ηεο επηθάλεηαο ηνπ γξαθελίνπ, αθνινπζνύλ ην ίδην κνηίβν, 

εθηόο από ηηο 180 κνίξεο, όπνπ ε επηθάλεηα πξνθαιεί κηα κηθξή αύμεζε ηεο 

πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 24 ζη)), παξαηεξνύκε 

ηξείο θνξπθέο ζηηο 80, 180 θαη 290 κνίξεο αληίζηνηρα. Παξαηεξνύκε επίζεο κηθξέο 

δηαθνξέο όζνλ αθνξά ηελ παξνπζία ηεο επηθάλεηαο, όπνπ απμάλεηαη ε πηζαλόηεηα 

θαηαλνκήο θαη ζηηο ηξεηο θνξπθέο. 
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Δηθόλα 25: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα γξαθελίνπ, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Κνηηώληαο ηε Φ4 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 25α)), βιέπνπκε ηελ 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ησλ γσληώλ γύξσ από ηηο 80, 180 θαη 290 κνίξεο, κε 

ζεκαληηθή δηαθνξά απηή ησλ 180. Η αέξηα θάζε θαη ε επηθάλεηα αθνινπζνύλ ηηο 

ίδηεο δνκέο. Πξνρσξώληαο ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 25 β)), βιέπνπκε κηα 

αύμεζε ηεο θαηαλνκήο όηαλ ππάξρεη παξνπζία επηθάλεηαο, ζηηο 80 θαη 290 κνίξεο, 

ελώ ζηηο 180 κνίξεο βιέπνπκε κηα κηθξή αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ηεο 

αέξηαο θάζεο ηνπ κνξίνπ. 

Η Φ5 γσλία ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 25 γ)), εκθαλίδεη γύξσ από ηηο 150 θαη 

280 κνίξεο απμεκέλε θαηαλνκή θαη ζηηο δπν πεξηπηώζεηο πνπ κειεηνύκε. ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 25 δ)), βιέπνπκε παξόκνηα θαηαλνκή κε πξηλ, όκσο 

παξαηεξνύκε θαη κηα κηθξή αύμεζε ζηε πεξίπησζε ηνπ γξαθελίνπ. 

Σέινο, ε Φ6 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 25 ε)), παξνπζηάδεη 

θαηαλνκή γύξσ από ηηο 60 κνίξεο θαη γηα ηηο δπν πεξηπηώζεηο πνπ κειεηήζεθαλ. 

Παξαηεξώληαο όκσο  ην δηάγξακκα πνπ πξνθύπηεη από ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 25 ζη)), βιέπνπκε κηα πηζαλόηεηα θαηαλνκήο πνπ παξακέλεη ζηηο 60 κνίξεο, 

αιιά αξθεηά απμεκέλε ζε ζρέζε κε ην πξνεγνύκελν δηάγξακκα. Η αιιειεπίδξαζε 

ηεο επηθάλεηαο απμάλεη θαη ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζε έλα αξθεηά κεγάιν βαζκό 

ζε ζρέζε κε απηή  ηεο αέξηαο θάζεο. 
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Δηθόλα 26: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 0.48 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η ηξίηε επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε είλαη απηή ηνπ κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα  

άλζξαθα δηακέηξνπ 0.48 nm, όπνπ ηνπνζεηήζεθε ην κόξην ηνπ PCBM θαη 

κειεηήζεθε ζε ζρέζε κε ηελ αέξηα θάζε ηνπ ίδηνπ κνξίνπ. 

Ξεθηλώληαο κε ηε Φ1 γσλία ζην δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 26 α)), βιέπνπκε κηα 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο γύξσ από ηηο 180 κνίξεο θαη γηα ηελ αέξηα θάζε αιιά θαη γηα 

απηή ηνπ λαλνζσιήλα. Δπίζεο, παξαηεξείηαη θαη κηα αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο 

θαηαλνκήο ιόγσ ηεο παξνπζίαο ηνπ λαλνζσιήλα. πλερίδνληαο κε ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 26 β)), παξαηεξνύκε ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο λα 

επηθεληξώλεηαη ζηηο 180 κνίξεο θαη απμεκέλε ζεκαληηθά θαη ζηηο δπν πεξηπηώζεηο κε 

ζεκαληηθόηεξε απηή ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα. 

Έπεηηα, κειεηώληαο ηελ Φ2 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 26 γ)), δελ 

βιέπνπκε θάπνηα ζπγθεθξηκέλε επηζπκεηή γσλία θαη νη δπν πεξηπηώζεηο 

ζπκβαδίδνπλ κεηαμύ ηνπο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 26 δ)), παξαηεξνύκε 

ηελ ίδηα ζπκπεξηθνξά κε πξηλ, έρνληαο κηθξέο απμήζεηο ζε πηζαλόηεηεο θαηαλνκήο 

ζηηο 120 θαη 180 κνίξεο κε παξνπζία επηθάλεηαο. 

Γηα ηε Φ3 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 26 ε)), βιέπνπκε ηξείο θνξπθέο 

ζηηο 80, 180 θαη 290 κνίξεο κε κηθξή αύμεζε ηεο θαηαλνκήο κε παξνπζία επηθάλεηαο. 

Σν ίδην αθξηβώο κπνξνύκε λα παξαηεξήζνπκε θαη ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 

26 ζη)), όπνπ ζηηο 180 κνίξεο βιέπνπκε κηα αξθεηά κεγάιε αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο 

θαηαλνκήο. 
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Δηθόλα 27: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 0.48 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Γηα ηε Φ4 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 27 α)), ελδηαθέξνλ πξνθαιεί ε 

αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ιόγσ ηνπ λαλνζσιήλα γύξσ από ηηο 180 κνίξεο, 

ελώ αθνινπζεί ην ππόινηπν κνηίβν ηεο αέξηαο κνξθήο. ην ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 27 β)), βιέπνπκε ζεκαληηθέο απμήζεηο, πάιη ιόγσ αιιειεπηδξάζεσλ ηνπ 

λαλνζσιήλα, ζηηο 180 κνίξεο θαη κηθξόηεξεο γύξσ από 100 θαη 280 πεξίπνπ κνίξεο. 

Η Φ5 γσλία δελ απνηειεί εμαίξεζε θαη παξαηεξνύκε ζην δπλακηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 27 γ)), πάιη έλα παξόκνην κνηίβν θαη ζηηο δπν πεξηπηώζεηο πνπ κειεηήζακε 

κε απμεκέλεο θαηαλνκέο ζηελ πεξίπησζε ηνπ λαλνζσιήλα. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 27δ)), βιέπνπκε ηεξάζηηεο απμήζεηο ζηηο θαηαλνκέο ζηηο 150 θαη 290 κνίξεο 

εμαηηίαο θαη πάιη ηεο παξνπζίαο ηνπ λαλνζσιήλα. 

Σέινο, γηα ηε Φ6 γσλία παξαηεξνύκε κηα πην ήπηα ζπκπεξηθνξά θαηά ηνλ δπλακηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 27 ε)), κε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο γύξσ από ηηο 60 κνίξεο θαη 

ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 27ζη)), κηα πην ζπγθεληξσηηθή θαη απμεκέλε 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο πάιη ζηηο 60 κνίξεο. 
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Δηθόλα 28: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 1 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η ηέηαξηε θαη ηειεπηαία επηθάλεηα πνπ κειεηήζακε ην κόξην ηνπ PCBM, είλαη έλαο 

κνλόο λαλνζσιήλαο άλζξαθα κνλνύ πάιη ηνηρώκαηνο κε δηάκεηξν 1 nm. 

Σνπνζεηήζακε ην κόξην πάλσ από ηνλ λαλνζσιήλα θαη κειεηήζακε ηε δνκή ηνπ ζε 

ζρέζε κε ηε δνκή πνπ πξνθύπηεη από ηελ αέξηα θάζε. 

Μειεηώληαο ηε Φ1 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 28 α)), βιέπνπκε κηα 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο γύξσ από ηηο 180 κνίξεο θαη ζηελ αέξηα θάζε αιιά θαη κε ηελ 

παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα. πλερίδνληαο κε ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 28 β)), 

παξαηεξνύκε κηα ζπλνιηθή ζπγθεληξσηηθή πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο 180 κνίξεο 

θαη κηα αξθεηά κεγάιε αύμεζε ηεο ζηελ πεξίπησζε ηνπ λαλνζσιήλα. 

Γηα ηε γσλία Φ2 ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 28 γ)), δελ παξαηεξνύκε θάπνηα 

ζπγθεθξηκέλε δνκή ελώ ην κνηίβν είλαη ίδην θαη ζηηο δπν πεξηπηώζεηο. ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 28 δ)), βιέπνπκε πάιη πσο δελ εκθαλίδεηαη θάπνηα ζπγθεθξηκέλε 

επηζπκεηή δνκή ηεο γσλίαο κε εμαίξεζε κηα κηθξή θαηαλνκή ζηηο 180 κνίξεο. 

Πξνρσξώληαο ζηε γσλία Φ3 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 28 ε)), βιέπνπκε 

ηξείο επηζπκεηέο δνκέο ζηηο 80, 180 θαη 290 κνίξεο κε κηθξή αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο 

θαηαλνκήο ζηελ πεξίπησζε ηνπ λαλνζσιήλα. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 28 

ζη)), παξαηεξνύκε ηελ αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζηηο ίδηεο γσλίεο κε πξηλ 

θαη κηα κηθξή αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο θαη ζηηο ηξείο πεξηπηώζεηο κε 

παξνπζία λαλνζσιήλα κε ζεκαληηθόηεξε απηή ζηηο 180 κνίξεο. 
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Δηθόλα 29: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 1 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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πλερίδνληαο κε ηε Φ4 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 29 α)), 

παξαηεξνύκε ηξεηο απμεκέλεο πηζαλόηεηεο θαηαλνκήο γύξσ από ηηο 80, 180 θαη 290 

κνίξεο κε ζεκαληηθόηεξε απηή ζηηο 180. Δπίζεο, βιέπνπκε θαη κηα κηθξή αύμεζε ηεο 

πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ιόγσ ηνπ λαλνζσιήλα ζηηο 180 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 29 β)), βιέπνπκε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο ίδηεο κνίξεο θαη 

αληίζηνηρα απμεκέλε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ηνπ λαλνζσιήλα ζηηο 180 κνίξεο ζε 

ζρέζε κε ηελ αέξηα θάζε. 

Η Φ5 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 29 γ)), παξνπζηάδεη δπν θνξπθέο, ε 

κηα γύξσ από ηηο 140 κνίξεο θαη ε δεύηεξε γύξσ από ηηο 280 κνίξεο, παξνπζηάδνληαο 

ηαπηόρξνλα θαη απμεκέλε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ιόγσ ηεο παξνπζίαο ηνπ 

λαλνζσιήλα. πλερίδνληαο κε ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 29 δ)), παξαηεξνύκε 

πάιη ηηο ίδηεο θνξπθέο ζηηο ίδηεο κνίξεο κε πξηλ, αιιά κε ζεκαληηθέο απμεκέλεο 

πηζαλόηεηεο θαηαλνκέο θαη ζηηο δύν πεξηπηώζεηο. 

Σέινο, γηα ηε γσλία Φ6 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 29 ε)), βιέπνπκε κηα 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο γύξσ από ηηο 60 κνίξεο κε κηα κηθξή αύμεζε ζηε πεξίπησζε 

ηνπ λαλνζσιήλα. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 29 ζη)), παξαηεξνύκε κηα πην 

ζπγθεληξσηηθή πηζαλόηεηα θαηαλνκήο πάιη ζηηο 60 κνίξεο αιιά κε κεγάιε αύμεζε 

ζηελ πεξίπησζε ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα. 

πλνςίδνληαο ηα δηαγξάκκαηα ζε έλαλ πίλαθα (πίλαθαο 4), ζπγθξίλνπκε πην εύθνια 

ηα απνηειέζκαηα πνπ πξνθύπηνπλ από ηελ εθάζηνηε επηθάλεηα. 
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Πίλαθαο 4: πγθεληξσηηθόο πίλαθαο ησλ έμη γσληώλ ηνπ PCBM ζε όιεο ηηο πεξηπηώζεηο πνπ 

κειεηήζακε. Οη γσλίεο είλαη κεηξεκέλεο ζε κνίξεο. 

Δπηθάλεηα  Φ1  Φ2 Φ3 Φ4 Φ5 Φ6 

Gas Phase Γπλακηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

280 

60 

ηαηηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

280 

60 

Cnt Γπλακηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

280 

60 

ηαηηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

280 

60 

Γξαθέλην Γπλακηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

280 

60 

ηαηηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

280 

60 

Swcnt 1 

nm 

Γπλακηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

290 

60 

ηαηηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

290 

60 

Swcnt 2 

nm 

Γπλακηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

150, 

280 

60 

ηαηηθό 180 60-300 80, 180, 

290 

80, 180, 

290 

140, 

280 

60 
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3.4 Απόζηαζη ηων δύο οξςγόνων ηος PCBM από ηην 

επιθάνεια 

Γηα λα κειεηήζνπκε ηελ απόζηαζε ησλ νμπγόλσλ ηεο νπξάο ηνπ PCBM, γηα ιόγνπο 

επθνιίαο  ηα νλνκάζακε Ο1 θαη Ο2, όπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθόλα παξαθάησ.  

 

Δηθόλα 30: ρεκαηηθή απεηθόληζε ησλ νλνκάησλ πνπ νξίζακε ζηα δπν νμπγόλα ηεο νπξάο ηνπ κνξίνπ. 

 Γηα λα ππνινγίζνπκε ηηο απνζηάζεηο από ηηο επηθάλεηεο, ρξεζηκνπνηήζακε ηηο 

ζπληεηαγκέλεο ησλ κνξίσλ πξηλ θαη κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε, κειεηώληαο μερσξηζηά 

ην θάζε ζηηγκηόηππν.  

Γηα ηελ επηθάλεηα ηνπ γξαθελίνπ, πήξακε ζαλ ζεκείν αλαθνξάο ηελ επηθάλεηα, ελώ 

γηα ηελ επηθάλεηα ησλ κνλώλ ηνηρσκάησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ην κέγηζην ζεκείν 

όπνπ ηειεηώλεη ην ηειεπηαίν άηνκν ηνπ ζσιήλα ζηελ θαηαθόξπθε δηεύζπλζε. Σέινο, 

γηα ηνπο δπν λαλνζσιήλεο άλζξαθα πνπ κειεηήζακε μερσξηζηά, πήξακε ζαλ ζεκείν 

αλαθνξάο ην θέληξν ηνπ θπιίλδξνπ θαη αθαηξέζακε ζε θάζε πεξίπησζε ηελ αθηίλα 

ηνπο. 

Η πξώηε επηθάλεηα πνπ ζα κειεηήζνπκε είλαη απηή ησλ κνλώλ ηνηρσκάησλ 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα θαη παξαθάησ παξνπζηάδνληαη ηα δηαγξάκκαηα απόζηαζεο 

ζε ζπλάξηεζε κε ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο. 
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Δηθόλα 31: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ νμπγόλσλ  

γηα α) θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηα νμπγόλα Ο1 θαη Ο2 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ).  

Παξαηεξώληαο ην άηνκν Ο1 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 31 α)), βιέπνπκε 

δύν θνξπθέο ζηα 3 θαη 5,5 πεξίπνπ Angstrom (Å).  Καηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 31 β)), βιέπνπκε κηα ζεκαληηθή δηαθνξά, θαζώο νη πηζαλόηεηεο απμάλνληαη 

λα βξεζεί ην άηνκν ιίγν πάλσ θαη ιίγν θάησ από ην κεδέλ (θάησ από ην κεδέλ 

ζεκαίλεη όηη ην άηνκν έρεη εηζρσξήζεη αλάκεζα ζηνπο λαλνζσιήλεο άλζξαθα κε 

απνηέιεζκα ε ηηκή ηεο απόζηαζεο λα είλαη αξλεηηθή) θαη ιίγν θάησ από ηα 2 Å. 

Καηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό ηνπ Ο2 (εηθόλα 31 γ)), παξαηεξνύκε κηα απμεκέλε 

πηζαλόηεηα λα βξεζεί ην άηνκν ζηα 3,5 Å πεξίπνπ από ηελ επηθάλεηα. Όπσο θαη 

πξνεγνπκέλσο, θαηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό βιέπνπκε ηε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο 

πάιη θνληά ζην 0 θαη ιίγν πάλσ από ην 1 Å. 
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Δηθόλα 32: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ νμπγόλσλ  

γηα α) θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηα νμπγόλα Ο1 θαη Ο2 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ).  

Η επόκελε επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε είλαη απηή ησλ κνλώλ ηνηρσκάησλ 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα. 

Βιέπνληαο ην άηνκν Ο1 θαηά ην δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 32 α)), βιέπνπκε δύν 

θνξπθέο ζηα 3 θαη 5,5 πεξίπνπ Angstrom (Å).  Καηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 

32 β)), παξαηεξνύκε δηαθνξεηηθή ζπκπεξηθνξά. Οη πηζαλόηεηεο απμάλνληαη λα 

βξεζεί ην νμπγόλν ζηα 3,2 Å, 3,8 Å θαη 5,5 Å. 

Καηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό ηνπ Ο2 (εηθόλα 32 γ)), παξαηεξνύκε κηα απμεκέλε 

πηζαλόηεηα λα βξεζεί ην άηνκν ζηα 3,5 Å πεξίπνπ από ηελ επηθάλεηα. ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό βιέπνπκε ηε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο πάιη ζηα 3,5 Å. 
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Δηθόλα 33: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ νμπγόλσλ  

γηα α) θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηα νμπγόλα Ο1 θαη Ο2 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ).  

Η ηξίηε επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε είλαη έλαο κνλόο λαλνζσιήλαο άλζξαθα κνλνύ 

ηνηρώκαηνο θαη αθηίλαο 0.48 nm. 

Μειεηώληαο ην νμπγόλν Ο1 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 33 α)), βιέπνπκε 

δύν θνξπθέο ζηα 3,5 θαη 5,5 Å. Μεηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 33 β)), 

παξαηεξνύκε θνξπθέο ζηα ίδηα ζεκεία κε πξηλ, δειαδή ζηηο 3,5 θαη 5,5 Å. 

Πξνρσξώληαο ζην δεύηεξν νμπγόλν Ο2, θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 33 

γ)) βιέπνπκε ηελ απόζηαζε ηνπ αηόκνπ ζηα 3,5 Å, ελώ κεηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 33 δ)) βιέπνπκε ηε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο πάιη λα θπκαίλεηαη γύξσ από ηα 

3,2 πεξίπνπ Å. 
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Δηθόλα 34: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ νμπγόλσλ  

γηα α) θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ PCBM γηα ηα νμπγόλα Ο1 θαη Ο2 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ).  

Η ηειεπηαία επηθάλεηα πνπ κειεηήζεθε είλαη έλαο κνλόο λαλνζσιήλαο άλζξαθα 

κνλνύ ηνηρώκαηνο θαη αθηίλαο 1 nm. 

Μειεηώληαο ην άηνκν Ο1 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 34 α)), βιέπνπκε 

θνξπθέο ζηα 3,3 θαη 5,5 Å. Μεηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 34 β)), 

παξαηεξνύκε θνξπθέο ζηηο 3,8 θαη 5,5 Å. 

πλερίδνληαο κε ην νμπγόλν Ο2 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 34 γ)), 

παξαηεξνύκε ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο απμεκέλε ζηα 3,5 Å. ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό δελ βιέπνπκε θάπνηα δηαθνξά κε πξηλ θαη ε θνξπθή εκθαλίδεηαη πάιη 

ζηα 3,5 Å. 

πλνςίδνληαο ηα απνηειέζκαηα ησλ δηαγξακκάησλ απόζηαζεο, πξνθύπηεη ν 

παξαθάησ πίλαθαο (πίλαθαο 5). 
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Πίλαθαο 5: πγθεληξσηηθόο πίλαθαο ησλ απνζηάζεσλ ησλ νμπγόλσλ ηνπ PCBM, από ηελ εθάζηνηε 

επηθάλεηα. Η απόζηαζε είλαη κεηξεκέλε ζε Å. 

Δπηθάλεηα  Ο1 Ο2 

Cnt Γπλακηθό 3, 5.5 3.5 

ηαηηθό 0, 2 0, 1 

Γξαθέλην Γπλακηθό 3, 5.5 3.5 

ηαηηθό 3.2, 3.8, 5.5 3.5 

Swcnt 1 

nm 

Γπλακηθό 3.5, 5.5 3.5 

ηαηηθό 3.5, 5.5 3.2 

Swcnt 2 

nm 

Γπλακηθό 3.3, 5.5 3.5 

ηαηηθό 3.8, 5.5 3.5 
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3.5 Αποηελέζμαηα και ζσολιαζμόρ για ηο 3HT4. 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα πεξηγξάθνληαη νη επηθάλεηεο ζηηο νπνίεο κειεηήζεθε ην 

P3HT4. 

Πίλαθαο 6: Δπηθάλεηεο ζηηο νπνίεο κειεηήζεθε ην κόξην PCBM. 

Μόπιο Δπιθάνειερ 

3HT4 

Απνπζία 

επηθάλεηαο 

(gas phase) 

Ναλνζσιήλεο 

άλζξαθα  
Γξαθέλην 

Ναλνζσιήλαο 

άλζξαθα 

δηακέηξνπ 

1nm 

Ναλνζσιήλαο 

άλζξαθα 

δηακέηξνπ 

2nm 

 

Γηα λα κειεηήζνπκε ηε δνκή ηνπ κνξίνπ, ρσξίζακε ζε νθηώ δίεδξεο γσλίεο ην 3HT4 

θαη ηνπο δώζακε μερσξηζηά νλόκαηα γηα ιόγνπο επθνιίαο. ηελ παξαθάησ εηθόλα 

γίλεηαη ε αληηζηνίρηζε ησλ νλνκάησλ πνπ νξίζακε ζηηο αληίζηνηρεο δίεδξεο γσλίεο. 

 

Δηθόλα 35: ρεκαηηθή θαηεγνξηνπνίεζε ησλ νλνκάησλ πνπ νξίζακε ζηηο δίεδξεο γσλίεο ηνπ 3HT4. 
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Οη ηξείο πξώηεο γσλίεο ραξαθηεξίδνπλ ηελ θύξηα δνκή ηνπ κνξίνπ ελώ νη ππόινηπεο 5 

ηηο νπξέο. Οη δηαθνξεηηθέο δνκέο ηνπ κνξίνπ ζα ζπγθξηζνύλ κε ζεκείν αλαθνξάο ηελ 

αέξηα θάζε ηνπ κνξίνπ. Γηα λα νινθιεξσζεί ν πιήξεο ραξαθηεξηζκόο ηεο δνκήο, 

ππνινγίζακε θαη ηηο απνζηάζεηο ησλ αηόκσλ ηνπ ζείνπ από ηελ εθάζηνηε επηθάλεηα. 
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Δηθόλα 36: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η πξώηε επηθάλεηα πνπ κειεηήζακε είλαη ην κόξην ηνπ 3HT4 πάλσ ζε επηθάλεηα έμη 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα ηνπνζεηεκέλνη παξάιιεια ν έλαο δίπια ζηνλ άιινλ.  

Η Φ1 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 36 α)), παξνπζηάδεη ζηελ αέξηα 

θάζε, δηάθνξεο πηζαλόηεηεο θαηαλνκήο κε ζεκαληηθόηεξεο θνληά ζηηο 40 θαη 320 

κνίξεο. Με παξνπζία επηθάλεηαο ε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο βξίζθεηαη ζηηο 20 θαη 210 

κνίξεο. Ύζηεξα, ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 36 β)), βιέπνπκε κηα ζεκαληηθή 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ηεο γσλίαο ζηηο 180 κνίξεο κε παξνπζία επηθάλεηαο, ελώ ε 

αέξηα θάζε αθνινπζεί κνηίβν παξόκνην κε πξηλ. 

Γηα ηε γσλία Φ2 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 36 γ)), παξαηεξνύκε πσο ε 

αέξηα θάζε δελ καο δίλεη θάπνηα ζεκαληηθή πηζαλόηεηα θαηαλνκήο, ελώ ε επηθάλεηα 

θπκαίλεηαη γύξσ ζηηο 350 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 36 δ)), 

παξαηεξνύκε πάιη πσο ε αέξηα κνξθή δελ καο δίλεη ζπγθεθξηκέλεο πηζαλόηεηεο 

θαηαλνκήο, ελώ ε επηθάλεηα θηλείηαη ζηηο 180 κνίξεο. 

Η γσλία Φ3 ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 36 ε)), γηα ηελ αέξηα θάζε, δελ καο 

δίλεη θάπνηα ζπγθεθξηκέλε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο εθηόο από κία θνξπθή ζηηο 40 

κνίξεο, ελώ ε επηθάλεηα θπκαίλεηαη γύξσ ζηηο 240 θαη 340 κνίξεο. Καηά ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 36 ζη)), βιέπνπκε κηα πςειή πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ηεο αέξηαο 

θάζεο ζηηο 40 κνίξεο, ελώ ε επηθάλεηα επηθεληξώλεηαη ζηηο 180 κνίξεο. 
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Δηθόλα 37: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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πλερίδνπκε κε ηε γσλία Φ4 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 37 α)), 

παξαηεξνύκε δύν πηζαλέο θαηαλνκέο ζηελ αέξηα θάζε θαη ζηελ επηθάλεηα γύξσ από 

ηηο 100 θαη 260 κνίξεο κε ειάρηζηα κεγαιύηεξε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ηεο 

επηθάλεηαο ζηα ίδηα ζεκεία. Ύζηεξα από ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 37 β)), 

βιέπνπκε πσο ε αέξηα θάζε αθνινπζεί ηελ ίδηα πηζαλόηεηα θαηαλνκήο κε πξηλ, ελώ 

ε επηθάλεηα επηθεληξώλεηαη πξσηίζησο ζηηο 180 κνίξεο.  

Η γσλία Φ5 θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 37 γ)), καο παξνπζηάδεη ηξείο 

πηζαλέο θαηαλνκέο επηθάλεηαο θαη αέξηαο θάζεο γύξσ από ηηο 70, 180 θαη 300 κνίξεο 

κε ηελ αέξηα θάζε λα επηθξαηεί ζηελ πξώηε θαη ηειεπηαία πεξίπησζε ελώ ζηελ άιιε 

ε επηθάλεηα. Καηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 37 δ)), παξαηεξνύκε ηελ αέξηα 

θάζε λα αθνινπζεί ην ίδην κνηίβν κε πξηλ, ελώ ε επηθάλεηα λα πξνηηκά κηα δνκή ζηηο 

180 κνίξεο. 

Βιέπνληαο ηε γσλία Φ6 ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 37 ε)), βιέπνπκε ηξείο 

πηζαλέο θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 70, 180 θαη 300 κνίξεο, ηόζν γηα ηελ αέξηα θάζε, 

όζν γηα ηελ επηθάλεηα ησλ λαλνζσιήλσλ κε κηα κηθξή αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο 

θαηαλνκήο ησλ λαλνζσιήλσλ ζηηο 180 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 37 

ζη)), παξαηεξνύκε ηελ αέξηα θάζε λα αθνινπζεί ηηο ίδηεο πξνηηκεηέεο δνκέο κε πξηλ 

αιιά κε κηα ζεκαληηθή αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζηηο 180 κνίξεο, ελώ 

αληίζηνηρα ε επηθάλεηα αθνινπζεί κηα πην ηπραία δνκή κε ζεκαληηθή πηζαλόηεηα 

θαηαλνκήο ζηηο 180 κνίξεο θαη απηή. 
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Δηθόλα 38: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α) 

θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ7 θαη Φ8 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο γηα κεηά 

ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε επηθάλεηα 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 

 

Γηα ηε Φ7 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 38 α)), παξαηεξνύκε ηξεηο 

πξνηηκεηέεο δνκέο γύξσ από ηηο 70, 180 θαη 300 κνίξεο κε ζεκαληηθόηεξε ζηηο 180, 

όπνπ παξαηεξείηαη κηα κηθξή αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ιόγσ 

αιιειεπηδξάζεσλ ηεο επηθάλεηαο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 38 β)), βιέπνπκε 

ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο ίδηεο γσλίεο κε απμεκέλε θαηά πνιύ απηή ζηηο 180 

κνίξεο ζηελ αέξηα θάζε ηνπ κνξίνπ. 

Σέινο, γηα ηελ Φ8 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 38 γ)), παξαηεξνύκε 

όπσο θαη ζηελ Φ7, ηξεηο πηζαλέο θαηαλνκέο ζηηο 70, 180 θαη 300 κνίξεο κε 

κεγαιύηεξε ζηηο 180, ελώ θαηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 38 δ)), ε πηζαλόηεηα 

θαηαλνκήο αθνινπζεί ηηο ίδηεο γσλίεο κε πξηλ κε ζεκαληηθή αύμεζε θαη πάιη ηεο 

αέξηαο κνξθήο ζηηο 180 κνίξεο. 
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Δηθόλα 39: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα γξαθελίνπ, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η δεύηεξε επηθάλεηα πνπ κειεηήζακε είλαη απηή ηνπ γξαθελίνπ. 

Γηα ηε Φ1 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 39 α)), παξαηεξνύκε πσο 

ζηελ αέξηα κνξθή ε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ησλ γσληώλ θπκαίλεηαη πξηλ θαη κεηά ηηο 

180 κνίξεο ελώ ε επηθάλεηα ηνπ γξαθελίνπ αιιειεπηδξά δίλνληαο επηζπκεηέο δνκέο 

γύξσ από ηηο 210 κνίξεο. Καηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 39 β)), βιέπνπκε 

ηέζζεξηο πηζαλέο θαηαλνκέο ζηελ αέξηα θάζε ζηηο 40, 130, 240 θαη 330 κνίξεο. Με 

παξνπζία ηεο επηθάλεηαο βιέπνπκε κηα πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο 180 κνίξεο. 

Γηα ηε Φ2 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 39 γ)), βιέπνπκε ζηηο δύν 

πεξηπηώζεηο πνπ κειεηάκε εληειώο δηαθνξεηηθέο πηζαλέο θαηαλνκέο όπσο θαη κε ηελ 

πξνεγνύκελε γσλία. Η αέξηα θάζε επηθεληξώλεηαη πξηλ θαη κεηά ηηο 180 κνίξεο ελώ 

ε παξνπζία επηθάλεηαο δίλεη κηα πηζαλή θαηαλνκή γύξσ από ηηο 160 κνίξεο. Καηά ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 39 δ)), παξαηεξνύκε πάιη ηελ αέξηα θάζε λα 

επηθεληξώλεηαη πξηλ θαη κεηά ηηο 180 κνίξεο, ελώ ε παξνπζία επηθάλεηαο καο δίλεη 

επηζπκεηέο δνκέο γύξσ από ηηο 180 κνίξεο. 

πλερίδνληαο ζηε Φ3 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 39 ε)), παξαηεξνύκε 

κηα πην ζπγθεληξσκέλε πηζαλή θαηαλνκή ηεο αέξηαο θάζεο θνληά ζηηο 40 κνίξεο, ελώ 

κε ηε παξνπζία επηθάλεηαο ε επηζπκεηή δνκή θηλείηαη γύξσ από ηηο 30 θαη 210 

κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 39 ζη)), βιέπνπκε κηα αύμεζε ηεο 

θαηαλνκήο ηεο αέξηαο θάζεο ζηηο 40 κνίξεο, ελώ κε ηε παξνπζία ηεο επηθάλεηαο 

γξαθελίνπ ε πηζαλή θαηαλνκή επηθεληξώλεηαη ζηηο 180 κνίξεο. 
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Δηθόλα 40: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα γξαθελίνπ, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Πξνρσξώληαο ζηε Φ4 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 40 α)), 

βιέπνπκε δύν πηζαλέο θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 100 θαη 270 κνίξεο. ηελ πεξίπησζε 

ηνπ γξαθελίνπ, ε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο 270 κνίξεο είλαη ιίγν κεγαιύηεξε ζε 

ζρέζε κε απηή ηεο αέξηαο θάζεο. πλερίδνληαο κε ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 

40 β)), παξαηεξνύκε κηα αιιαγή ζηε πηζαλή θαηαλνκή όηαλ ππάξρεη επηθάλεηα ζηηο 

180 κνίξεο, ελώ ε αέξηα θάζε αθνινπζεί ηηο ίδηεο κνίξεο κε πξηλ. 

Η Φ5 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 40 γ)), παξνπζηάδεη ηξείο επηζπκεηέο 

δνκέο ζηηο 60, 180 θαη 300 κνίξεο κε ζεκαληηθόηεξε ηε ζηηο 180. εκαληηθή πηζαλή 

θαηαλνκή παξνπζηάδεη επίζεο ε παξνπζία ηνπ γξαθελίνπ γύξσ από ηηο 180 κνίξεο. 

πλερίδνληαο ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 40 δ)), παξαηεξνύκε θαη πάιη ηηο 

ίδηεο πηζαλέο θαηαλνκέο, κε ηελ παξνπζία ηνπ γξαθελίνπ λα παξνπζηάδεη ζεκαληηθή 

αύμεζε ζηηο 180 κνίξεο. 

ηε ζπλέρεηα παξαηεξνύκε ηελ Φ6 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 40 ε)), 

όπνπ ππάξρνπλ ηξεηο πηζαλέο θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 80,180 θαη 300 κνίξεο. ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 40 ζη)), βιέπνπκε ηηο ίδηεο θαηαλνκέο κε κηα ζεκαληηθή 

αύμεζε ζηηο 180 κνίξεο. 
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Δηθόλα 41: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α) 

θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ7 θαη Φ8 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο γηα κεηά 

ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε επηθάλεηα 

γξαθελίνπ, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 

πλερίδνληαο κε ηε Φ7 γσλία, θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 41 α)), 

βιέπνπκε ηξεηο πηζαλέο δνκέο γύξσ από ηηο 80, 180 θαη 300 κνίξεο κε ζεκαληηθόηεξε 

ζηηο 180. Δπίζεο, βιέπνπκε θαη κηα απμεκέλε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζε απηέο ηηο 

κνίξεο όηαλ ππάξρεη ε παξνπζία ηεο επηθάλεηαο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 41 

β)), παξαηεξνύκε ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο λα παξακέλεη ζηηο ίδηεο κνίξεο κε 

ζεκαληηθή αύμεζε ζηηο 180 κνίξεο. 

Η ηειεπηαία γσλία πνπ κειεηήζακε είλαη ε Φ8 πνπ παξνπζηάδεη ζηνλ δπλακηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 41 γ)) ηξεηο επηζπκεηέο δνκέο γύξσ από ηηο 80, 180 θαη 300 

κνίξεο κε ζεκαληηθόηεξε ζηηο 180. Σέινο, ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 41 δ)), 

βιέπνπκε ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο ίδηεο γσλίεο κε πξηλ, έρνληαο όκσο κηα 

ζεκαληηθή αύμεζε ζηηο 180 κνίξεο.  
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Δηθόλα 42: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 0.48 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η επόκελε επηθάλεηα πνπ κειεηήζακε είλαη έλαο λαλνζσιήλαο άλζξαθα κνλνύ 

ηνηρώκαηνο θαη δηακέηξνπ 0.48 nm. 

Η Φ1 γσλία παξνπζηάδεη θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 42 α)) πηζαλέο 

θαηαλνκέο πξηλ θαη κεηά ηηο 180 κνίξεο ζηελ αέξηα θάζε, ελώ κε ηελ παξνπζία ηνπ 

λαλνζσιήλα επηθεληξώλεηαη γύξσ από ηηο 210 θαη 330 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 42 β)), βιέπνπκε ηηο ίδηεο πηζαλέο θαηαλνκέο γηα ηελ αέξηα θάζε, 

ελώ ε παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα επηθεληξώλεη ηελ πηζαλή δνκή ζηηο 180 κνίξεο. 

Γηα ηε Φ2 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 42 γ)), βιέπνπκε πηζαλέο 

δνκέο ηεο αέξηαο θάζεο πξηλ θαη κεηά ηηο 180 κνίξεο, ελώ κε ηε παξνπζία ηνπ 

λαλνζσιήλα ε πηζαλή θαηαλνκή θπκαίλεηαη από ηηο 120 κέρξη 240 κνίξεο κε 

ζεκαληηθόηεξε ζηηο 210. πλερίδνληαο ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 42 δ)), 

παξαηεξνύκε ηελ ίδηα πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηελ αέξηα θάζε, ελώ κε ηελ παξνπζία 

ηνπ λαλνζσιήλα ε πηζαλή θαηαλνκή κεηαθέξεηαη ζηηο 180 κνίξεο. 

πλερίδνληαο ζηε Φ3 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 42 ε)), βιέπνπκε πσο 

δελ αθνινπζεί ε γσλία θάπνηα ζπγθεθξηκέλε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο εθηόο από κηα 

κηθξή απμεκέλε πηζαλόηεηα ζηηο 40 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 42 

ζη)), βιέπνπκε ην ίδην κνηίβν κε πξηλ εθηόο από κηα αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο 

θαηαλνκήο ζηελ αέξηα θάζε ζηηο 40 κνίξεο, ελώ κε ηελ παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα ε 

πηζαλόηεηα θαηαλνκήο επηθεληξώλεηαη ζηηο 180 κνίξεο. 
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Δηθόλα 43: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 0.48 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Βιέπνληαο ηε Φ4 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 43 α)), παξαηεξνύκε δύν 

ζεκαληηθέο πηζαλέο θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 100 θαη 260 κνίξεο κε κηα απμεκέλε 

πηζαλόηεηα κε ηε παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα ζηηο 260 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 43 β)), βιέπνπκε ην ίδην κνηίβν θαηαλνκήο ηεο αέξηαο θάζεο, 

ελώ ε παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα απμάλεη θαηά πνιύ ηελ πηζαλή θαηαλνκή ζηηο 180 

κνίξεο. 

πλερίδνληαο κε ηελ Φ5 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 43 γ)), βιέπνπκε 

ηξεηο πηζαλόηεξεο θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 60, 180 θαη 300 κνίξεο. Η παξνπζία ηνπ 

λαλνζσιήλα απμάλεη ηηο πηζαλόηεηεο θαηαλνκήο αξθεηά ζηηο 180 κνίξεο ελώ ζηηο 60 

θαη 300 είλαη κηθξόηεξε ζε ζρέζε κε απηήλ ηεο αέξηαο θάζεο. ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 43 δ)), παξαηεξνύκε αθξηβόο ηηο ίδηεο θνξπθέο κε ηνλ δπλακηθό 

κε κηα κηθξή αύμεζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ηόζν ζηελ αέξηα θάζε όζν θαη κε 

ηελ παξνπζία επηθάλεηαο, ζηηο 180 κνίξεο. 

Γηα ηε Φ6 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 43 ε)), βιέπνπκε ηξεηο πηζαλέο 

θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 80, 180 θαη 280 κνίξεο. πλερίδνληαο κε ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 43 ζη)), βιέπνπκε ηηο ίδηεο πηζαλέο θαηαλνκέο κε αύμεζε ζηηο 

180 κνίξεο θαη ιίγν κεγαιύηεξε ζηελ πεξίπησζε ηεο αέξηαο θάζεο. 
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Δηθόλα 44: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α) 

θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ P3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ7 θαη Φ8 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο γηα 

κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε επηθάλεηα 

κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 0.48 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε 

απνπζία επηθάλεηαο. 

Γηα ηε Φ7 γσλία ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 44 α)), βιέπνπκε ηξεηο πηζαλέο 

θαηαλνκέο ζηηο 80, 180 θαη 300 κνίξεο. ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 44 β)), 

παξαηεξνύκε ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηηο ίδηεο κνίξεο κε ζεκαληηθή αύμεζε ζηηο 

180 κνίξεο. 

Σέινο, γηα ηε Φ8 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 44 γ)), βιέπνπκε ηξεηο 

πηζαλέο θαηαλνκέο ζηηο 80, 180 θαη 300 κνίξεο κε ζεκαληηθόηεξε ζηηο 180, ελώ ζηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 44 δ)), παξαηεξνύκε ηηο ίδηεο πηζαλέο θαηαλνκέο κε 

κεγάιε αύμεζε ζηηο 180 κνίξεο θαη εηδηθόηεξα ζηελ αέξηα θάζε ηνπ κνξίνπ. 
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Δηθόλα 45: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ1, Φ2 θαη Φ3 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 1 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Η ηειεπηαία επηθάλεηα πνπ κειεηήζακε είλαη έλαο λαλνζσιήλαο άλζξαθα κνλνύ 

ηνηρώκαηνο θαη δηακέηξνπ 1 nm. 

Γηα ηε Φ1 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 45 α)), βιέπνπκε πηζαλή 

θαηαλνκή ηεο αέξηαο θάζεο πξηλ θαη κεηά ηηο 180 κνίξεο, ελώ κε ηελ παξνπζία ηνπ 

λαλνζσιήλα άλζξαθα, ε πηζαλή θαηαλνκή επηθεληξώλεηαη γύξσ από ηηο 210 κνίξεο. 

ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 45 β)), παξαηεξνύκε ηελ αέξηα θάζε λα αθνινπζεί 

ην ίδην κνηίβν ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο κε πξηλ, ελώ ε παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα 

πξνθαιεί ηελ επηζπκεηή δνκή ζηηο 180 κνίξεο. 

Η Φ2 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 45 γ)), εκθαλίδεη επηζπκεηέο γσλίεο 

ζηελ αέξηα θάζε, πξηλ θαη κεηά ηηο 180 κνίξεο, ελώ κε ηελ παξνπζία ηνπ 

λαλνζσιήλα θπκαίλεηαη γύξσ από ηηο 150 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 

45 δ)), βιέπνπκε ηελ αέξηα θάζε λα αθνινπζεί ην ίδην κνηίβν πηζαλόηεηαο 

θαηαλνκήο κε πξηλ, ελώ κε ηελ παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα ε πηζαλή δνκή 

επηθεληξώλεηαη ζηηο 180 κνίξεο. 

πλερίδνληαο κε ηε Φ3 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 45 ε)), 

παξαηεξνύκε ηελ αέξηα θάζε λα αθνινπζεί πηζαλέο θαηαλνκέο πξηλ θαη κεηά ηηο 180 

κνίξεο, ελώ κε ηελ παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα γύξσ από ηηο 40 θαη 210 κνίξεο. ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 45 ζη)), βιέπνπκε ηελ αέξηα θάζε λα αθνινπζεί ην ίδην 

κνηίβν κε πξηλ αιιά κε κηα κηθξή αύμεζε ηεο πηζαλήο θαηαλνκήο ζηηο 40 κνίξεο. 

Από ηελ άιιε ε παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα πξνθαιεί κηα κεγάιε αύμεζε ηεο 

πηζαλόηεηαο ε δνκή λα εκθαληζηεί ζηηο 180 κνίξεο. 
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Δηθόλα 46: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α), 

γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ P3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ4, Φ5 θαη Φ6 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο 

γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε 

επηθάλεηα κνλνύ ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 1 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε 

θαηαλνκή κε απνπζία επηθάλεηαο. 
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Γηα ηε Φ4 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 46 α)), βιέπνπκε δύν πηζαλέο 

θαηαλνκέο ζηηο 100 θαη 260 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 46 β)), 

παξαηεξνύκε ηελ αέξηα θάζε λα αθνινπζεί ην ίδην κνηίβν κε πξηλ, ελώ κε ηελ 

παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα, ε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο κεηαθέξεηαη ζηηο 180 κνίξεο. 

πλερίδνληαο κε ηε Φ5 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 46 γ)), 

παξαηεξνύκε ηξεηο πηζαλέο θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 60, 180 θαη 300 κνίξεο. Η αέξηα 

θάζε έρεη κεγαιύηεξεο πηζαλόηεηεο θαηαλνκήο ζηηο 60 θαη 300 κνίξεο ζε ζρέζε κε 

ηελ παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα, ελώ ζηηο 180 κνίξεο ζπκβαίλεη ην αληίζεην. ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 46 δ)), βιέπνπκε ηελ αέξηα θάζε λα εκθαλίδεη ηηο ίδηεο 

πηζαλέο δνκέο κε πξηλ, ελώ ε παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα ζεκεηώλεη απμεκέλε 

πηζαλόηεηα ε δνκή λα επηθεληξσζεί ζηηο 180 κνίξεο. 

Η Φ6 γσλία θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 46 ε)), καο δείρλεη ηξεηο πηζαλέο 

θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 80,180 θαη 280 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 46 

ζη)), παξαηεξνύκε ηελ ίδηα πηζαλή θαηαλνκή κε πξηλ αιιά κε απμεκέλε ηε 

πηζαλόηεηα ζηηο 180 κνίξεο, όπνπ ζηελ πεξίπησζε ηεο αέξηαο θάζεο, βξίζθεηαη ιίγν 

απμεκέλε ζε ζρέζε κε απηή κε ηελ παξνπζία ηνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα. 
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Δηθόλα 47: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο κνίξεο ησλ γσληώλ γηα α) 

θαη γ) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 γηα ηηο γσλίεο Φ7 θαη Φ8 αληίζηνηρα θαη αλαιόγσο γηα κεηά 

ηελ ειαρηζηνπνίεζε β) θαη δ). Σν πξάζηλν αλαπαξηζηά ηελ θαηαλνκή ησλ γσληώλ κε επηθάλεηα κνλνύ 

ηνηρώκαηνο λαλνζσιήλα άλζξαθα δηακέηξνπ 1 nm, ελώ ε καύξε γξακκή ηε θαηαλνκή κε απνπζία 

επηθάλεηαο. 

Παξαηεξώληαο ηε Φ7 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 47 α)), βιέπνπκε 

ηξεηο πηζαλέο θαηαλνκέο γύξσ από ηηο 80, 180 θαη 300 κνίξεο θαη ζεκαληηθόηεξε ζηηο 

180. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 47 β)), παξαηεξνύκε ηηο ίδηεο πηζαλέο 

θαηαλνκέο κε πξηλ αιιά θαη κηα κεγάιε αύμεζε ζηηο 180 κνίξεο θαη κηα ζρεηηθά 

κεγαιύηεξε ζηελ πεξίπησζε ηεο αέξηαο θάζεο. 

Σέινο, γηα ηε Φ8 γσλία ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 47 γ)), βιέπνπκε ηξεηο 

πξνηηκεηέεο δνκέο γύξσ από ηηο 80, 180 θαη 300 κνίξεο. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 47 δ)), παξαηεξνύκε ηηο ίδηεο πηζαλέο θαηαλνκέο κε ζεκαληηθή αύμεζε ζηηο 

180 κνίξεο θαη κηθξή δηαθνξά αλάκεζα ζηελ αέξηα κνξθή θαη ηελ πεξίπησζε ηνπ 

λαλνζσιήλα άλζξαθα. 
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πλνςίδνληαο ηα παξαπάλσ δηαγξάκκαηα, πξνθύπηεη ν παξαθάησ πίλαθαο (πίλαθαο 

7), όπνπ παξνπζηάδνληαη νη πην επηζπκεηέο γσλίεο ζε κνίξεο, θαη ζε όιεο ηηο 

επηθάλεηεο πνπ κειεηήζακε.  

Πίλαθαο 7: πγθεληξσηηθόο πίλαθαο απνηειεζκάησλ γηα όιεο ηηο επηθάλεηεο. Οη γσλίεο είλαη 

κεηξεκέλεο ζε κνίξεο. 

Δπηθάλεηα  Φ1 Φ2 Φ3 Φ4 Φ5 Φ6 Φ7 Φ8 

Gas Phase Γπλακηθό 40, 

320 

140, 

240 

40 100, 

260 

70, 

180, 

300 

70, 

180, 

300 

70, 

180, 

300 

70, 

180, 

300 

ηαηηθό 40, 

320 

140, 

240 

40, 

340 

100, 

260 

70, 

180, 

300 

70, 

180, 

300 

70, 

180, 

300 

70, 

180, 

300 

Cnt Γπλακηθό 20, 

210 

350 240, 

340 

100, 

260 

180 180 180 180 

ηαηηθό 180 180 180 180 180 180 180 180 

Γξαθέλην Γπλακηθό 210 160 30, 

210 

260 80, 

180, 

280 

80, 

180, 

280 

80, 

180, 

300 

80, 

180, 

300 

ηαηηθό 180 180 180 180 180 180 180 180 

Swcnt 1 

nm 

Γπλακηθό 210, 

330 

120-

240 

30, 

330 

260 80, 

180, 

280 

80, 

180, 

280 

80, 

180, 

300 

80, 

180, 

300 

ηαηηθό 180 180 180 180 180 180 180 180 

Swcnt 2 

nm 

Γπλακηθό 210 150 40, 

210 

100, 

260 

180 180 80, 

180, 

300 

80, 

180, 

300 

ηαηηθό 180 180 180 180 180 180 180 180 
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3.6 Απόζηαζη ηων ηεζζάπων θείων ηος 3HT4 από ηην 

επιθάνεια 

Γηα λα κειεηήζνπκε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από ηηο επηθάλεηεο, γηα ιόγνπο επθνιίαο  

ηα νλνκάζακε S1, S2, S3 θαη S4, όπσο θαίλεηαη θαη ζηελ εηθόλα παξαθάησ. 

 

 

Δηθόλα 48: ρεκαηηθή απεηθόληζε ησλ νλνκάησλ πνπ νξίζακε ζηα ηέζζεξα ζεία ηνπ 3HT4. 

 

 Γηα λα ππνινγίζνπκε ηηο απνζηάζεηο από ηηο επηθάλεηεο, ρξεζηκνπνηήζακε ηηο 

ζπληεηαγκέλεο ησλ κνξίσλ πξηλ θαη κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε, κειεηώληαο μερσξηζηά 

ην θάζε ζηηγκηόηππν.  

Γηα ηελ επηθάλεηα ηνπ γξαθελίνπ, ρξεζηκνπνηήζεθε ζαλ ζεκείν αλαθνξάο ε 

επηθάλεηα, γηα ηελ επηθάλεηα ησλ κνλώλ ηνηρσκάησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα 

ρξεζηκνπνηήζεθε ην κέγηζην ζεκείν όπνπ ηειεηώλεη ην ηειεπηαίν άηνκν ηνπ ζσιήλα 

ζηελ θαηαθόξπθε δηεύζπλζε. Σέινο, γηα ηνπο λαλνζσιήλεο άλζξαθα πνπ κειεηήζακε 

πήξακε ζαλ ζεκείν αλαθνξάο ην θέληξν ηνπ θπιίλδξνπ θαη αθαηξέζακε ζε θάζε 

πεξίπησζε ηελ αθηίλα ηνπο. 

Η πξώηε επηθάλεηα πνπ ζα κειεηήζνπκε είλαη απηή ησλ κνλώλ ηνηρσκάησλ 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα θαη παξαθάησ θαίλνληαη ζρεκαηηθά ηα δηαγξάκκαηα 

απόζηαζεο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο. 
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Δηθόλα 49: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α), γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ησλ ζείσλ S1, S2 θαη S3 αληίζηνηρα 

θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). 
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Μειεηώληαο ην πξώην ζείν ηνπ κνξίνπ S1 κεηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 49 

α)), παξαηεξνύκε κηα θνξπθή ζηα 3,2 Å. ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 49 β)) 

βιέπνπκε κηα θνξπθή ζηα 3 Å. 

Παξαηεξώληαο ην S2 άηνκν, βιέπνπκε ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 49γ)), κηα 

θνξπθή ζηα 3 Å θαη βιέπνπκε ηελ ίδηα θνξπθή θαη κεηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 49 δ)). 

πλερίδνληαο κε ην S3 άηνκν ηνπ κνξίνπ, παξαηεξνύκε θαηά ηνλ δπλακηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 49 ζη)), ηελ πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ζηα 4 Å, ελώ κεηά ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 49 ζη)) ζηα 3,5 Å. 

 

Δηθόλα 50: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ηνπ ζείνπ S4 θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ 

ειαρηζηνπνίεζε β). 

Σν ηειεπηαίν άηνκν ζείνπ πνπ κειεηήζακε είλαη ην S4, όπνπ παξαηεξήζακε κηα 

παξόκνηα ζπκπεξηθνξά θαηά ηνλ δπλακηθό (εηθόλα 50 α)) θαη ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 50 β)), όπνπ ε θνξπθή θαη ζηηο δπν πεξηπηώζεηο εκθαλίδεηαη ζηα 

5 Å. 
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Δηθόλα 51: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α), γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ησλ ζείσλ S1, S2 θαη S3 αληίζηνηρα 

θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). 
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Η επόκελε επηθάλεηα πνπ κειεηήζακε είλαη απηή ηνπ γξαθελίνπ. ηελ εηθόλα 51 θαη 

52, θαίλνληαη ηα δηαγξάκκαηα πνπ πξνέθπςαλ. 

Ξεθηλώληαο από ην S1 άηνκν ζείνπ θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 44 α)), 

βιέπνπκε κηα θνξπθή ζηα 3,5 Å ε νπνία εκθαλίδεηαη πάιη θαη ζηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 51 β)). 

πλερίδνληαο κε ην S2 άηνκν, βιέπνπκε θαη ζηνλ δπλακηθό (εηθόλα 51 γ)) αιιά θαη 

ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 51 δ)), ηελ ίδηα θνξπθή ζηα 3,5 Å. 

Έπεηηα, γηα ην S3 άηνκν, παξαηεξνύκε θαη ζηνλ δπλακηθό (εηθόλα 51 ε)) θαη ζηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 44 ζη)), ηελ ίδηα θνξπθή ζηα 3,5 Å. 

 

Δηθόλα 52: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ηνπ ζείνπ S4 θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ 

ειαρηζηνπνίεζε β). 

Σέινο, γηα ην S4 άηνκν ηνπ ζείνπ παξαηεξνύκε θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 52 α)) κηα κέγηζηε θνξπθή ζηα 3,5 Å, ελώ κεηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 52 β)), δπν θνξπθέο, ε κηα ζηα 3,5 Å θαη ε άιιε ζηα 4 Å.  
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Δηθόλα 53: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α), γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ησλ ζείσλ S1, S2 θαη S3 αληίζηνηρα 

θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). 
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ηε ζπλέρεηα κειεηήζεθε ε επηθάλεηα ελόο κνλνύ λαλνζσιήλα άλζξαθα κνλνύ 

ηνηρώκαηνο θαη αθηίλαο 0.48 nm. 

Ξεθηλώληαο κε ην άηνκν S1, βιέπνπκε θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 53 α)), 

κηα θνξπθή ζηα 3,5 Å, ελώ θαηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 53 β)), δύν 

θνξπθέο ζηα 3,5 θαη 5,5 Å. 

πλερίδνληαο κε ηε S2 άηνκν, θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 53 γ)), 

παξαηεξνύκε κηα θνξπθή ζηα 3,5 Å ε νπνία εκθαλίδεηαη θαη κεηά ηνλ ζηαηηθό 

ππνινγηζκό (εηθόλα 53 δ)). 

Έπεηηα, ην S3 άηνκν εκθαλίδεη παξόκνηα ζπκπεξηθνξά. ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 53 ε)) βιέπνπκε ηελ ίδηα θνξπθή πνπ βιέπνπκε θαη ζηνλ ζηαηηθό (εηθόλα 53 

ζη)), ζηα 3,5 Å. 

 

Δηθόλα 54: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ηνπ ζείνπ S4 θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ 

ειαρηζηνπνίεζε β). 

Σέινο, γηα ην S4 άηνκν παξαηεξνύκε κεηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 54 α)), 

πσο δελ ππάξρεη θάπνηα ζπγθεθξηκέλε απόζηαζε πνπ πξνηηκά ην άηνκν αιιά 

βιέπνπκε κηα ζπκπεξηθνξά πνπ ε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο μεθηλάεη από ηα 3 Å έσο ηα 

7 Å. Μεηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 54 β)), βιέπνπκε ηελ ίδηα ζπκπεξηθνξά 

κε πξηλ, κε ηελ κόλε αιιαγή ηεο εκθάληζεο κηα θνξπθήο ζηα 3,5 Å. 
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Δηθόλα 55: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α), γ) θαη ε) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ησλ ζείσλ S1, S2 θαη S3 αληίζηνηρα 

θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ ειαρηζηνπνίεζε β), δ) θαη ζη). 
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Σέινο, κειεηήζακε ηελ επηθάλεηα ελόο λαλνζσιήλα άλζξαθα κνλνύ ηνηρώκαηνο θαη 

αθηίλαο 1 nm. 

Γηα ην S1 άηνκν ηνπ κνξίνπ παξαηεξνύκε ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 55 α)) 

θαη ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 55 β)), κηα θνξπθή ζηα 3,5 Å. 

Γηα ην S2 άηνκν παξαηεξνύκε πάιη όπσο θαη πξηλ ηόζν ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό 

(εηθόλα 55 γ)), όζν θαη ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 55 δ)), ηελ ίδηα θνξπθή ζηα 

3,5 Å. 

πλερίδνληαο κε ην S3 άηνκν βιέπνπκε ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 55 ε)), 

κηα ζεκαληηθή θνξπθή ζηα 3,5 Å. Καηά ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 55 ζη)), 

βιέπνπκε ηελ ίδηα θνξπθή ζηα 3,5 Å. 

 

Δηθόλα 56: Αλαπαξάζηαζε ηεο πηζαλόηεηαο θαηαλνκήο ζε ζπλάξηεζε κε ηελ απόζηαζε ησλ ζείσλ από 

ηελ επηθάλεηα γηα α) πξηλ ηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ 3HT4 ηνπ ζείνπ S4 θαη αλαιόγσο γηα κεηά ηελ 

ειαρηζηνπνίεζε β). 

Σέινο, γηα ην S4 άηνκν ηνπ κνξίνπ, ζηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 56 α)), 

παξαηεξνύκε κηα θνξπθή ζηα 3,5 Å θαη ζηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό (εηθόλα 56 β)), 

βιέπνπκε ηελ ίδηα θνξπθή ζηα 3,5 Å. 

πλνςίδνληαο ηα απνηειέζκαηα από ηα δηαγξάκκαηα, πξνθύπηεη ν παξαθάησ πίλαθαο 

(πίλαθαο 8), όπνπ θαίλεηαη ε απόζηαζε ησλ ζείσλ ηνπ κνξίνπ γηα όιεο ηηο επηθάλεηεο 

πνπ κειεηήζεθαλ. 
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Πίλαθαο 8: πγθεληξσηηθόο πίλαθαο απνηειεζκάησλ ησλ απνζηάζεσλ ησλ ζείσλ ηνπ 3HT4, από ηηο 

εθάζηνηε επηθάλεηεο. Οη απνζηάζεηο είλαη κεηξεκέλεο ζε Å. 

Δπηθάλεηα  S1 S2 S3 S4 

Cnt Γπλακηθό 3.2 3 3.5 5 

ηαηηθό 3 3 3.5 5 

Γξαθέλην Γπλακηθό 3.5 3.5 3.5 3.5 

ηαηηθό 3.5 3.5 3.5 3.5, 4 

Swcnt 1 

nm 

Γπλακηθό 3.5 3.5 3.5 3-7 

ηαηηθό 3.5, 5.5 3.5 3.5 3-7, 3.5 

Swcnt 2 

nm 

Γπλακηθό 3.5 3.5 3.5 3.5 

ηαηηθό 3.5 3.5 3.5 3.5 
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4 Συμπερϊςματα 

 

4.1 ςμπεπάζμαηα για ηο PCBM 

Ξεθηλώληαο ηνλ ζρνιηαζκό γηα ηα απνηειέζκαηα πνπ πξνέθπςαλ γηα ην PCBM, θαηά 

ηνλ δπλακηθό θαη ζηαηηθό ππνινγηζκό ησλ δίεδξσλ γσληώλ, κπνξνύκε λα 

αλαθέξνπκε πσο δελ παξαηεξνύκε ζεκαληηθέο αιιαγέο. Ξεθηλώληαο κε ηελ αέξηα 

κνξθή, δελ πξνθύπηεη θάπνηα δηαθνξά ζηηο γσλίεο κεηαμύ ζηαηηθνύ θαη δπλακηθνύ 

ππνινγηζκνύ. πλερίδνληαο κε ηηο επηθάλεηεο, πξνθύπηεη ην ζπκπέξαζκα όηη ην κόξην 

ζπλερίδεη λα πξνηηκά ηε δνκή πνπ έρεη ζηελ αέξηα κνξθή, αλεμάξηεηα από ηελ 

εθάζηνηε επηθάλεηα κε ηελ νπνία έξρεηαη ζε επαθή. ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό, νη 

πξνηηκεηέεο γσλίεο εκθαλίδνληαη γύξσ από ηηο πξνηηκεηέεο γσλίεο, ελώ κεηά ηνλ 

δπλακηθό ππνινγηζκό, επηθεληξώλνληαη ζηελ εθάζηνηε γσλία. 

Έπεηηα, κειεηώληαο ηα απνηειέζκαηα ηεο απόζηαζεο ησλ δύν νμπγόλσλ, πξνθύπηνπλ 

δηάθνξεο απνθιίζεηο, κηθξόηεξεο ή κεγαιύηεξεο. Γηα ηελ επηθάλεηα ησλ 

λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, παξαηεξνύκε όηη θαηά ηνλ δπλακηθό ππνινγηζκό πξνθύπηεη 

κηα ζηαζεξή απόζηαζε ησλ δύν νμπγόλσλ από ηελ επηθάλεηα. Ύζηεξα από ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό, βιέπνπκε όηη ην κόξην πιεζηάδεη αξθεηά πξνο ηελ επηθάλεηα θαη 

πξνθύπηεη θαη κηα κεγάιε πηζαλόηεηα θαηαλνκήο ελδηάκεζα από ηνπο λαλνζσιήλεο 

άλζξαθα. Γηα ηελ επηθάλεηα γξαθελίνπ, δελ βιέπνπκε θάπνηα ζεκαληηθή δηαθνξά ησλ 

απνηειεζκάησλ κεηά ηνλ δπλακηθό θαη ηνλ ζηαηηθό ππνινγηζκό. Σν ίδην ζπκπέξαζκα 

πξνθύπηεη θαη γηα ηηο δύν ππνιεηπόκελεο επηθάλεηεο, όπνπ νη δηαθνξέο κεηαμύ 

δπλακηθνύ θαη ζηαηηθνύ ππνινγηζκνύ είλαη είηε πνιύ κηθξέο είηε ζπκπίπηνπλ. 

εκαληηθέο δηαθνξέο ζα κπνξνύζακε λα πνύκε πσο πξνθύπηνπλ κόλν ζηελ επηθάλεηα 

ησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα. 

Η δηαζπνξά ηεο ελέξγεηαο ησλ κνξίσλ από ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα είλαη κηθξόηεξε γηα 

ηελ πεξίπησζε ηεο επηθάλεηαο ησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα θαη ηνπ ππνζηξώκαηνο 

κηθξήο δηακέηξνπ λαλνζσιήλα άλζξαθα θαη κεγαιύηεξε γηα ην ππόζηξσκα ηνπ 

λαλνζσιήλα άλζξαθα κεγαιύηεξεο δηακέηξνπ. Σελ κεγαιύηεξε πξνζξόθεζε ηελ 

ζπλαληνύκε ζηελ επηθάλεηα ηνπ γξαθελίνπ. 
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4.2 ςμπεπάζμαηα για ηο 3HT4 

πλερίδνπκε κε ηνλ ζρνιηαζκό ησλ απνηειεζκάησλ ηνπ κνξίνπ 3HT4. Ξεθηλώληαο κε 

ηελ αέξηα θάζε, δελ βιέπνπκε δηαθνξέο κεηαμύ ζηαηηθνύ θαη δπλακηθνύ 

ππνινγηζκνύ. Οη θνξπθέο ζπκπίπηνπλ, ζπλεπώο ζα κπνξνύζακε λα πνύκε πσο δελ 

αιιάδεη ε επηζπκεηή γσλία. πλερίδνληαο όκσο κε ηελ κειέηε κε ηελ παξνπζία 

επηθάλεηαο, ακέζσο βιέπνπκε αιιαγέο ζηηο πξνηηκεηέεο γσλίεο ηνπ κνξίνπ. Μεηά ηνλ 

ζηαηηθό ππνινγηζκό νη πξνηηκεηέεο γσλίεο επηθεληξώλνληαη ζηηο 180 κνίξεο κε ηελ 

παξνπζία όισλ ησλ επηθαλεηώλ. Οη πξνηηκεηέεο γσλίεο ησλ δπλακηθώλ ππνινγηζκώλ, 

δηαθέξνπλ αξθεηά κεηαμύ ηνπο, ηόζν ζηελ αέξηα κνξθή όζν θαη κε ηελ παξνπζία 

επηθάλεηαο.  

Σέινο, ζρνιηάδνληαο ηα απνηειέζκαηα ηεο απόζηαζεο ησλ ζείσλ ηνπ κνξίνπ, 

παξαηεξνύκε κηα ζρεδόλ ίδηα ζηαζεξή απόζηαζε ησλ αηόκσλ από ηηο εθάζηνηε 

επηθάλεηεο. Βιέπνληαο ηηο απνζηάζεηο θαηά ηνλ δπλακηθό θαη ζηαηηθό ππνινγηζκό, νη 

δηαθνξέο είλαη ειάρηζηεο θαη ζηηο πεξηζζόηεξεο πεξηπηώζεηο ζπκπίπηνπλ. Μηα 

ζεκαληηθή δηαθνξά παξαηεξείηαη ζηελ πεξίπησζε ησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα, όπνπ 

ην ηέηαξην ζείν ηνπ κνξίνπ εκθαλίδεηαη πην καθξηά από ηελ επηθάλεηα ζε ζρέζε κε 

ηηο ππόινηπεο επηθάλεηεο.  

Η δηαζπνξά ηεο ελέξγεηαο ησλ κνξίσλ από ηελ ειάρηζηε ελέξγεηα είλαη κηθξόηεξε γηα 

ηηο πεξηπηώζεηο ησλ επηθαλεηώλ γξαθελίνπ θαη ππνζηξώκαηνο κηθξήο δηακέηξνπ 

λαλνζσιήλα άλζξαθα θαη κεγαιύηεξεο ελώ, ηελ κεγαιύηεξε απνκάθξπλζε 

θαηαιακβάλεη ε αέξηα θάζε. Σελ κεγαιύηεξε πξνζξόθεζε ηνπ κνξίνπ ηε ζπλαληάκε 

ζηελ επηθάλεηα ηνπ γξαθελίνπ θαη ζηελ επηθάλεηα ησλ λαλνζσιήλσλ άλζξαθα. 
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