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ΕΥΧΑΡΙΣΤΙΕΣ 

 
Η παρούσα διδακτορική διατριβή δε θα είχε ολοκληρωθεί χωρίς την 

αµέριστη στήριξη και συµπαράσταση του επιβλέποντος Καθηγητή κ. Αντωνίου 
Λιακόπουλου. Η καθοδήγησή του σε έναν ιδιαίτερα απαιτητικό επιστηµονικό χώρο 
από την αρχή της προσπάθειάς µου µέχρι το τέλος ήταν καθοριστική. Σηµαντικός 
ήταν και ο ρόλος του Λέκτορα Θεόδωρου Καρακασίδη στην πρόοδο της ερευνητικής 
µου εργασίας, ο οποίος έθεσε από την αρχή υψηλούς στόχους και εξασφάλισε µε τη 
βοήθειά του την επίτευξή τους. Σε όποιο πρόβληµα προέκυπτε ήταν παρών, δίνοντας 
πάντα σωστές κατευθύνσεις στην επίλυσή του. Θα ήθελα τέλος να εκφράσω τις 
ευχαριστίες µου και στα υπόλοιπα τα µέλη της εξεταστικής επιτροπής, Αν. Καθηγητή 
Βαλουγιώργη ∆ηµήτριο, Καθηγητή Γιαννακόπουλο Αντώνιο, Αν. Καθηγητή 
Ευαγγελάκη Γεώργιο, Καθηγητή Μποντόζογλου Βασίλειο και Αναπληρωτή 
καθηγητή Παπανικολάου Παναγιώτη για τις χρήσιµες προτάσεις και παρατηρήσεις 
τους, αλλά και για την τιµή που µου έκαναν να συµµετέχουν στην επιτροπή 
αξιολόγησης.  

Πολλές ευχαριστίες για τη βοήθειά τους στον ∆ρ. Σαρρή Ιωάννη, τον κ. 
Χολέβα Νικόλαο, και, φυσικά, στο διοικητικό και τεχνικό προσωπικό του Τµήµατος 
Πολιτικών Μηχανικών, Μπαλαµώτη Γλυκερία, Βούλγαρη Χρυσούλα, Καραφύλλη 
Βασιλική, Φράγκου Αθανάσιο, Οικονοµίδη Κωστή και Τσικάκη Τερψιχόρη.    

Τέλος, θα ήθελα να ευχαριστήσω τη γυναίκα µου Μαρία για την αµέριστη 
στήριξή της στις επιλογές µου, το γιο µου ∆ηµήτρη για την έµπνευση που µου 
προσφέρει, τους γονείς µου που µε ανέχτηκαν όλα αυτά τα χρόνια και όλους όσους µε 
στήριξαν ηθικά και ψυχολογικά.  
 
 

Η διατριβή αυτή εκπονήθηκε στο πλαίσιο του προγράµµατος ΠΕΝΕ∆-
03Ε∆588 και  συγχρηµατοδοτήθηκε κατά:  

 

• 75% της ∆ηµόσιας ∆απάνης από την Ευρωπαϊκή Ένωση – Ευρωπαϊκό 
Κοινωνικό Ταµείο 

• 25% της ∆ηµόσιας ∆απάνης από το Ελληνικό ∆ηµόσιο – Υπουργείο 
Ανάπτυξης – Γενική Γραµµατεία Έρευνας και Τεχνολογίας 

• και από τον Ιδιωτικό Τοµέα 
 

στο πλαίσιο του Μέτρου 8.3 του Ε.Π. Ανταγωνιστικότητα – Γ΄ Κοινοτικό Πλαίσιο 
Στήριξης. 
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Αφιερώνεται 

  

στη γυναίκα µου Μαρία  και το γιο µου ∆ηµήτρη 
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ΠΕΡΙΛΗΨΗ ∆ΙΑΤΡΙΒΗΣ 

 
ΡΟΕΣ ΥΓΡΩΝ ΣΤΗ ΝΑΝΟ-ΚΛΙΜΑΚΑ: ΑΡΙΘΜΗΤΙΚΗ ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗ 

ΜΕ ΜΕΘΟ∆ΟΥΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ∆ΥΝΑΜΙΚΗΣ 

 

Φίλιππος Σοφός 

Εισαγωγή 

Στην παρούσα εργασία εφαρµόζεται η µέθοδος της Μοριακή ∆υναµικής (MD 

– Molecular Dynamics) για τη µελέτη ροών σε νανο-αγωγούς. Μετά από ανάλυση της 

µεθόδου και οριοθέτηση των στόχων της διατριβής γίνεται εκτενής αναφορά στον 

τρόπο υπολογισµού ποσοτήτων που σχετίζονται µε τις ιδιότητες του υγρού στους 

νανο-αγωγούς (π.χ., προφίλ πυκνότητας, προφίλ ταχύτητας, προφίλ ρυθµού 

παραµόρφωσης, προφίλ θερµοκρασίας, µήκος ολίσθησης) αλλά και στις ιδιότητες 

µεταφοράς (π.χ., συντελεστής διάχυσης, ιξώδες και θερµική αγωγιµότητα). 

Εξετάζεται η επίδραση διαφόρων παραµέτρων οι οποίες µπορεί να επηρεάσουν τις 

παραπάνω ιδιότητες, όπως η θερµοκρασία, η εξωτερική δύναµη, χαρακτηριστικά της 

γεωµετρίας των τοιχωµάτων των αγωγών, η αλληλεπίδραση ατόµων τοίχου και 

υγρού, η µέση πυκνότητα του υγρού και διάφορα χαρακτηριστικά του µοντέλου της 

προσοµοίωσης. Συνοψίζοντας, επιχειρείται µια κατηγοριοποίηση όλων των 

παραµέτρων που δύνανται να επηρεάσουν τα χαρακτηριστικά των ροών σε νανο-

αγωγούς, σε σχέση πάντα µε την επίδραση της διάστασης των αγωγών η οποία 

αποτελεί και την πρωταρχική παράµετρο.   

 

Πεδίο µελέτης 

Οι προσοµοιώσεις µε ηλεκτρονικό υπολογιστή σε ατοµικά και µοριακά 

συστήµατα στις νανο-διαστάσεις στοχεύουν στον υπολογισµό ιδιοτήτων που αφορούν 
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στη δοµή και τη δυναµική του συστήµατος (στη νανοκλίµακα υπάρχουν ενδείξεις ότι 

δεν ισχύουν οι εξισώσεις της συνεχούς θεωρίας). Η θεωρητική βάση αυτής της 

προσέγγισης είναι η στατιστική θερµοδυναµική. Η Μοριακή ∆υναµική  αποτελεί ένα 

χρήσιµο εργαλείο για την αποκάλυψη των φαινοµένων που λαµβάνουν χώρα στη 

νανοκλίµακα. Ως µέθοδος προσοµοίωσης, βασίζεται στον υπολογισµό των 

αλληλεπιδράσεων µεταξύ των ατόµων του συστήµατος και την επίλυση των 

εξισώσεων του Νεύτωνα για κάθε σωµατίδιο έτσι ώστε να εξαχθούν οι 

θερµοδυναµικές ιδιότητες και οι ιδιότητες µεταφοράς.  

Η λεπτοµερής εξερεύνηση και κατηγοριοποίηση όλων των πιθανών 

παραµέτρων οι οποίες επηρεάζουν τη ροή Poiseuille σε νανο-αγωγούς είναι ο πρώτος 

στόχος µας. Σε πρώτη φάση, εξετάζουµε τις ιδιότητες ροής ενός απλού υγρού, του 

αργού (Ar), σε αγωγούς µε επίπεδα τοιχώµατα που εκτείνονται σε εύρος από 0.9 nm 

έως 17.1nm. Στη συνέχεια, µελετάται η συµπεριφορά των ατόµων του υγρού σε 

επίπεδα του καναλιού κοντά σε ορθογωνικούς τοίχους. Υπάρχουν ενδείξεις ότι άτοµα 

υγρού παγιδεύονται στο εσωτερικό των εσοχών των ορθογωνίων τοίχων αλλά κάτι 

τέτοιο δεν έχει αποδειχθεί µέχρι σήµερα. Τέλος, η επίδραση των διαστάσεων του 

νανο-αγωγού αλλά και η γεωµετρία των τοιχωµάτων αναµένεται να έχουν σηµαντική 

επίδραση κατά τον υπολογισµό των ιδιοτήτων µεταφοράς (συντελεστής διάχυσης, 

ιξώδες και θερµική αγωγιµότητα).  

 

Αποτελέσµατα και συζήτηση 

 Το µοντέλο των νανο-αγωγών µε επίπεδους τοίχους που µελετάµε  

παρουσιάζεται στο Σχ. 1(α). Στο Σχ. 1(β) παρουσιάζονται τα προφίλ πυκνότητας σε 

αγωγούς διαστάσεων 0.9nm ~< h ~< 17.1nm Παρατηρούµε ότι στους αγωγούς µικρού 

πλάτους (h ~< 3nm) υπάρχει ισχυρή ανοµοιογένεια σε όλο το πλάτος του αγωγού, η 
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οποία µειώνεται σε ενδιάµεσα πλάτη (4nm ~< h ~< 6nm), ενώ σε µεγαλύτερα πλάτη 

(h ~> 6nm) η ανοµοιογένεια είναι αµελητέα και υπάρχει µόνο σε µια µικρή περιοχή 

κοντά στους τοίχους. 

Στο Σχ. 1(γ) παρουσιάζονται τα προφίλ ταχύτητας για κάθε αγωγό που 

µελετάµε στις ίδιες ακριβώς συνθήκες. Στις ίδιες συνθήκες, η µέγιστη ταχύτητα είναι 

µεγαλύτερη όσο αυξάνεται το πλάτος του αγωγού. Επιπλέον, το προφίλ ταχύτητας 

παρουσιάζει καλύτερη προσαρµογή σε µια παραβολή (υπενθυµίζεται ότι παραβολικά 

είναι τα προφίλ ταχύτητας στη µακροσκοπική θεωρία) στα µεγαλύτερα πλάτη 

αγωγών, ιδιαίτερα για h ~> 3nm. Σε αντιστοιχία µε τα προφίλ ταχύτητας βρίσκονται 

και τα προφίλ του ρυθµού παραµόρφωσης (Σχ. 1(δ)). Παρατηρούµε ότι τα προφίλ 

δίνουν τιµές κοντά στο µηδέν για 0<h<3nm, αλλά ο ρυθµός παραµόρφωσης 

αυξάνεται σηµαντικά για h=6.3 και 17.1 nm.  

Οι παραπάνω παρατηρήσεις αποτελούν µια πρώτη ένδειξη για το πεδίο 

εφαρµογής της συνεχούς θεωρίας, όπου είναι πλέον φανερό ότι στη µακροσκοπική 

θεωρία η πυκνότητα του υγρού σε έναν αγωγό µπορεί να θεωρηθεί σταθερή, ενώ, όσο 

κατεβαίνουµε στη µικρο- και νανο-κλίµακα, η υπόθεση αυτή αρχίζει να επιδέχεται 

διαφορετικές ερµηνείες καθώς εµφανίζεται ανοµοιογένεια του υγρού κοντά στο 

στερεό όριο των τοίχων.     

Αν θεωρήσουµε αγωγούς µε µη-επίπεδους τοίχους τότε το προφίλ πυκνότητας 

(ως µέση συνολική τιµή) θα έχει τη µορφή του Σχ. 2(β), όπου ο αριθµός p είναι 

πρακτικά ο αριθµός των προεξοχών στον άνω τοίχο (Σχ. 2(α)). Τα προφίλ 

πυκνότητας, γενικά, ακολουθούν το σχήµα του ορθογωνικού τοίχου. Το προφίλ 

ταχύτητας ((Σχ. 2(γ)) σε ένα κανάλι µε προεξοχές επηρεάζεται µόνο στο άνω µισό 

του καναλιού όπου γίνεται αισθητή η παρουσία αυτών των προεξοχών. Αν 
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υπολογίσουµε το χρόνο για τον οποίο άτοµα υγρού εντοπίζονται µέσα στις εσοχές του 

τοίχου, παρατηρούµε ότι όσο ο αριθµός των προεξοχών αυξάνεται, άτοµα υγρού τα 

οποία είχαν προηγουµένως εντοπιστεί µέσα σε εσοχές τείνουν να παραµένουν στις 

εσοχές αυτές για περισσότερο χρόνο. Από τα παραπάνω, καταλήγουµε σε µια 

ξεκάθαρη απόδειξη ότι υπάρχουν άτοµα υγρού τα οποία παγιδεύονται στο εσωτερικό 

των εσοχών του τοίχου µε ανωµαλίες. Η επίδραση των ανωµαλιών είναι 

σηµαντικότερη όσο το χαρακτηριστικό µήκος τους µειώνεται (το p αυξάνει). 

Στο Σχ. 3(α) βλέπουµε ότι οι τιµές του συντελεστή διάχυσης αυξάνονται 

καθώς αυξάνεται το πλάτος του καναλιού. Η συµπεριφορά αυτή µπορεί να εξηγηθεί 

αν κάποιος λάβει υπόψη το γεγονός ότι στα µικρά κανάλια η επίδραση των 

τοιχωµάτων επεκτείνεται πρακτικά σχεδόν σε όλο το πλάτος τους. Ο αριθµός των 

προεξοχών επηρεάζει, επίσης, τις τιµές του συντελεστή διάχυσης αφού ο συντελεστής 

διάχυσης παρουσιάζει ελαφρά πτωτική συµπεριφορά όσο το p αυξάνεται. Το 

αποτέλεσµα αυτό είναι σε συµφωνία µε τα αποτελέσµατα από τα προφίλ πυκνότητας 

και ταχύτητας που συζητήθηκαν προηγουµένως. 

Το ιξώδες (Σχ. 3(γ)) έχει µεγάλες τιµές στα µικρά κανάλια και η τιµή του 

µειώνεται για να φτάσει στην τιµή ισορροπίας πάνω από τα 8σ. Αντιστρόφως 

ανάλογη συµπεριφορά παρουσιάζει η θερµική αγωγιµότητα (Σχ. 3(δ)), η έχει µικρές 

τιµές στα µικρά κανάλια και η τιµή της αυξάνεται για να φτάσει στην τιµή ισορροπίας 

πάνω από τα 8σ. 

 

Συµπεράσµατα 

Συµπερασµατικά, παρατηρούµε ότι η επίδραση της διάστασης είναι 

καθοριστική για τη συµπεριφορά του υγρού σε νανο-αγωγούς. Το υγρό παρουσιάζει 

ισχυρή ανοµοιογένεια σε διαστάσεις κοντά στα 1-3 nm, προφίλ ταχύτητας που δεν 

έχει παραβολική συµπεριφορά, µικρό συντελεστή διάχυσης, µεγάλο ιξώδες και µικρή 
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θερµική αγωγιµότητα (όλες οι ποσότητες συγκρίνονται µε τις τιµές τους σε 

ισορροπία). 

Επιπλέον, είναι γεγονός ότι σε τοίχους µε προεξοχές παρατηρήσαµε 

σηµαντική επίδραση σε όλες τις ιδιότητες του υγρού, καθώς αποδείξαµε ότι υπάρχουν 

άτοµα υγρού τα οποία παγιδεύονται στο εσωτερικό των εσοχών του τοίχου. 

Αποτέλεσµα της παγίδευσης των ατόµων είναι η µείωση της µέσης ταχύτητας του 

υγρού στις εσοχές, η µείωση του συντελεστή διάχυσης αλλά και η αύξηση του 

τοπικού ιξώδους.    

 
Σχήµα 1. Ιδιότητες σε επίπεδους νανο-αγωγούς α) µοντέλο συστήµατος, β) επίδραση 

της διάστασης στο προφίλ πυκνότητας , γ) επίδραση της διάστασης στο προφίλ 
ταχύτητας, δ) επίδραση της διάστασης στο ρυθµό παραµόρφωσης 

 

 

Σχήµα 2. Ιδιότητες σε νανο-αγωγούς µε προεξοχές στον άνω τοίχο α) µοντέλο 
συστήµατος, β) επίδραση του αριθµού των προεξοχών στο προφίλ πυκνότητας , γ) 

επίδραση του αριθµού των προεξοχών στο προφίλ ταχύτητας, δ) επίδραση του 
αριθµού των προεξοχών στο χρόνο παραµονής ατόµων υγρού στις εσοχές. 

 
 
 
 

Σχήµα 3. α) Συντελεστής διάχυσης ως συνάρτηση των διαστάσεων του αγωγού, α) 
συντελεστής διάχυσης ως συνάρτηση της τραχύτητας του άνω τοίχου, γ) ιξώδες ως 
συνάρτηση των διαστάσεων του αγωγού και δ) θερµική αγωγιµότητα ως συνάρτηση 

των διαστάσεων του αγωγού. 
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ΠΡΟΛΟΓΟΣ 

Η µείωση της κλίµακας υλικών και συστηµάτων σε νανο-διαστάσεις έχει 

αποτελέσει το κλειδί της εξέλιξης σε διάφορους τοµείς της επιστήµης και της 

τεχνολογίας την τελευταία δεκαετία. Η νανοτεχνολογία κατέστησε εφικτή την 

κατασκευή δοµών και συστηµάτων από άτοµα και µόρια µε νανο-σωµατίδια, νανο-

σωλήνες και νανο-επίπεδα. Από το πεδίο της νανοτεχνολογίας, οι νανο-ροές και τα 

νανο-ροϊκά συστήµατα έχουν προβάλει ως ένα σηµαντικό υποπεδίο, µε εφαρµογές 

πρωτίστως στο χώρο της βιο-ιατρικής, της περιβαλλοντικής επιστήµης και 

τεχνολογίας και της µικροµηχανικής. Για να αντιµετωπιστούν αυτές οι προκλήσεις, 

είναι πολύ σηµαντικές οι πειραµατικές µελέτες και οι τεχνικές κατασκευής, αλλά, 

προφανώς, η µελέτη συσκευών και υλικών στο µικρότερο δυνατό επίπεδο µε 

αξιόπιστες τεχνικές προσοµοίωσης µπορεί να προσφέρει µια χρήσιµη εικόνα σε 

φαινόµενα τα οποία δε µπορούν να µελετηθούν πειραµατικά [1]. 

Μια προσοµοίωση είναι ένα εργαλείο για να αξιολογηθεί µια θεωρία της 

στατιστικής µηχανικής. Επειδή µια προσοµοίωση σε υπολογιστή παράγει γενικά 

ακριβή αποτελέσµατα για ένα καθορισµένο µοριακό µοντέλο και επειδή οι µόνες 

προσεγγίσεις που γίνονται είναι αριθµητικής και όχι φυσικής φύσεως, οι υπολογισµοί 

µπορούν να γίνουν πιο ακριβείς µε την προσοµοίωση όλο και µεγαλύτερων 

συστηµάτων σε ένα ευρύ χρονικό πεδίο [2]. Μια θεωρία θεωρείται επιτυχής όταν 

αναπαράγει τα πειραµατικά αποτελέσµατα και ανεπιτυχής στην αντίθετη περίπτωση. 

Για συστήµατα υγρών σε ισορροπία, είτε µονατοµικών ή πιο σύνθετων δοµών, 

η Μοριακή ∆υναµική (MD – Molecular Dynamics) έχει προβάλει ως η κυρίαρχη 

τεχνική προσοµοίωσης στην ατοµική κλίµακα. Η κύρια ιδέα πίσω από την κλασική 

Μοριακή ∆υναµική είναι ο υπολογισµός των αλληλεπιδράσεων µεταξύ ατόµων και η 

επίλυση των εξισώσεων του Νεύτωνα για κάθε σωµατίδιο έτσι ώστε να εξαχθούν οι 
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θερµοδυναµικές ιδιότητες, όπως η πίεση και οι ιδιότητες µεταφοράς (ιξώδες όγκου 

και διάτµησης, θερµική αγωγιµότητα κ.α.) [3-4]. Επιπλέον, η Μοριακή ∆υναµική 

λειτουργεί συµπληρωµατικά µε τα πειράµατα, καθώς αποτελεί ένα αξιόπιστο µέσο 

ανίχνευσης των µικροσκοπικών φαινοµένων που λαµβάνουν χώρα σε ένα ατοµικό 

σύστηµα.  

Για συστήµατα εκτός ισορροπίας, όπως οι ροές υγρών, η Μοριακή ∆υναµική 

Εκτός Ισορροπίας (ΝΕMD – Non-Equilibrium Molecular Dynamics) αποτελεί µια 

αποτελεσµατική µέθοδο προσοµοίωσης καθώς και µια εναλλακτική µέθοδο για τον 

υπολογισµό των ιδιοτήτων µεταφοράς των υγρών. Κατά τα τελευταία χρόνια, οι 

τεχνικές Μοριακής ∆υναµικής Εκτός Ισορροπίας έχουν κυριαρχήσει στο πεδίο της 

νανο-ροϊκής προσοµοίωσης [5]. 

Η λεπτοµερής εξερεύνηση και κατηγοριοποίηση όλων των πιθανών 

παραµέτρων οι οποίες δύνανται να επηρεάσουν τη δυναµική σε ένα νανο-ροϊκό 

σύστηµα είναι ιδιαίτερου ενδιαφέροντος. Στην ατοµική κλίµακα, η επίδραση των 

διαστάσεων ενός αγωγού στα χαρακτηριστικά της ροής αναµένεται να είναι ιδιαίτερα 

σηµαντική, ενώ η επίδραση των ατόµων των στερεών τοιχωµάτων, τα οποία 

περιορίζουν το υγρό, στα άτοµα του υγρού δε µπορεί να αγνοηθεί. Ενδείξεις ότι η 

κλασική θεωρία καταρρέει στις µικρές διαστάσεις αγωγών (της τάξης κάποιων nm) 

υπάρχουν αρκετές στη βιβλιογραφία [6-12], δεν έχει όµως ακόµα υπάρξει µια 

ξεκάθαρη εικόνα που θα οδηγεί τους ερευνητές σε θεωρητικό αλλά και σε 

πειραµατικό επίπεδο.  

Οι ροές υγρών κοντά σε µια στερεή διεπιφάνεια στη νανοκλίµακα αναµένεται, 

επίσης, να επηρεάζονται και από τη φύση αυτής της επιφάνειας. Ο ορισµός µιας λείας 

επιφάνειας σε ατοµικό επίπεδο δεν είναι απόλυτα ακριβής, αν κανείς λάβει υπόψη την 

ταλάντωση των ατόµων του στερεού που έρχεται σε επαφή µε το υγρό αλλά και τη 
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διάταξη του στερεού στο χώρο. Η επίδραση των ανωµαλιών της επιφάνειας στα 

χαρακτηριστικά της ροής ενός υγρού στη νανοκλίµακα παρουσιάζει ιδιαίτερο 

ενδιαφέρον και τα τελευταία χρόνια οι ερευνητές αρχίζουν να προσοµοιώνουν 

µοντέλα ροϊκών συστηµάτων, µε τοίχους οι οποίοι παρουσιάζουν κάποια περιοδική ή 

τυχαία µορφή ανωµαλίας, τα οποία πλησιάζουν περισσότερο στην πραγµατικότητα 

και δηµοσιεύουν τα πρώτα αποτελέσµατα.    

Η κατάσταση είναι, επίσης, θολή όσον αφορά στον υπολογισµό των ιδιοτήτων 

µεταφοράς (συντελεστής διάχυσης, ιξώδες, θερµική αγωγιµότητα). Στους νανο-

αγωγούς, οι παραπάνω ιδιότητες µεταφοράς δε µπορούν να µετρηθούν µε τις έως 

τώρα διαθέσιµες πειραµατικές µεθόδους και η προσοµοίωση µε µεθόδους Μοριακής 

∆υναµικής εντός και εκτός ισορροπίας παρουσιάζεται ως η µόνη εναλλακτική λύση. 

Η επίδραση των διαστάσεων αλλά κι οι δυνάµεις που ασκούν τα άτοµα του τοίχου 

στο υγρό αναµένεται να παίζουν σηµαντικό ρόλο σε κανάλια µικρού πλάτους, αλλά 

και σε µεγαλύτερα κανάλια, σε περιοχές κοντά στους τοίχους. Ο ακριβής 

υπολογισµός τους έχει ιδιαίτερο ενδιαφέρον τόσο από τη θεµελιώδη πλευρά της 

επιστήµης όσο και από την πλευρά των τεχνολογικών εφαρµογών, όπως είναι τα 

MEMS και τα NEMS (Micro- και Nano- Electronic Mechanical Systems), εφαρµογές 

Lab-on-chip, νανο-µείκτες κτλ. 

Στο πρώτο Κεφάλαιο της διατριβής παραθέτουµε τις βασικές αρχές που 

διέπουν ένα σύστηµα Μοριακής ∆υναµικής ισορροπίας και το διαχωρίζουµε από ένα 

σύστηµα Μοριακής ∆υναµικής εκτός ισορροπίας. Ακολουθεί η ανάλυση των 

µαθηµατικών εξισώσεων που χαρακτηρίζουν ένα σύστηµα στη νανοκλίµακα και η 

κατάστρωση του µοντέλου προσοµοίωσης σε υπολογιστή. Προσπαθούµε να 

εξηγήσουµε πως γίνεται το πέρασµα από την κλασική στην ατοµιστική θεωρία και 
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αναφερόµαστε στις εφαρµογές των νανο-ροϊκών συστηµάτων στην επιστήµη και την 

τεχνολογία.     

Στο δεύτερο Κεφάλαιο εξετάζουµε τα χαρακτηριστικά της ροής Poiseuille 

ενός απλού υγρού, του αργού (Ar), σε επίπεδους νανο-αγωγούς πλάτους 0.9nm έως 

17.1nm. Για κάθε κανάλι εξετάζεται η επίδραση παραµέτρων όπως η θερµοκρασία, 

το πλάτος της εξωτερικής δύναµης που οδηγεί τη ροή, η πυκνότητα του υγρού αλλά 

και χαρακτηριστικά που συνδέονται µε το µοντέλο και το στερεό τοίχωµα [13-14].  

Στο τρίτο Κεφάλαιο υπολογίζουµε τις ιδιότητες µεταφοράς µε µεθόδους 

Μοριακής ∆υναµικής εκτός Ισορροπίας σε επίπεδους νανο-αγωγούς πλάτους 0.9nm 

έως 6.3nm και παρουσιάζουµε λεπτοµερή διαγράµµατα για το συντελεστή διάχυσης, 

το ιξώδες και τη θερµική αγωγιµότητα, τόσο ως µέσες τιµές σε κάθε κανάλι στο 

χρόνο, όσο και ως τοπικές τιµές, σε επίπεδα κατά µήκος του αγωγού [15-17].  

Στο τέταρτο Κεφάλαιο επεκτείνουµε τη χρήση του ατοµικού µοντέλου µε την 

κατασκευή διεπιφανειών τοίχου/υγρού που χαρακτηρίζονται από διαφόρων ειδών 

περιοδικές ορθογωνικές ανωµαλίες [18], ενώ οι ιδιότητες µεταφοράς για αγωγούς µε 

τοιχώµατα µε περιοδικές ορθογωνικές ανωµαλίες αναλύονται και υπολογίζονται στο 

πέµπτο Κεφάλαιο [19].   

Τέλος, στο έκτο Κεφάλαιο συνοψίζουµε τα αποτελέσµατα της εργασίας και 

αναφερόµαστε στη συνεισφορά της στο γενικότερο χώρο των νανο-ροϊκών 

συστηµάτων, προτείνουµε µελλοντικές επεκτάσεις και πιθανές εφαρµογές. 
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1. ΜΟΡΙΑΚΗ ∆ΥΝΑΜΙΚΗ 

1.1 Εισαγωγή 

Η Μοριακή ∆υναµική αποτελεί µια δηµοφιλή µέθοδο προσοµοίωσης φυσικών 

φαινοµένων στη νανοκλίµακα και για χρονικά διαστήµατα κάποιων δεκάδων 

νανοδευτερολέπτων. H χρήση της Μοριακής ∆υναµικής είναι ιδιαίτερα διαδεδοµένη 

στη φυσική στερεάς κατάστασης, στη µικρο- και νανο-ρευστοµηχανική, στην 

επιστήµη υλικών, στη φυσικοχηµεία, στη µελέτη βιολογικών συστηµάτων κτλ. Στο 

χώρο της ρευστοµηχανικής, η Μοριακή ∆υναµική είναι κατάλληλη για την 

προσοµοίωση πολύ µικρών όγκων ροής υγρών σε αγωγούς, σε διαστάσεις της τάξης 

των 1-100nm. Είναι, ίσως, η πιο διαδεδοµένη προσέγγιση για την προσοµοίωση ροών 

στη νανοκλίµακα, όπου δεν είναι δεδοµένο ότι ισχύουν οι εξισώσεις συνεχούς µέσου 

της κλασικής ρευστοµηχανικής. Σε διαστάσεις λίγων νανόµετρων (1-2nm), έχει 

αποδειχθεί ότι οι εξισώσεις του συνεχούς µέσου καταρρέουν, ακόµα και για υγρά [1] 

και για την προσοµοίωση της συµπεριφοράς του συστήµατος χρειάζεται να θεωρηθεί 

η Μοριακή ∆υναµική. 

Η Μοριακή ∆υναµική υπολογίζει τις δυνάµεις αλληλεπίδρασης µεταξύ των 

ατόµων και επικεντρώνεται στην επίλυση των κλασικών εξισώσεων κίνησης του 

Νεύτωνα. Με την προσοµοίωση του υπό εξέταση συστήµατος, οι θέσεις και οι 

ταχύτητες των σωµατιδίων είναι στη διάθεσή µας σε κάθε χρονικό βήµα της 

προσοµοίωσης. Οι χρονοσειρές αυτές παράγουν µια ακολουθία σηµείων στο χώρο 

των φάσεων ως συνάρτηση του χρόνου. Τα σηµεία αυτά ανήκουν στην ίδια κατανοµή 

και αντιστοιχούν σε διαφορετικές διαρθρώσεις του συστήµατος και των αντίστοιχων 

ροπών τους. Μια κατανοµή είναι µια συλλογή σηµείων στο χώρο των φάσεων, η 

οποία ικανοποιεί τις συνθήκες µιας συγκεκριµένης θερµοδυναµικής κατάστασης. 

∆ιαφορετικές κατανοµές, µε διαφορετικές συνθήκες της θερµοδυναµικής κατάστασης 
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του συστήµατος χρησιµοποιούνται συχνά στη Μοριακή ∆υναµική. Ειδικότερα, 

διακρίνουµε: 

 

• Μικροκανονική κατανοµή (Micro-canonical ensemble, NVE), η οποία 

χαρακτηρίζεται από σταθερό αριθµό σωµατιδίων Ν, σταθερό όγκο V και 

σταθερή ενέργεια Ε. Μια τέτοια κατανοµή αναφέρεται σε ένα αποµονωµένο 

σύστηµα. 

• Κανονική κατανοµή (Canonical ensemble, NVΤ), η οποία είναι µια συλλογή 

όλων των συστηµάτων, η θερµοδυναµική κατάσταση των οποίων 

χαρακτηρίζεται από σταθερό αριθµό σωµατιδίων Ν, σταθερό όγκο V και 

σταθερή θερµοκρασία Τ. 

• Iσοβαρής-ισοθερµική κατανοµή (Isobaric-isothermal ensemble, NPT), η 

οποία χαρακτηρίζεται από σταθερό αριθµό σωµατιδίων Ν, σταθερή πίεση P 

και σταθερή θερµοκρασία Τ. 

• Μεγαλο-κανονική κατανοµή (Grand-canonical ensemble, µVT), η οποία 

χαρακτηρίζεται από σταθερή χηµική ενέργεια µ, σταθερό όγκο V και 

σταθερή θερµοκρασία Τ.      

 

Οι κινήσεις των σωµατιδίων σε µια προσοµοίωση Μοριακής ∆υναµικής (για 

ένα σύστηµα σε ισορροπία) οφείλονται στις ενδοµοριακές δυνάµεις που προκύπτουν 

από τις αλληλεπιδράσεις µεταξύ τους. Σε µια κλασική προσοµοίωση, το 

µοντελοποιηµένο σύστηµα που επιλέγεται αποτελείται από Ν σωµατίδια, στα οποία 

εφαρµόζονται οι εξισώσεις κίνησης του Νεύτωνα της µορφής 
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i

i im
t

∂
=

∂
r

F  
(1.1) 

 

όπου, mi η µάζα του ατόµου i, 2 2
i i t= ∂ ∂a r  το διάνυσµα της επιτάχυνσής του και Fi η 

δύναµη που επιδρά στο άτοµο i, και επιλύεται µέχρι οι ιδιότητες του συστήµατος να 

µην αλλάζουν πλέον στο χρόνο. Όταν φτάσει σε θερµοδυναµική ισορροπία, 

εκτελούνται οι απαραίτητοι υπολογισµοί. Τα πιο σηµαντικά βήµατα σε µια 

προσοµοίωση Μοριακής ∆υναµικής είναι τα παρακάτω: 

 

• Αρχικοποίηση. Πριν ξεκινήσει η προσοµοίωση, αποδίδονται αρχικές θέσεις 

και ταχύτητες στα σωµατίδια του συστήµατος. Οι θέσεις µπορούν να 

επιλεγούν σε συµβατότητα µε τη δοµή την οποία θα προσοµοιώσουµε. 

• Υπολογισµός δυνάµεων. Σε κάθε χρονικό βήµα, εξετάζονται οι 

αλληλεπιδράσεις µεταξύ των σωµατιδίων και υπολογίζονται οι δυνάµεις λόγω 

αυτών των αλληλεπιδράσεων. Αυτό είναι το πιο χρονοβόρο βήµα στις τυπικές 

προσοµοιώσεις Μοριακής ∆υναµικής. 

• Ολοκλήρωση των εξισώσεων κίνησης. Οι εξισώσεις κίνησης ολοκληρώνονται 

µε τη χρήση αλγορίθµων οι οποίοι βασίζονται σε µεθόδους πεπερασµένων 

διαφορών. Το πιο γνωστό αλγοριθµικό σχήµα είναι αυτό του Verlet [20],  

 

 ( )1 1 2 42 ( )n n n t t t+ −= − + ∆ +Ο ∆r r r a  (1.2) 

  

από το οποίο υπολογίζουµε τις ταχύτητες των σωµατιδίων µε τη σχέση 
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t t t t
t

t

δ δ
δ

+ − −
=

r r
υ  

(1.3) 

 

• Αποθήκευση δεδοµένων και ανάλυση. Στο τέλος κάθε χρονικού βήµατος 

αποθηκεύονται οι θέσεις και οι ταχύτητες όλων των σωµατιδίων, ενώ 

παράλληλα υπολογίζονται και αποθηκεύονται χρήσιµες ιδιότητες του 

συστήµατος (π.χ., θερµοκρασία, πίεση, όγκος). Πολλές από τις ποσότητες που 

αποθηκεύονται χρησιµοποιούνται στο στάδιο της µετα-επεξεργασίας (post-

processing) για εξαγωγή ιδιοτήτων της στατιστικής µηχανικής (π.χ., ιδιότητες 

µεταφοράς).    

 

1.2 Αλληλεπίδραση και δυναµικά 

Θεωρούµε την απλή περίπτωση ενός συστήµατος που περιέχει Ν άτοµα. Η 

δυναµική ενέργεια µπορεί να υποδιαιρεθεί σε όρους οι οποίοι εξαρτώνται από τις 

συντεταγµένες ξεχωριστών ατόµων, ζευγών ατόµων, τριών ατόµων κ.ο.κ.: 

 

 
1 2 3( ) ( , ) ( , , ) ...i i j i j k

i i j i i j i k j i

V u r u r r u r r r
> > > >

= + + +∑ ∑ ∑ ∑ ∑ ∑  (1.4) 

 

Ο συµβολισµός ∑∑
<i j 1

υποδηλώνει άθροισµα σε όλα τα διακριτά ζεύγη i και j 

χωρίς να µετρηθεί ένα ζεύγος δύο φορές (δηλαδή, το ζεύγος ij και το ji). Η ίδια 

αντιµετώπιση ισχύει και στην περίπτωση αλληλεπίδρασης τριών ατόµων κ.ο.κ. Ο 

πρώτος όρος στην Εξ. (1.7) αναπαριστά την επίδραση ενός εξωτερικού πεδίου (τους 

τοίχους του συστήµατος, για παράδειγµα). Οι υπόλοιποι όροι αναπαριστούν 

σωµατιδιακές αλληλεπιδράσεις. Ο δεύτερος όρος, u2, το δυναµικό ζεύγους, είναι ο 

πιο σηµαντικός. Το δυναµικό ζεύγους εξαρτάται µόνο από το πλάτος της απόστασης 
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ij i jr r r= − , έτσι θα µπορούσε να γραφεί ως u2(rij). Στο Σχ. 1.1 φαίνεται µια εκτίµηση 

για το ζεύγος δυναµικού µεταξύ δύο ατόµων αργού (Ar), ως συνάρτηση της 

απόστασης µεταξύ τους.   

Από το Σχήµα 1.1 παρατηρούµε ότι υπάρχει µια ελκυστική ελάττωση της 

ενδοµοριακής αλληλεπίδρασης σε µεγάλες τιµές διαχωρισµού των σωµατιδίων, 

βασικά λόγω της συσχέτισης µεταξύ των νεφών των ηλεκτρονίων που περιβάλουν τα 

άτοµα. Επιπρόσθετα, για φορτισµένα σωµατίδια, όροι Coulomb θα ήταν παρόντες. 

Υπάρχει ένα αρνητικό βύθισµα υπεύθυνο για τη µοριακή έλξη σε συµπυκνωµένες 

φάσεις. Τέλος, παρατηρούµε ένα απότοµα αυξητικό, απωθητικό τείχος στις µικρές 

αποστάσεις διαχωρισµού, λόγω της µη-συνδετικής επικάλυψης µεταξύ των νεφών 

των ηλεκτρονίων. 

 

 

Σχήµα 1.1 Ζεύγος δυναµικού για άτοµα Ar 
 

 

Ο όρος u3 στην εξίσωση (1.4), ο οποίος αναφέρεται σε τριπλέτες µορίων, είναι 

αδιαµφισβήτητα σηµαντικός σε µεγάλες πυκνότητες υγρών. Παρόλα αυτά, ο όρος 

αυτός καθώς και οι όροι υψηλότερης τάξης, σπάνια χρησιµοποιούνται σε 

προσοµοιώσεις µε υπολογιστή λόγω του υψηλού υπολογιστικού φόρτου που 

συνεπάγονται. Η προσέγγιση µε τις αλληλεπιδράσεις ζευγών παρέχει µια 

αξιοσηµείωτα καλή περιγραφή των ιδιοτήτων ενός υγρού. 

Στη βιβλιογραφία συναντάµε διάφορες περιπτώσεις αλληλεπιδράσεων µεταξύ 

σωµατιδίων, µε διαφορετικές εφαρµογές για το καθένα [21].  
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1. ∆υναµικό αλληλεπίδρασης Lennard-Jones 12-6, το οποίο χρησιµοποιείται 

ευρύτατα στην προσοµοίωση µε υπολογιστή (Σχ. 1.1), 

 

 12 6( ) 4 (( / ) ( / ) )LJu r r rε σ σ= −  (1.5) 

 

το οποίο παρέχει µια ικανοποιητική περιγραφή των ιδιοτήτων υγρών, όπως το 

µείγµα από αργό, αν οι ποσότητες ε και σ επιλεγούν κατάλληλα. Το δυναµικό 

περιλαµβάνει µια µεγάλης κλίµακας ελκυστική ελάττωση της µορφής 61 r− , 

ένα αρνητικό βύθισµα βάθους ε και ένα απότοµα αυξανόµενο τείχος σε 

αποστάσεις ατόµων µικρότερες από  r ~ σ. Το βάθος του βυθίσµατος συχνά 

απαντάται σε µονάδες θερµοκρασίας ως Bkε , όπου kB η σταθερά του 

Boltzman. Τιµές όπως 120Bkε ≈   και σ ≈0.34nm έρχονται σε καλή 

συµφωνία µε τις πειραµατικές ιδιότητες του υγρού αργού. Οι δυνάµεις που 

αναπτύσσονται µεταξύ των σωµατιδίων υπολογίζονται από την αρνητική 

βαθµίδα του δυναµικού LJ  

 

 13 7
( )

( ) 24 2
du r

F r
dr r r

ε σ σ
σ

    = − = −    
     

 
(1.6) 

 

2. ∆υναµικό τετραγωνικού βυθίσµατος (square-well potential). Αποτελεί ένα 

από τα απλούστερα ενδοµοριακά δυναµικά στην αναπαράσταση των 

ιδιοτήτων των υγρών. ∆ίνεται από τη σχέση: 

 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 19 

 ,
( ) ,

0,

r
u r r k

r k

σ
ε σ σ

σ

≤∞
= ≤ ≤

>
 (1.7) 

 

όπου k είναι κάποιο πολλαπλάσιο της διαµέτρου (σ) και ε ένα µέτρο της 

ελκυστικής αλληλεπίδρασης. Το δυναµικό αυτό αποτελεί µια εισαγωγική, 

καλή λύση στο πρόβληµα της µελέτης ατοµικών συστηµάτων.      

 

3. ∆υναµικό Yukawa. Περιγράφεται από τη σχέση: 

 

 

- ( 1)

,                        ,
( )

 - ,     ,z r

r
u r

re rσ

σ

εσ σ−

 ∞ ≤
= 

>
 (1.8) 

 

όπου z είναι µια µεταβλητή παράµετρος. Η εξάρτηση από την αντίστροφη 

δύναµη της απόστασης σε αυτό το δυναµικό, δίνει τη δυνατότητα χρήσης του 

σε ιονικά συστήµατα. Έχει αποδειχθεί ότι όταν z = 1.8, η συµπεριφορά του 

δυναµικού αυτού προσεγγίζει αυτή του Lennard-Jones 12-6.  

 

4. ∆υναµικό WCA (Weeks-Chandler-Anderson). Το δυναµικό αυτό είναι µια 

παραλλαγή του Lennard-Jones 12-6, στην οποία τα άτοµα αλληλεπιδρούν 

µέσω µιας αποκοπής και µιας ολισθηµένης συνάρτησης δυναµικού Lennard-

Jones 

 12 64 (( / ) ( / ) ) ( ),     
( )

 0,                                              

LJ c c

c

r r u r r r
u r

r r

ε σ σ − − ≤
= 

>
 (1.9) 
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όπου 1 6( 2 )cr σ= είναι µια απόσταση αποκοπής, ( )LJ cu r  είναι η τιµή του 

δυναµικού Lennard-Jones στο σηµείο αποκοπής και ε και σ είναι οι 

παράµετροι Lennard-Jones ενέργειας και απόστασης, αντίστοιχα. 

Παρατηρούµε ότι σε αυτή την περίπτωση, οι αλληλεπιδράσεις µεταξύ των 

ατόµων είναι καθαρά απωθητικές. Εποµένως, η χρήση του δυναµικού WCA 

συνίσταται στις περιπτώσεις όπου θέλουµε τα άτοµα απλά να απωθούνται 

µεταξύ τους.  

 

5. ∆υναµικό Buckingham. Το δυναµικό δίνεται από τη σχέση 

 

 6
6

( ) exp( )
C

u r A Br
r

= − −  (1.10) 

 

όπου Α, Β και C6 είναι εµπειρικοί παράµετροι. Η µεγάλη διαφορά από το 

δυναµικό Lennard-Jones είναι ότι ο απωθητικός όρος τώρα εξαρτάται 

εκθετικά από την απόσταση, γεγονός το οποίο µοιάζει να είναι πιο ρεαλιστικό 

στα ατοµικά συστήµατα. Ωστόσο, σε σχέση µε το δυναµικό Lennard-Jones, το 

δυναµικό Buckingham είναι πιο δύσκολο στην υλοποίηση. 

 

6. ∆υναµικό Coulomb. Χρησιµοποιείται σε περιπτώσεις όπου είναι παρούσες 

ηλεκτροστατικές δυνάµεις, π.χ., σε ιόντα ή πολυατοµικά µόρια µε µερικά 

φορτία. ∆ίνεται από τη σχέση 

 

 
1 2

0

1
( ) ,

4 r

q q
u r

rπε ε
=  (1.11) 
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όπου q1, q2 είναι τα φορτία των δύο µορίων και 0ε  η διηλεκτρική σταθερά του 

κενού. 

 

Κάθε µικρής κλίµακας αλληλεπίδραση µπορεί να µοντελοποιηθεί µε τη χρήση 

του δυναµικού Lennard-Jones 12-6. Στη βιβλιογραφία είναι διαθέσιµες κατάλληλες 

τιµές για τις παραµέτρους ενέργειας και απόστασης σε άτοµα του ιδίου είδους. 

Κάποιες ενδεικτικές τιµές παρουσιάζονται στον Πίνακα 1 [3]. 

 

Πίνακας 1.1: Ατοµικοί παράµετροι αλληλεπίδρασης 
 

Άτοµο 
Bkε (Κ) σ (nm) 

Αργό (Αr) 119.8 0.341 
Κρυπτό (Kr) 164.0 0.383 
Νέο (Ne) 47.0 0.272 
Ήλιο (He) 10.2 0.228 

  

 

Η ενεργειακή παράµετρος ε αυξάνει µε τον ατοµικό αριθµό, καθώς η 

πολικότητα ανεβαίνει. Το σ, επίσης, αυξάνει κατεβαίνοντας σε ένα σύνολο στον 

περιοδικό πίνακα, αλλά µειώνεται από αριστερά προς τα δεξιά σε µια περίοδο µε την 

αύξηση του πυρηνικού φορτίου. Αλληλεπιδράσεις µεταξύ ατόµων διαφορετικών 

ειδών σε διαφορετικά µόρια µπορούν να προσεγγιστούν χρησιµοποιώντας τους 

κανόνες ανάµειξης Lorentz-Berthelot [3]. Για παράδειγµα, σε ένα µείγµα Ar-Kr, θα 

είχαµε 

 1
( )

2ArKr ArAr KrKrσ σ σ= +  (1.7) 

 

 
ArKr Ar Krε ε ε=  (1.8) 
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1.3 Ορισµός ενός απλού υγρού 

Στις περισσότερες προσοµοιώσεις µε Μοριακή ∆υναµική στη βιβλιογραφία 

συναντάµε κυρίως τον όρο “απλό” (simple) υγρό. Παρόλο που δεν υπάρχει σαφής 

ορισµός για ένα απλό υγρό στη βιβλιογραφία, στις περισσότερες περιπτώσεις 

θεωρείται ως  µια συλλογή ατόµων που αλληλεπιδρούν µε δυναµικό LJ και η 

δυναµική του βασίζεται στην επίλυση των εξισώσεων του Νεύτωνα. Στην πράξη, 

κάποια ιδανικά υγρά (όπως το αργό) µπορούν να µοντελοποιηθούν µε ακρίβεια ως 

απλά υγρά.  

Η µελέτη των απλών υγρών σε σύγκριση µε τη µελέτη “σύνθετων” (complex) 

υγρών (όπως, π.χ., νερό, ηλεκτρολύτες, διαλύµατα πρωτεϊνών κτλ) έχει πολλά 

πλεονεκτήµατα. Πρώτα απ’ όλα, το υπολογιστικό κόστος της ατοµιστικής 

προσοµοίωσης απλών υγρών είναι χαµηλότερο σε σύγκριση µε τα σύνθετα υγρά, 

λόγω της ευκολότερης κατασκευής του δυναµικού LJ σε σύγκριση µε τα πολύπλοκα 

ηλεκτροστατικά δυναµικά που απαιτούνται στα περισσότερα σύνθετα υγρά. 

Επιπλέον, η µελέτη απλών υγρών µπορεί να αποκαλύψει τη φυσική σηµασία 

φαινοµένων που σχετίζονται µε τις ροές σε νανο-αγωγούς και το αποτέλεσµα µπορεί 

να αποτελέσει οδηγό για τη µελέτη των σύνθετων υγρών. Για παράδειγµα, η 

κατάρρευση των εξισώσεων NS σε κανάλια κάτω των 4σ (όπως θα δούµε και στο 

επόµενο κεφάλαιο) πρώτα αποδείχθηκε για ένα απλό υγρό [7] και στη συνέχεια 

επαληθεύτηκε για ηλεκτρο-οσµωτική µεταφορά σε κανάλια σιλικόνης [22].   

 

1.4 Προσοµοίωση σε υπολογιστή 

1.4.1 Περιοδικές οριακές συνθήκες 

Για να κατανοήσουµε τη σηµασία της εφαρµογής περιοδικών οριακών 

συνθηκών, θεωρούµε το περιοδικό σύστηµα δύο διαστάσεων στου Σχ. 1.2. (στην 

πραγµατικότητα κάθε τετράγωνο αντιστοιχεί σε ένα κύβο στο χώρο). Θεωρούµε ότι 
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τα υπό µελέτη σωµατίδια είναι τοποθετηµένα στο κεντρικό τετράγωνο ενώ το 

τετράγωνο αυτό επαναλαµβάνεται στο χώρο για να δηµιουργηθεί ένα άπειρο πλέγµα. 

Κατά τη διάρκεια της προσοµοίωσης, καθώς ένα µόριο κινείται εκτός του 

τετραγώνου, η περιοδική του εικόνα σε κάθε γειτονικό τετράγωνο κινείται ακριβώς 

µε τον ίδιο τρόπο. Έτσι, όταν ένα µόριο αφήνει το τετράγωνο, µια από τις εικόνες του 

θα εισέλθει και πάλι σε αυτό από την αντίθετη πλευρά. Η αριθµητική πυκνότητα του 

κεντρικού κουτιού (και όλου του συστήµατος) διατηρείται σταθερή. ∆εν είναι 

απαραίτητο να αποθηκεύουµε τις συντεταγµένες όλων των εικόνων (άπειρος αριθµός) 

σε µια προσοµοίωση, αρκούν τα µόρια στο κεντρικό κουτί. ∆εν υπάρχουν τοίχοι και 

επιφανειακά µόρια στα όρια του κεντρικού τετραγώνου. Το κουτί αυτό αποτελεί ένα 

βολικό σύστηµα αξόνων για τη µέτρηση των συντεταγµένων των Ν µορίων.  

Ας δούµε τώρα πως υπολογίζονται οι ιδιότητες ενός υγρού το οποίο υπόκειται 

σε περιοδικές οριακές συνθήκες. Η καρδιά ενός προγράµµατος Μοριακής ∆υναµικής 

περιλαµβάνει τον υπολογισµό της δυναµικής ενέργειας µιας ορισµένης κατάστασης, 

καθώς και τον υπολογισµό όλων των δυνάµεων που ασκούνται σε όλα τα µόρια. Εάν 

θεωρήσουµε το µόριο 1, τότε αυτό θα δέχεται δυνάµεις από όλα τα υπόλοιπα µόρια 

σε ζεύγη, δηλαδή Ν-1 όροι αθροίσµατος. Ακόµα, καταρχήν, θα πρέπει να 

συµπεριλάβουµε και τις αλληλεπιδράσεις µεταξύ του ατόµου 1 και όλων των εικόνων 

του στο σύστηµα. Αυτός είναι άπειρος αριθµός όρων και είναι αδύνατο να 

υπολογιστεί στην πράξη. Για τον υπολογισµό µιας δυναµικής ενέργειας µικρής 

κλίµακας, µπορούµε να περιορίσουµε τα αθροίσµατα µε µια προσέγγιση. Αν 

θεωρήσουµε το µόριο 1 να καταλαµβάνει το κέντρο ενός κυβικού κουτιού, όµοιο µε 

το κουτί που χρησιµοποιήσαµε για τις περιοδικές οριακές συνθήκες (Σχ. 1.3), το 

µόριο 1 αλληλεπιδρά µε τα µόρια τα κέντρα των οποίων βρίσκονται µέσα σε αυτό το 
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κουτί. Αυτό η µέθοδος ονοµάζεται συνθήκη ελάχιστης εικόνας (minimum image 

convention).  

 

Σχήµα 1.2. Περιοδικό σύστηµα δύο διαστάσεων 
 

 

 

Ο υπολογισµός του δυναµικού, τώρα, αφορά ½ Ν(Ν-1) όρους. Αποτελεί και 

πάλι αρκετό υπολογιστικό φόρτο για ένα πρόγραµµα προσοµοίωσης. Μια περαιτέρω 

προσέγγιση βελτιώνει ακόµα περισσότερο τους υπολογισµούς. Η µεγαλύτερη 

επίδραση στις δυνάµεις και τη δυναµική ενέργεια προέρχεται από άτοµα γειτονικά 

στο άτοµο ενδιαφέροντος, και, για µικρής κλίµακας δυνάµεις, εφαρµόζουµε κανονικά 

µια σφαιρική ακτίνα αποκοπής. Αυτό σηµαίνει ότι το ζεύγος δυναµικού u(r) είναι ίσο 

µε το µηδέν για crr ≥ , όπου rc η ακτίνα αποκοπής.   

 

 

Σχήµα 1.3. Συνθήκη ελάχιστης εικόνας 
 

 

Ο υπολογισµός του δυναµικού, τώρα, αφορά ½ Ν(Ν-1) όρους. Αποτελεί και 

πάλι αρκετό υπολογιστικό φόρτο για ένα πρόγραµµα προσοµοίωσης. Μια περαιτέρω 

προσέγγιση βελτιώνει ακόµα περισσότερο τους υπολογισµούς. Η µεγαλύτερη 

επίδραση στις δυνάµεις και τη δυναµική ενέργεια προέρχεται από άτοµα γειτονικά 

στο άτοµο ενδιαφέροντος, και, για µικρής κλίµακας δυνάµεις, εφαρµόζουµε κανονικά 

µια σφαιρική ακτίνα αποκοπής. Αυτό σηµαίνει ότι το ζεύγος δυναµικού u(r) είναι ίσο 

µε το µηδέν για crr ≥ , όπου rc η ακτίνα αποκοπής.     
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Σε µια προσοµοίωση Lennard-Jones συχνά χρησιµοποιείται ακτίνα αποκοπής 

rc=2.5σ. Το µειονέκτηµα από τη χρήση της αποκοπής είναι ότι οι θερµοδυναµικές και 

οι υπόλοιπες ιδιότητες του υγρού δε θα είναι πλέον ακριβώς οι ίδιες µε την περίπτωση 

όπου δε θα υπήρχε αποκοπή. Η ακτίνα αποκοπής δε θα πρέπει να είναι µεγαλύτερη 

από ½ L για να υπάρχει συµφωνία µε τη συνθήκη ελάχιστης εικόνας.   

 

1.4.2 Μοντελοποίηση και προ-επεξεργασία  

Η µικροσκοπική κατάσταση ενός συστήµατος µπορεί να ορισθεί µε όρους 

θέσεων και ροπών των συστατικών του σωµατιδίων. Με την προσέγγιση των Born-

Openheimer, είναι δυνατό να εκφράσουµε τη Χαµιλτονιανή ενός συστήµατος ως 

συνάρτηση των πυρηνικών µεταβλητών, χωρίς να λάβουµε υπόψη τη (γρήγορη) 

κίνηση των ηλεκτρονίων. Με την περαιτέρω προσέγγιση ότι µια κλασική περιγραφή 

είναι αρκετή, µπορούµε να γράψουµε τη Χαµιλτονιανή Η ενός συστήµατος Ν 

σωµατιδίων ως άθροισµα συναρτήσεων κινητικής και δυναµικής ενέργειας του 

συνόλου των συντεταγµένων qi και ορµών pi κάθε µορίου i [3]. Υιοθετώντας το 

συµβολισµό 

 

 q = (q1,q2,…,qN) (1.14α) 

 p = (p1,p2,…,pN) (1.14β) 

 

έχουµε 

 

 Η(q,p) = EK(p) + u(q) (1.15) 

 

Οι γενικευµένες συντεταγµένες q µπορούν απλά να είναι το σύνολο των 

καρτεσιανών συντεταγµένων ri κάθε ατόµου στο σύστηµα, ενώ η ποσότητα p είναι το 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 26 

κατάλληλο σύνολο των συζυγών ορµών. Η κινητική ενέργεια EΚ έχει συνήθως τη 

µορφή 

 2

1
2

N

K ia i
i a

E p m
=

= ∑∑  (1.16) 

 

όπου mi η µοριακή µάζα και ο δείκτης α αντιστοιχεί στις διάφορες συνιστώσες (x,y,z) 

της ροπής του µορίου i. Η δυναµική ενέργεια u περιλαµβάνει τη χρήσιµη πληροφορία 

που αφορά τις ενδοµοριακές αλληλεπιδράσεις. Θεωρώντας ότι η δυναµική ενέργεια 

έχει µια καλή, λογική συµπεριφορά, είναι δυνατό να κατασκευαστεί από το Η µια 

εξίσωση κίνησης (σε µορφή Hamilton, σε µορφή Lagrange ή σε µορφή Newton) η 

οποία θα χαρακτηρίζει όλη τη χρονική εξέλιξη του συστήµατος και τις µηχανικές 

ιδιότητές του. Γενικά, η επίλυση µιας τέτοιας εξίσωσης θα περιλάµβανε τον 

υπολογισµό, από τo u, των δυνάµεων Fi και των ροπών τi που επιδρούν στα µόρια.  

Εποµένως, στη γενική περίπτωση, η Χαµιλτονιανή Η (ή η δυναµική ενέργεια 

u) αποτελεί τη βασική είσοδο σε ένα πρόγραµµα υπολογιστικής προσοµοίωσης. Η 

προσέγγιση που χρησιµοποιείται ευρέως είναι ο διαχωρισµός της δυναµικής 

ενέργειας σε όρους που αφορούν αλληλεπιδράσεις µεταξύ δύο, τριών ή και 

περισσότερων σωµατιδίων.  

Ένα µπλοκ διάγραµµα του λογισµικού που αναπτύχθηκε για την 

προσοµοίωση ατοµικών συστηµάτων µε τη µέθοδο της µοριακής δυναµικής φαίνεται 

στα Σχήµατα 1.4 και 1.5. Ο κύριος κορµός υπολογισµού εκτελείται σε γλώσσα 

δοµηµένου προγραµµατισµού FORTRAN 90/95, η οποία πλέον έχει ενσωµατώσει 

πολλά χρήσιµα στοιχεία από τον αντικειµενοστραφή προγραµµατισµό και έχει 

ξεπεράσει πολλές από τις δυσκολίες της προηγούµενης έκδοσης FORTRAN 66 ή 77. 

Για την επεξεργασία των αποτελεσµάτων και το σχεδιασµό των µεγεθών 

χρησιµοποιείται λογισµικό MatLab.  
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Οι προσοµοιώσεις µε υπολογιστή συνήθως εκτελούνται για ένα σχετικά µικρό 

αριθµό σωµατιδίων (π.χ., 10 10000N≤ ≤ ). Το µέγεθος του συστήµατος περιορίζεται 

από την ταχύτητα εκτέλεσης του προγράµµατος αλλά και τη διαθέσιµη δυνατότητα 

αποθήκευσης στον υπολογιστή. Γενικά, ο χρόνος που απαιτείται για τον υπολογισµό 

των δυνάµεων/ενέργειας του συστήµατος είναι αυτός που καθορίζει και τη συνολική 

διάρκεια ενός προγράµµατος προσοµοίωσης. Ο χρόνος αυτός είναι ανάλογος του Ν2
. 

Εποµένως, γίνεται σαφές ότι µικρότερα συστήµατα σωµατιδίων εκτελούνται πιο 

γρήγορα. Παρόλα αυτά, τα τελευταία χρόνια, δεδοµένης της ανάπτυξης παράλληλων 

αλγορίθµων και της ολοένα αυξανόµενης ισχύος των υπολογιστικών συστηµάτων 

[23], µας δόθηκε η δυνατότητα να µελετήσουµε µεγαλύτερα και πιο πολύπλοκα 

συστήµατα µε Μοριακή ∆υναµική.  

 
 

 

Σχήµα 1.4: Λογισµικό σε FORTRAN 90/95 
 
 

 

Σχήµα 1.5. Λογισµικό σε MatLab 
 

 

 

1.4.3 Υπολογιστικές λεπτοµέρειες 

Κατά τη δηµιουργία ενός µοντέλου προσοµοίωσης µε Μοριακή ∆υναµική 

χρειάζεται προσεκτική επιλογή των παραµέτρων που θα χρησιµοποιηθούν. Οι 

διάφορες παράµετροι του προγράµµατος επηρεάζουν σηµαντικά τόσο την ακρίβεια 

όσο και την ταχύτητα εκτέλεσης του προγράµµατος [1]. 

• Μέγεθος χρονικού βήµατος. Θα ήταν επιθυµητό να χρησιµοποιούσαµε όσο πιο 

µεγάλο χρονικό βήµα µπορούµε σε µια προσοµοίωση έτσι ώστε να είµαστε σε 

θέση να εξερευνήσουµε για περισσότερο χρόνο το σύστηµά µας. Όµως, αφού 
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βασιζόµαστε στην αποκοπή όρων από τη σειρά Τaylor (Εξ. (1.4-5)) για να 

υπολογίσουµε θέσεις και ταχύτητες σωµατιδίων, το χρονικό βήµα θα έπρεπε 

να είναι ελάχιστο έτσι ώστε να επιτύχουµε σχετικά καλή ακρίβεια. Τυπικές 

τιµές για το χρονικό βήµα µιας προσοµοίωσης σε Μοριακή ∆υναµική είναι 

περίπου στα 1-2fs.    

• Ακτίνα αποκοπής. Η πιο απαιτητική σε χρόνο διεργασία σε ένα πρόγραµµα 

Μοριακής ∆υναµικής είναι ο υπολογισµός των αλληλεπιδράσεων µεταξύ των 

σωµατιδίων. Μια κοινή πρακτική είναι ο υπολογισµός των αλληλεπιδράσεων 

µόνο σε µια περιοχή γύρω από κάθε σωµατίδιο (γύρω από την ακτίνα 

συχνότητα αποκοπής rcut) και η παράλειψη των αλληλεπιδράσεων σε 

απόσταση µεγαλύτερη της rcut. Μια τέτοια πρακτική είναι αποτελεσµατική 

στη µελέτη απλών υγρών (όπως, π.χ., σε µείγµα αργού ή κρυπτού), σε 

περιπτώσεις, όµως, όπου υπάρχουν και ηλεκτροστατικές δυνάµεις µεγάλου 

εύρους (όπως, π.χ., στο νερό) χρειάζεται και η συνδροµή συµπληρωµατικών 

µεθόδων (π.χ., η µέθοδος Ewald).  

• Περιοδικές συνθήκες. Η χρήση των περιοδικών συνθηκών προσοµοιώνει ένα 

σύστηµα το οποίο στην ουσία είναι αποµονωµένο, καθώς δεν έχει όρια ή 

τοίχους. Αν κάποιος θελήσει να προσοµοιώσει µη-περιοδικά συστήµατα 

(όπως, π.χ., ένα διαλύτες ή άλλα υγρά), η ίδια η περιοδικότητα µπορεί να 

αποφέρει σφάλµατα όταν θέλουµε να συγκρίνουµε ιδιότητες σε διαφορετικού 

µεγέθους συστήµατα.   

 

1.4.4 Επεξεργασία  

Η αποθήκευση παραµέτρων όπως οι τροχιές, οι ταχύτητες ή οι δυνάµεις των 

σωµατιδίων γίνεται πιο απαιτητική για µεγάλο αριθµό ατόµων και για µεγάλους 
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χρόνους προσοµοίωσης. Για ιδιότητες οι οποίες απαιτούν µεγάλη στατιστική ακρίβεια 

λόγω µεγάλων διακυµάνσεων (όπως, π.χ., η ταχύτητα) είναι απαραίτητη η 

αποθήκευσή τους σχεδόν σε κάθε χρονικό βήµα, µε αποτέλεσµα να δηµιουργούνται 

αρχεία µεγάλης χωρητικότητας και δυσκολότερης επεξεργασίας.  

Από την άλλη, πολλές φορές είναι επιθυµητό να υπολογίζονται ιδιότητες του 

υγρού τοπικά σε µικρές περιοχές στο εσωτερικό ενός συστήµατος για να µπορούµε να 

πάρουµε τη γενική εικόνα (όπως, π.χ., στο προφίλ πυκνότητας). Ο αριθµός των 

περιοχών στις οποίες θα διαχωριστεί το σύστηµά µας επηρεάζει το υπολογιστικό 

κόστος (πολλές περιοχές – καλύτερη ανάλυση – κίνδυνος στατιστικού σφάλµατος – 

µεγάλο κόστος) αλλά και την ακρίβεια (λίγες περιοχές – µικρότερη ανάλυση – 

µικρότερη ακρίβεια).   

 

1.4.5 Σύστηµα µονάδων  

Ένα σηµαντικό θέµα κατά τη µελέτη συστηµάτων µε µεθόδους Μοριακής 

∆υναµικής είναι ο καθορισµός από την αρχή του συστήµατος µονάδων που θα 

επιλεγεί. Οι διαστάσεις του συστήµατος (angstrom), οι ταχύτητες (angstrom/ps), ο 

χρόνος (ps ή fs) κτλ. δυσκολεύουν την επιλογή ενός µετρικού συστήµατος (όπως το 

SI, για παράδειγµα) επειδή απαιτούν την εκτέλεση αριθµητικών πράξεων µε υψηλή 

ακρίβεια από το υπολογιστικό σύστηµα που επιλέγεται. Οι µονάδες που 

χρησιµοποιούνται σε ένα σύστηµα LJ συνήθως είναι σε ανηγµένη µορφή, η οποία 

βασίζεται στα χαρακτηριστικά του σωµατιδίου που προσοµοιώνεται και στις 

παραµέτρους του δυναµικού LJ. Στον Πίνακα 1.1 παρουσιάζεται ο συµβολισµός των 

ανηγµένων µονάδων για κάποια ενδεικτικά µεγέθη που θα χρησιµοποιήσουµε σε 

σχέση µε τις τυπικές µονάδες των µεγεθών που θα χρησιµοποιούσαµε σε αυτές τις 

διαστάσεις. Με βάση τις παραµέτρους ε και σ του δυναµικού LJ µπορούµε να 
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εξάγουµε τις µονάδες για όποιο µέγεθος µας ενδιαφέρει. Σηµειώνεται ότι m είναι η 

µάζα του σωµατιδίου που προσοµοιώνουµε και kB η σταθερά του Boltzman.  

 

 

Πίνακας 1.2. Μονάδες LJ για ένα σύστηµα Μοριακής ∆υναµικής 
 

Παράµετρος Τυπικές µονάδες LJ µορφή 

Θερµοκρασία Τ / (Κ) * /BT k T ε=  

Χρόνος t / (ps) 
*

2
t t

m

ε
σ

=  

Μήκος l / (nm) * /l l σ=  
Ταχύτητα υ / (cm/s) 

*

m

ε
υ υ=  

∆ύναµη F / (pN) * /F Fσ ε=  
 

 

 

1.5 Κατηγορίες Μοριακής ∆υναµικής  

Υπάρχουν δύο βασικές κατηγορίες προσοµοιώσεων που µπορούν να 

υλοποιηθούν µε Μοριακή ∆υναµική, οι προσοµοιώσεις µε Μοριακή ∆υναµική 

ισορροπίας (Equilibrium Molecular Dynamics – EMD) και οι προσοµοιώσεις µε 

Μοριακή ∆υναµική εκτός Ισορροπίας (Non-Equilibrium Molecular Dynamics - 

NEMD). Στο Σχ. 1.6 παρουσιάζεται ένα µπλοκ διάγραµµα των δύο µεγάλων αυτών 

κατηγοριών. Στην περίπτωση ρευστών σε ισορροπία µπορεί να χρησιµοποιηθεί η 

µέθοδος EMD, ενώ σε περιπτώσεις τόσο ισορροπίας όσο και ροής υπό την επίδραση 

εξωτερικών δυνάµεων µπορεί να χρησιµοποιηθεί η NEMD [4]. 

 

 

Σχήµα 1.6. Κατηγορίες Μοριακής ∆υναµικής 
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Για ένα σύστηµα Ν αλληλεπιδρόντων σωµατιδίων σε έναν όγκο V (Σχ. 1.7), στη 

µικροκανονική (NVE) κατανοµή (σταθερός αριθµός σωµατιδίων Ν, σταθερός όγκος 

V, σταθερή ενέργεια Ε) και µε απουσία εξωτερικών δυνάµεων, η συνολική ενέργεια 

του συστήµατος διατηρείται στο χρόνο (Εξ. (1.15)) Σε κάθε χρονική στιγµή η θέση 

κάθε ατόµου καθορίζεται από την εξίσωση κίνησης (Εξ. (1.1)). Για ένα τρισδιάστατο 

σύστηµα πρέπει να λύσουµε 3Ν συζευγµένες διαφορικές εξισώσεις δευτέρου 

βαθµού. Γνωρίζοντας τις ταχύτητες και τις θέσεις των ατόµων µπορούµε να 

υπολογίσουµε µέσω εξισώσεων της στατιστικής µηχανικής ποσότητες οι οποίες είναι 

συγκρίσιµες µε µακροσκοπικά µετρήσιµες ποσότητες. Οι ποσότητες αυτές µπορούν 

να υπολογιστούν ως µέσες ποσότητες στο χρόνο βάσει της εργοδικής υπόθεσης. 

 

 

Σχήµα 1.7. Σύστηµα περιγραφής Μοριακής ∆υναµικής Ισορροπίας 
 

 

Μερικές από τις ποσότητες που µπορεί κανείς να υπολογίσει είναι η 

θερµοκρασία, η οποία υπολογίζεται από τη σχέση 
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και η πίεση  
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όπου το  σύµβολο  υποδηλώνει χρονικό µέσο όρο ενώ υi και mi είναι αντίστοιχα η 

ταχύτητα και η µάζα του σωµατιδίου i. kB είναι η σταθερά του Boltzmann. 
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 Το ερώτηµα που τίθεται από τη θεωρία γραµµικής απόκρισης (Linear 

response theory) [24] είναι: εάν έχουµε ένα σύστηµα µε χαµιλτονιανή oH  να 

υπολογίσουµε την µεταβολή σε µια δυναµική µεταβλητή B(t) η οποία προκαλείται 

από µια εξωτερική δύναµη Fext(t) η οποία εφαρµόζεται σε κάποια στιγµή t=0 και της 

οποίας η επίδραση µπορεί να εκφραστεί σε όρους ατοµικών θέσεων και ταχυτήτων  

ως  

 ( , ) ( )o extH H A F t= − r p  (1.19) 

 

όπου η ποσότητα Α περιγράφει αλληλεπιδράσεις σε όρους θέσεων και ταχυτήτων των 

σωµατιδίων του συστήµατος. 

Η βηµατική συνάρτηση (step function) είναι µια πιθανή µορφή διαταραχής 

αλλά µπορεί κανείς να θεωρήσει και άλλες µορφές όπως ηµιτονοειδή ή συνάρτηση 

δέλτα. Θεωρώντας ότι η επίδραση της Fext είναι µικρή, ώστε να επιτρέπει µια 

περιγραφή στο πλαίσιο της γραµµική θεωρίας απόκρισης (linear response theory), µια 

ανάλυση βασισµένη στην εξίσωση Liouville καταλήγει στην σχέση 

 

 
0

0

1
( ) (0) ( ) (0) ( )

t

ext

B

B t B B t t A F t dt
k T

′ ′ ′− = −∫  (1.20) 

   

Το αποτέλεσµα ισχύει στο όριο 0extF →  όπου το  
0
 συµβολίζει µια µέση 

ποσότητα ισορροπίας σε ένα αδιατάρακτο σύστηµα. Η ύπαρξη της διαταραγµένης 

χαµιλτονιανής Η δεν απαιτείται ώστε να ισχύει το αποτέλεσµα [25]. Εάν για παράδειγµα οι 

εξισώσεις κίνησης είναι 
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 / ( , ) ( )i i extm F t= +ir p C r p  (1.21) 

 

 ( , ) ( )i i i eF t= +p F D r p  (1.22) 

   

τότε το Α στην εξίσωση (1.20) αντικαθίσταται µε το -J, όπου το -J προκύπτει από την  

 

 )(),()()/()/( tFJtFmmH e

i

eiiii

i

iiiio prCFDpFrpp −=+−=−= ∑∑ ɺɺ  (1.23) 

 

∆εδοµένου ότι η δύναµη eF παράγει µηχανικό έργο στο σύστηµα η θερµοκρασία 

αυξάνεται. Για να αποφύγουµε το πρόβληµα [26] βάζουµε ένα θερµοστάτη προσθέτοντας 

έναν όρο iap  στην εξίσωση (1.22). Επιτυγχάνει κανείς σταθερή κινητική ενέργεια µε την 

χρήση του πολλαπλασιαστή Lagrange 

 

 ∑∑ +−=
i

i

i

ieii Fa 2/)( ppDF  (1.24) 

 

Η µεθοδολογία της NEMD είναι ιδιαίτερα χρήσιµη όταν έχουµε ροές που 

οφείλονται σε διάφορες µορφές εξωτερικής δύναµης όπως βαρύτητα, διαφορά πίεσης, 

κάποιο ηλεκτροστατικό πεδίο στην περίπτωση φορτισµένων σωµατιδίων κλπ., όπως 

θα δούµε εκτενέστερα στα επόµενα κεφάλαια. Ένα σύστηµα NEMD παρουσιάζεται 

στο Σχ. 1.8. 

 

1.6 Σύνδεση µε τη µακροσκοπική θεωρία του συνεχούς µέσου    

Το πέρασµα από τις µικροσκοπικές στις µακροσκοπικές µεθόδους ανάλυσης 

παρουσιάζει θεµελιώδεις εννοιολογικές, µεθοδολογικές και πρακτικές δυσκολίες. Η 
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κλασική σχετικιστική ρευστοµηχανική και µεταφορά θερµότητας βασίζονται στην 

υπόθεση του συνεχούς µέσου, την υπόθεση της τοπικής θερµοδυναµικής ισορροπίας 

και τους σχετικούς νόµους διατήρησης της µάζας, ορµής και ενέργειας. Για νευτώνεια 

υγρά, η αρχή διατήρησης της ορµής, συνδεόµενη µε ένα γραµµικό καταστατικό νόµο 

όπου οι τάσεις είναι γραµµικές συναρτήσεις του ρυθµού παραµόρφωσης, οδηγούν 

στις εξισώσεις Navier-Stokes (NS). Αν κάποια από αυτές τις θεµελιώδεις υποθέσεις 

καταρριφθεί, θα προκύψει µια απόκλιση µεταξύ των αποτελεσµάτων της ατοµιστικής 

προσοµοίωσης και τις προβλέψεις της συνεχούς θεωρίας [27-28].  

 

 

 

Σχήµα 1.8. Ένα σύστηµα περιγραφής Μοριακής ∆υναµικής εκτός Ισορροπίας 
 

 

 

 

Μελέτες απλών υγρών µε δυναµικό LJ έχουν καταλήξει στο γεγονός ότι, σε 

σχέση µε το κρίσιµο πλάτος του καναλιού, η ροϊκή συµπεριφορά (π.χ., µεταφορά 

θερµότητας ή διάχυση) µπορεί είτε να αποκλίνει σηµαντικά από την κλασική θεωρία 

του συνεχούς µέσου είτε να προσοµοιάζει πολύ µε τη µεταφορά ενός υγρού σε 

ισορροπία από την κλασική θεωρία. Οι παρατηρήσεις αυτές προέρχονται από το 

γεγονός ότι, όταν τα άτοµα είναι περιορισµένα σε ένα κανάλι, το υγρό δε µπορεί 

πλέον να θεωρηθεί οµογενές επειδή δηµιουργούνται ισχυρές αυξοµειώσεις στην 

πυκνότητα κοντά στο στερεό όριο. Εποµένως, η δυναµική συµπεριφορά του υγρού 

διαφέρει σηµαντικά από ένα υγρό σε ισορροπία.       

Μια σύνοψη των πιθανών µεθόδων προσοµοίωσης ροών στο ατοµιστικό και 

στο συνεχές επίπεδο για υγρά και αλλά και για αέρια δίνεται στο Σχ. 1.9. Οι 
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προσοµοιώσεις Μοριακής ∆υναµικής στα υγρά µπορούν να χρησιµοποιηθούν µόνο 

για περιορισµένο χρονικό διάστηµα προσοµοίωσης και για σχετικά µικρά µεγέθη 

συστήµατος λόγω της υψηλής υπολογιστικής απαίτησης σε σχέση µε την 

υπολογιστική πολυπλοκότητα των διακριτοποιήσεων της συνεχούς θεωρίας. Οι 

µέθοδοι µοντελοποίησης πολλαπλής κλίµακας (multiscale modeling) τόσο στο χρόνο 

όσο και στο χώρο µπορούν να ανταπεξέλθουν αυτής της δυσκολίας.  

 

 

Σχήµα 1.9. Κατηγορίες προσοµοίωσης ροών 
 

 

 

Οι βασικές ιδέες πίσω από µια µοντελοποίηση πολλαπλής κλίµακας είναι οι 

παρακάτω: 

 

1. Για να προσοµοιώσουµε ένα πρόβληµα µεγάλου µεγέθους, πρώτα 

στήνουµε ένα βοηθητικό, µικρότερο σύστηµα και χρησιµοποιούµε τις ίδιες 

αρχικές συνθήκες µε το αρχικό πρόβληµα. 

2. Εκτελούµε προσοµοίωση Μοριακής ∆υναµικής στο µικρό σύστηµα. 

3. Τα αποτελέσµατα της Μοριακής ∆υναµικής ενσωµατώνονται στο µεγάλο 

σύστηµα και η επίλυση συνεχίζεται µε προσοµοίωση της συνεχούς 

θεωρίας.  

 

Για παράδειγµα, η θεωρία του συνεχούς µέσου θεωρεί ότι το ιξώδες σε έναν 

αγωγό είναι σταθερό σε κάθε σηµείο του [16], ακόµα και κοντά στους τοίχους. 

Παρόλα αυτά, στις µικρές διαστάσεις οι προσοµοιώσεις έχουν δείξει ότι το ιξώδες 

αυξάνεται σε περιοχές κοντά στα στερεά τοιχώµατα [15, 29, 30]. Για να πάρουµε µια 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 36 

εικόνα για τη διακύµανση του ιξώδους µέσα σε έναν αγωγό (σε διαστάσεις της 

συνεχούς θεωρίας) µπορούµε να εκτελέσουµε προσοµοιώσεις Μοριακής ∆υναµικής 

σε έναν αντίστοιχο νανο-αγωγό και στη συνέχεια να ενσωµατώσουµε τις τιµές του 

ιξώδους στις εξισώσεις του συνεχούς µέσου (Σχ. 1.10).    

 

 
 

Σχήµα 1.10. Εφαρµογές Μοριακής ∆υναµικής στις προσοµοιώσεις πολλαπλής 
κλίµακας 

 

 

 

1.7 Νανο-ροϊκά συστήµατα 

 Τα νανο-ροϊκά συστήµατα (nanofluidics) συχνά αναφέρονται στη µελέτη και 

την εφαρµογή ροών υγρών µέσα και γύρω από νανο-αντικείµενα. Η µελέτη των νανο-

ροϊκών συστηµάτων γνώρισε τεράστια άνθηση µετά τη δεκαετία του ’90, µε την 

ανακάλυψη και την εφαρµοσιµότητα τεχνολογιών για την επίβλεψη και τη 

δηµιουργία νανο-δοµών (για παράδειγµα, ΑFM – Atomic Force Microscope, STM – 

Scanning Tunneling Microscope, λιθογραφία κτλ.). 

 Οι βάσεις της θεωρίας των νανο-ροϊκών συστηµάτων προέρχονται από ένα 

µεγάλο εύρος της επιστήµης και της τεχνολογίας και είναι ιδιαίτερα σηµαντική η 

γνώση των κλασικών αρχών για την κατανόηση και την εξέλιξη της νέας 

πραγµατικότητας [31]. Στο Σχ. 1.11 παρουσιάζεται ένα διάγραµµα το οποίο 

αποτυπώνει ένα µεγάλο αριθµό κλασικών θεωριών από τις οποίες µπορεί να αντληθεί 

γνώση για τα νανο-ροϊκά συστήµατα.     

Όπως είναι φανερό, το πεδίο εφαρµογής των νανο-ροϊκών συστηµάτων είναι 

τεράστιο. Από την πλευρά της επιστήµης της πληροφορικής, µπορεί να θεωρηθεί ότι 

µικροσκοπικοί όγκοι υγρού µεταφέρουν πληροφορία σε δύο επίπεδα. Το πρώτο 
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επίπεδο θα µπορούσε να είναι ο χαρακτηρισµός ενός µικροσκοπικού όγκου υγρού ως 

όξινο (λογικό ένα) και το άλλο ο χαρακτηρισµός ενός µικροσκοπικού όγκου υγρού ως 

βασικό (λογικό µηδέν) [32]. Με αυτό τον τρόπο µπορούν να δηµιουργηθούν βασικές 

λογικές πράξεις της άλγεβρας Boole, οι οποίες, παρόλο που υστερούν από την άποψη 

της ταχύτητας, µπορούν να συνεισφέρουν σηµαντικά στον τοµέα της χαµηλής 

κατανάλωσης ενέργειας σε σχέση µε τις αντίστοιχες δοµές των ψηφιακών 

συστηµάτων. Επιπλέον, οι µικροσκοπικοί όγκοι υγρού µπορούν να περιέχουν 

εκατοµµύρια µόρια, κι ως αποτέλεσµα, µπορούν να αναπαραστήσουν πολύπλοκα 

δεδοµένα (π.χ., πληροφορία από µόρια DNA). 

 

 

 

Σχήµα 1.11. Κλασικές αρχές που συνδέονται µε τα νανο-ροϊκά συστήµατα 
 

 

 

 

Στην επιστήµη του νερού, τα νανο-ροϊκά συστήµατα µπορούν να βρουν πεδίο 

εφαρµογής στον καθαρισµό και το φιλτράρισµα του νερού από βακτήρια, χηµικά 

απόβλητα και βαρέα µέταλλα [33]. Ιδιαίτερα χρήσιµοι στο πεδίο της µικρο-µηχανικής 

είναι οι αισθητήρες ροής οι οποίοι δίνουν µετρήσεις της τάξης του νανολίτρου/λεπτό 

[34]. Η κατασκευή νανο-δοµών µε µεθόδους µικρο-µηχανικής και η χρήση τους στην 

ιατρική και τη βιολογία για την ανάλυση και το διαχωρισµό µορίων DNA είναι, 

επίσης, σηµαντική και έχει ήδη εφαρµοστεί [35-36].   

 

 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 38 

 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 39 

2. ΜΕΛΕΤΗ ΤΗΣ ΡΟΗΣ POISEUILLE ΣΕ ΝΑΝΟ-ΑΓΩΓΟΥΣ 

2.1 Σύγχρονες τάσεις στο χώρο των µικρο- και νανο-ροών  

Εν µέσω του ατοµιστικού και του µακροσκοπικού πλαισίου µελέτης των 

ροών, η προσοµοίωση της ροής Poiseuille παρουσιάζει πιθανώς το καλύτερο «όχηµα» 

για τη θεµελίωση του εύρους της εφαρµοσιµότητας των θεωριών του συνεχούς 

µέσου. Οι ερευνητές έχουν ασχοληθεί ενδελεχώς µε το ερώτηµα αν οι κλασικές 

εξισώσεις NS ισχύουν σε κανάλια µικρού πλάτους. Τα προφίλ πυκνότητας 

παρουσιάζουν ισχυρές ταλαντώσεις στον αριθµό των ατόµων του υγρού σε επίπεδα 

του αγωγού κοντά στα στερεά τοιχώµατα. Παρατηρείται ανοµοιογένεια του υγρού 

στο κανάλι, η οποία δε λαµβάνεται υπόψη στην κλασική υδροδυναµική διατύπωση 

της ροής Poiseuille. Στα [7-8] και πιο πρόσφατα [6] παρατηρείται ότι η κατά NS 

υδροδυναµική πρόβλεψη για το προφίλ ταχύτητας καταρρέει σε αγωγούς µε πλάτος 

µικρότερο από 5.1 µοριακές διαµέτρους (σ). Ο Karniadakis et al. [1] παρέχει µια 

πλήρη ανασκόπηση στα προφίλ πυκνότητας και ταχύτητας και εξηγεί πως αυτά 

επηρεάζονται από την αλληλεπίδραση τοίχου/υγρού, τη µορφή των τοίχων και το 

πλάτος του καναλιού. Οι Somers and Davis [37] παρουσιάζουν µια πρώτη πλήρη 

ανάλυση των προφίλ πυκνότητας και ταχύτητας για κανάλια πλάτους 2.0 έως 8.0σ. 

Ένας αριθµός πιο πρόσφατων δηµοσιεύσεων [7-11, 13-14] παρέχουν λεπτοµερείς 

µελέτες των προφίλ πυκνότητας και ταχύτητας σε διάφορες θερµοκρασίες, 

πυκνότητες και µεγέθη των εξωτερικών δυνάµεων για κανάλια πλάτους από 4.0 έως 

100.0σ.  

Μια άλλη κρίσιµη παράµετρος στις µικρο- και νανο-ροές είναι η ύπαρξη ή όχι 

της ταχύτητας ολίσθησης του υγρού στο όριο των τοιχωµάτων. Μια πρώτη 

προσπάθεια να µελετηθεί η ολίσθηση στο στερεό όριο µε Μοριακή ∆υναµική εκτός 

ισορροπίας έγινε στο [12], ενώ στα [6, 9, 38] καταλήγουν στο συµπέρασµα ότι η 
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υπόθεση της µη-ολίσθησης καταρρέει σε κανάλια µικρού πλάτους. Ενδιαφέρουσες 

πλευρές του προβλήµατος προκύπτουν από την εξέταση του πως η δοµή των 

τοιχωµάτων επηρεάζει την ταχύτητα ολίσθησης. Η επίδραση των τοίχων µε 

ανωµαλίες αλλά και η επιφανειακή διαβρεξιµότητα µελετώνται στα [38-40].  

Τα προφίλ θερµοκρασίας στις προσοµοιώσεις Μοριακής ∆υναµικής εκτός 

ισορροπίας δείχνουν µια απόκλιση από τις προβλέψεις της συνεχούς θεωρίας, 

δηλαδή, οµοιόµορφο προφίλ όταν η ιξώδης διάχυση είναι αµελητέα και προφίλ από 

πολυώνυµο 4ου βαθµού όταν λαµβάνεται υπόψη η ιξώδης διάχυση. Στο [41] 

χρησιµοποιείται συνδυασµός ενός τετραγωνικού και ενός πολυωνύµου 4ου βαθµού για 

να προσαρµόσει τα προφίλ θερµοκρασίας που προέκυψαν από προσοµοιώσεις 

Μοριακής ∆υναµικής εκτός ισορροπίας. Στο [10] εξάγεται το προφίλ θερµοκρασίας 

για κανάλια πλάτους 5.1σ. Κοντά στους τοίχους αναφέρουν άνοδο στη θερµοκρασία, 

ενώ στο εσωτερικό του καναλιού το προφίλ είναι οµογενές. Στο [11] η θερµοκρασία 

παρουσιάζει ένα άλµα κοντά στους τοίχους το οποίο είναι πιο απότοµο στις 

περιπτώσεις που οι εξωτερικές δυνάµεις είναι µεγαλύτερου µεγέθους. Το φαινόµενο 

αυτό λαµβάνει χώρα επειδή τα άτοµα κοντά στους τοίχους υφίστανται πολλές 

αλλαγές στην κινητική τους ενέργεια εξαιτίας του θερµοστάτη που εφαρµόζεται 

στους τοίχους. Στο [40] βρέθηκε, επίσης, προφίλ µε µια άνοδο στις τιµές της 

θερµοκρασίας κοντά στους τοίχους, όπου, για εξωτερικές δυνάµεις µεγάλου µεγέθους 

το προφίλ έχει ένα Μ-σχήµα. Στο [42] εξάγεται το προφίλ θερµοκρασίας για ένα 

ιδανικό ατοµικό σύστηµα πλάτους 4.0σ και παρουσιάζουν ένα επίπεδο προφίλ 

θερµοκρασίας στο εύρος των εξωτερικών δυνάµεων που µελετούν, ενώ οι ίδιοι 

συγγραφείς στο [43] παρουσιάζουν επίπεδα προφίλ θερµοκρασίας σε προσοµοιώσεις 

πραγµατικών υγρών, όπως το αιθάνιο και το µεθάνιο, σε έναν αγωγό πλάτους 10.2σ. 
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Η λεπτοµερής εξερεύνηση και κατηγοριοποίηση όλων των πιθανών 

παραµέτρων οι οποίες επηρεάζουν τα φαινόµενα των νανο-ροών είναι ιδιαίτερου 

ενδιαφέροντος. Στην ατοµική κλίµακα, η επίδραση των στερεών τοιχωµάτων στα 

άτοµα του υγρού είναι δυνατή και η κλασική θεωρία καταρρέει. Στο κεφάλαιο αυτό, 

εξετάζουµε τις ιδιότητες ροής ενός απλού υγρού, του αργού (Ar), σε κανάλια που 

εκτείνονται σε εύρος από 0.9 nm έως 17.1nm. Για κάθε κανάλι εξετάζεται η επίδραση 

της θερµοκρασίας, του πλάτους της εξωτερικής δύναµης που οδηγεί τη ροή, της 

πυκνότητας του υγρού, της ακτίνας αποκοπής του δυναµικού Lennard-Jones (LJ) και 

των χαρακτηριστικών του στερεού τοιχώµατος. Τα χαρακτηριστικά του στερεού 

τοιχώµατος µπορούν να κατηγοριοποιηθούν στο βαθµό αλληλεπίδρασής των ατόµων 

του τοίχου µε τα άτοµα του υγρού, αλλά και τα χαρακτηριστικά της δύναµης που 

ασκείται µεταξύ των ατόµων του τοίχου (ένα µέτρο της ταλάντωσης των ατόµων του 

στερεού). Η επίδραση όλων αυτών των παραµέτρων µελετάται στα προφίλ 

πυκνότητας, ταχύτητας, θερµοκρασίας, ρυθµού παραµόρφωσης αλλά και στην 

ταχύτητα και το µήκος ολίσθησης. Η µέση πίεση στους αγωγούς διατηρείται σταθερή, 

ενώ η διατήρηση σταθερής θερµοκρασίας σε κάθε σύστηµα επιτυγχάνεται µε την 

προσεκτική επιλογή θερµοστατών Nosé-Hoover στα άτοµα των τοίχων.    

 

2.2 Μοντελοποίηση µοριακού συστήµατος 

Η τεχνική της Μοριακής ∆υναµικής εκτός Ισορροπίας χρησιµοποιείται για να 

προσοµοιώσει επίπεδη ροή Poiseuille για υγρό αργό. Η γεωµετρία του συστήµατος 

που εξετάζεται φαίνεται στο Σχήµα 2.1. Οι τοίχοι αποτελούνται από δύο ατοµικά 

επίπεδα τα οποία ακολουθούν µια δοµή fcc (face-centered cubic) (Σχήµα 2.2), όπου 

τα άτοµα είναι τοποθετηµένα σε ένα κυβικό πλέγµα, δηλαδή, ένα άτοµο σε κάθε έδρα 

και ένα άτοµο σε κάθε γωνία  του κύβου. 
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Σχήµα 2.1. Το υπό εξέταση µοριακό σύστηµα αργού-κρυπτού 
 

 

 
Σχήµα 2.2. Χαρακτηριστική δοµή fcc. Με γκρι αναπαρίστανται τα άτοµα που είναι 

τοποθετηµένα στο κέντρο κάθε έδρας του κύβου ενώ µε µαύρο αυτά που είναι 
τοποθετηµένα στις γωνίες.   

 

 

 

Οι ατοµικές αλληλεπιδράσεις (υγρό/υγρό, τοίχος/τοίχος και τοίχος/υγρό) 

περιγράφονται από το δυναµικό τύπου Lennard-Jones 12-6  

 

 ))r(σ)rε((σ)(ru ijijij

LJ 6124 // −= , (2.1) 

 

µε παραµέτρους ffσ = 0.3405nm και ff Bkε = 119.8Κ (υγρό/υγρό), wwσ = 0.3633nm 

και ww Bkε = 167.0Κ (τοίχος/τοίχος) [44]. Οι παράµετροι για το συνδυασµό 

αλληλεπίδρασης τοίχος/υγρό υπολογίζονται από τον κανόνα των Lorenz-Berthelot [3] 

 ( )ff ww
wf 2

σ σ
σ

+
= =  0.3519nm 

(2.2) 

 
wf ff wwB Bk kε ε ε= = 141.4Κ. (2.3) 

       
 

 Η µέση πυκνότητα του υγρού διατηρείται σταθερή ρ=1078 3kg m , ή, 

ρ
*=0.642 3−σ (όπου, ο αριθµός των ατόµων του υγρού Νf=576). Επιπλέον, για να 

µελετηθεί η επίδραση της πυκνότητας του υγρού στις ιδιότητες της ροής εξετάζονται 

και περιπτώσεις καναλιών µε πυκνότητες ρ
*=0.481 (Νf=432) και 0.321 (Νf=288). 
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Λεπτοµέρειες για τα γεωµετρικά χαρακτηριστικά του συστήµατος στις διάφορες υπό 

µελέτη περιπτώσεις παρουσιάζονται στον Πίνακα 2.1. Οι διαστάσεις Lx και Ly 

(Lx=Ly=3.615 nm) και ο αριθµός των ατόµων του τοίχου ( wN = 288) διατηρούνται 

σταθερά. Περιοδικές συνθήκες εφαρµόζονται στις x- και y-διαστάσεις. 

 

Πίνακας 2.1.Χαρακτηριστικά του υπό εξέταση συστήµατος  
 

Περίπτωση Lz(nm) h(nm) h(σ) Νf 

1 1.81 0.9 2.7 192 
2 2.41 1.5 4.4 320 
3 3.62 2.7 8.0 576 
4 7.23 6.3 18.6 1344 
5 18.08 17.1 50.4 3648 

   

 

Τα άτοµα του τοίχου παραµένουν γύρω από τις αρχικές θέσεις ισορροπίας του 

fcc πλέγµατος, λόγω της εφαρµογής µιας δύναµης ελατηρίου ( ( ) )eqK t= − −F r r , 

όπου r(t) είναι το διάνυσµα θέσης ενός ατόµου σε χρόνο t, req είναι το αρχικό 

διάνυσµα θέσης και K η σταθερά του ελατηρίου. Στο [45] δίδεται ένας τρόπος 

υπολογισµού της σταθεράς του ελατηρίου. 

Η απόσταση όπου το δυναµικό LJ παρουσιάζει ελάχιστο είναι στο 1/ 6
0 2r σ=  

[3]. Τα άτοµα του τοίχου υπόκεινται σε ένα επιπλέον αρµονικό δυναµικό το οποίο 

τους κρατά στη θέση ισορροπίας και δίδεται από τη σχέση 

 

 21
( ( ) ) ( ( ) )

2wall eq equ r t r K r t r− = −  
(2.4) 

 

Η δεύτερη παράγωγος της Εξ. (2.1) στο σηµείο r = r0 =
1 62 σ είναι ίση µε 
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0

2

22

( ) 57.15LJ

r r

d u r

dr

ε
σ=

=  
(2.5) 

      

και η δεύτερη παράγωγος της Εξ. (2.4) στο σηµείο r = r0 =
1 62 σ είναι ίση µε 

 

 

0

2

2

( )
wall

r r

d u r
K

dr =

=  
(2.6) 

 

Από τις Εξ. (2.5) και (2.6) παίρνουµε τελικά την τιµή για τη σταθερά του 

ελατηρίου K = 57.15 ( 2ε σ ). Μετά από εκτεταµένους ελέγχους σε ένα ευρύ φάσµα 

τιµών για το Κ καταλήξαµε ότι για K= 57.15( 2ε σ ) τα άτοµα του τοίχου 

ταλαντώνονται γύρω από τις αρχικές θέσεις ισορροπίας ενώ η θερµότητα που 

δηµιουργείται από τη ροή αποβάλλεται µε ικανοποιητικό ρυθµό από το σύστηµα. Στις 

περιπτώσεις που ακολουθούν χρησιµοποιήθηκαν επίσης για σύγκριση οι τιµές K = 

150 και 500 2ε σ . 

Μια εξωτερική δύναµη Fext µε πλάτος που κυµαίνεται από 0.018 έως 3.6 pN 

εφαρµόζεται κατά τη x-κατεύθυνση σε κάθε σωµατίδιο κατά τη διάρκεια της 

προσοµοίωσης. Τα άτοµα του τοίχου απορροφούν την αύξηση στην κινητική ενέργεια 

των ατόµων του υγρού η οποία προκαλείται από την εφαρµογή της εξωτερικής 

δύναµης. Για να διατηρηθεί σταθερή η θερµοκρασία του συστήµατος, θερµοστάτες 

Nosé-Hoover εφαρµόζονται στους τοίχους, µια προσέγγιση η οποία προτάθηκε 

αρχικά από το Nosé [46] και τροποποιήθηκε στη συνέχεια από τον Hoover [47].  

Η προσέγγιση αυτή µπορεί να θεωρηθεί ότι προσοµοιώνει µια υπόθεση ότι το 

σύστηµά µας έρχεται σε επαφή µε ένα θερµικό ρεζερβουάρ, το οποίο συνεισφέρει ή 

αποµακρύνει τη θερµότητα που αναπτύσσεται. Η Χαµιλτονιανή του συστήµατος 
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επεκτείνεται µε την εισαγωγή µιας θερµικής δεξαµενής κι ενός όρου τριβής στις 

εξισώσεις κίνησης. Η δύναµη τριβής είναι ανάλογη µε το γινόµενο της ταχύτητας 

κάθε σωµατιδίου και µιας παραµέτρου τριβής ξ. Αυτή η παράµετρος είναι µια πλήρως 

δυναµική ποσότητα µε τις δικές της εξισώσεις κίνησης. Η χρονική της παράγωγος 

υπολογίζεται από τη διαφορά µεταξύ της τρέχουσας κινητικής ενέργειας και της 

θερµοκρασίας αναφοράς. 

 Στη µορφή του Hoover, οι εξισώσεις κίνησης των µορίων δίνονται από τη: 

 2

2
i i i

i

r F r

t m t
ξ

∂ ∂
= −

∂ ∂
 (2.7) 

όπου η εξίσωση κίνησης για την παράµετρο ξ είναι 

 

 
0

1
( )T T

t Q

ξ∂
= −

∂
 (2.8) 

 

 Η θερµοκρασία αναφοράς είναι η Τ0, ενώ Τ είναι η τρέχουσα στιγµιαία 

θερµοκρασία του συστήµατος. Η ισχύς της σύζευξης καθορίζεται από τη σταθερά Q 

(συνήθως ονοµάζεται και σταθερά µάζας της δεξαµενής) σε συνδυασµό µε τη 

θερµοκρασία αναφοράς. 

 Ο θερµοστάτης Nose-Hoover παράγει µια ταλαντούµενη συµπεριφορά στο 

σύστηµα που προσπαθεί να έρθει στην επιθυµητή θερµοκρασία αναφοράς. Για το 

σύστηµά µας θεωρούµε δύο θερµοστάτες, έναν για τον πάνω τοίχο και έναν για τον 

κάτω για να επιτύχουµε καλύτερη αποβολή της θερµότητας του υγρού. Στα [48-49] 

µπορεί να βρεθεί µια λεπτοµερής περιγραφή για τη χρήση θερµοστατών Nosé-

Hoover. 

 Πρέπει να σηµειωθεί ότι η εφαρµογή της εξωτερικής δύναµης στο σύστηµα 

εισάγει ένα ποσό ενέργειας το οποίο µπορεί να οδηγήσει σε µη-γραµµικότητες. Στο 
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[5] σε µια λεπτοµερή περιγραφή των τεχνικών EMD και NEMD εξηγείται γιατί δε 

µπορούν να χρησιµοποιηθούν δυνάµεις πολύ µεγάλου πλάτους σε µια νανο-

προσοµοίωση. Καθώς το πλάτος της δύναµης αυξάνεται, η ροή γίνεται πολύ γρήγορη, 

η απόκριση του συστήµατος γίνεται µη-γραµµική και εµφανίζονται µεγάλες 

θερµοκρασιακές διαφορές. Επιπροσθέτως, η ροή οδηγείται σε µη-γραµµικότητες αν η 

δύναµη διατηρηθεί σταθερή και το πλάτος του καναλιού αυξηθεί. Για όλους αυτούς 

τους λόγους, το πλάτος της εξωτερικής δύναµης ποικίλλει στις προσοµοιώσεις που 

ακολουθούν, ανάλογα µε το πλάτος του καναλιού που εξετάζεται.  

 Το χρονικό βήµα της προσοµοίωσης είναι 10-2 ps. Αρχικά, τα άτοµα 

λαµβάνουν κατάλληλες τιµές ταχύτητας για να φτάσουν στην επιθυµητή 

θερµοκρασία. Το σύστηµα φτάνει σε κατάσταση ισορροπίας µετά από 2x106 χρονικά 

βήµατα. Στη συνέχεια, εκτελούνται NEMD προσοµοιώσεις διάρκειας 2x105 χρονικών 

βηµάτων. 

 

 

2.3 Προσοµοίωση του συστήµατος 

 Για να υπολογιστούν τα προφίλ πυκνότητας, ταχύτητας, ρυθµού 

παραµόρφωσης και θερµοκρασίας, το κανάλι διαιρείται σε n υπολογιστικά πεδία 

(bins) κατά τη z- διεύθυνση, καθένα µε όγκο Vbin=LxxLyxhbin, όπου hbin=(h/n) το 

µήκος του πεδίου στη z-διεύθυνση (Σχήµα 2.3). Η στιγµιαία µέση αριθµητική 

πυκνότητα του υγρού Ν(z)
* εκφράζεται ως ο αριθµός των ατόµων που βρίσκονται σε 

κάθε διάστηµα σε κάθε χρονική στιγµή. Ο αριθµός των ατόµων υπολογίζεται για όλη 

τη διάρκεια της προσοµοίωσης και στη συνέχεια εξάγεται ο µέσος όρος για κάθε 

διάστηµα,   
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 ( )*
,

( )
bin bin

f

N z z h
N z

N

+
= , (2.9) 

 

όπου µε ( ),bin binN z z h+  εκφράζεται ο µέσος αριθµός ατόµων υγρού στο χρόνο που 

βρίσκονται στο διάστηµα (z, z+ hbin].   

Για να εξάγουµε τα προφίλ ταχύτητας υπολογίζουµε τη µέση χρονική 

ταχύτητα στη x-διεύθυνση (τη διεύθυνση της ροής) σε κάθε υπολογιστικό πεδίο  

 

 ( )*
,

( )
( )

x bin

x

z z h
z

N z

υ
υ

+
= , (2.10) 

 

όπου µε ( ),x binz z hυ +  εκφράζεται η µέση χρονική ταχύτητα σε κάθε υπολογιστικό 

πεδίο και N(z) είναι ο αριθµός των ατόµων στο αντίστοιχο υπολογιστικό πεδίο για 

κάθε χρονική στιγµή.  

 

 

Σχήµα 2.3. ∆ιαχωρισµός του καναλιού σε n υπολογιστικά πεδία  
  

 

 Στα προφίλ ταχύτητας εφαρµόζονται παραβολικές καµπύλες προσαρµογής 

(fits) για να µπορεί να γίνεται απευθείας σύγκριση µε τη θεωρία του συνεχούς µέσου. 

Οι καµπύλες αυτές χρησιµοποιούνται στη συνέχεια για την εξαγωγή των προφίλ του 

ρυθµού παραµόρφωσης γ 
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 *( )
( ) ( ) xd z
z N z

dz

υ
γ =  (2.11) 

 

όπου dz=hbin. Λόγω της παραβολικής φύσης της ταχύτητας, τα προφίλ του ρυθµού 

παραµόρφωσης αναµένεται να είναι γραµµικά. 

Η θερµοκρασία Τ υπολογίζεται σε κάθε υπολογιστικό πεδίο ως 

 

 3
2

n,i
1 1

( ) ( )
3

binN
f

i

n ibin B

m
T z

N k
υ υ

= =

= −∑∑ , (2.12) 

 

όπου τα i=1,2,3 υποδηλώνουν τις x, y, z συνιστώσες της ταχύτητας ,n iυ , iυ  είναι η 

iοστη συνιστώσα της µέσης µακροσκοπικής ταχύτητας, Bk  η σταθερά του Boltzman 

και fm  η ατοµική µάζα του υγρού. 

 

2.4 Ανάλυση των αποτελεσµάτων 

2.4.1 Προφίλ πυκνότητας 

 Στο Σχήµα 2.4 εξετάζεται η επίδραση της θερµοκρασίας στο προφίλ 

αριθµητικής πυκνότητας. Στον κάθετο άξονα αναπαρίσταται η µέση αριθµητική 

πυκνότητα Ν*(z) (βλ. Εξ. 2.9), ενώ στον οριζόντιο άξονα το πλάτος του αγωγού σε 

ανηγµένες συντεταγµένες *
zL  (από -0.5 έως 0.5). Για h=0.9nm (Σχήµα 2.4(α)) 

παρατηρούµε ότι τα άτοµα του υγρού είναι οργανωµένα σε δύο διακριτά επίπεδα 

συµµετρικά ως προς το κέντρο του καναλιού. Οι δύο κορυφές ισαπέχουν από το όριο 

του πάνω και του κάτω τοίχου, αλλά και µεταξύ τους (απόσταση 1σ περίπου). Το 

ύψος των κορυφών µειώνεται καθώς η θερµοκρασία αυξάνεται από τους 100Κ στους 

120Κ και ακόµα περισσότερο στους 150Κ, µε παράλληλη αύξηση της πυκνότητας 

στο κέντρο του καναλιού. Το φαινόµενο εµφάνισης των δύο κορυφών και όχι ενός 
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επιπέδου προφίλ πυκνότητας (όπως για παράδειγµα θα περίµενε κανείς από τη συνεχή 

θεωρία) στον αγωγό του h=0.9nm οφείλεται στο γεγονός ότι τα άτοµα του τοίχου 

ασκούν ελκτικές δυνάµεις στα άτοµα του υγρού οι οποίες σε απόσταση 1σ από 

αυτούς είναι µέγιστες. Τα άτοµα του υγρού φαίνεται ότι κολλάνε κοντά στους τοίχους 

και µια ισχυρή ανοµοιογένεια αναπτύσσεται στο εσωτερικό του αγωγού, αν λάβουµε 

υπόψη και το πολύ µικρό πλάτος του αγωγού. Παρόµοια συµπεριφορά παρατηρήθηκε 

στο [37] για κανάλια πλάτους 2.5 και 2.75σ.   

 Όταν το πλάτος του αγωγού αυξάνεται σε h=1.5nm (Σχ. 2.4(β)) παρατηρούµε 

πλέον τη διάταξη του υγρού σε τέσσερις κορυφές ισαπέχουσες µεταξύ τους και από 

τα όρια του τοίχου (απόσταση 1σ περίπου), δύο κοντά στους τοίχους και δύο στο 

εσωτερικό του αγωγού µε µικρότερο ύψος. Τα άτοµα του υγρού έχουν απλωθεί 

περισσότερο σε σχέση µε τον αγωγό h=0.9nm αλλά η ανοµοιογένεια διατηρείται. Η 

αύξηση της θερµοκρασίας οδηγεί σε µεγαλύτερο άπλωµα του υγρού καθώς οι 

κορυφές µειώνουν το ύψος τους αλλά ακόµα δε µπορεί να επέλθει οµοιογένεια στο 

σύστηµα. Μια πρώτη ένδειξη οµοιογένειας παρατηρούµε για τον αγωγό h=2.7nm (Σχ. 

2.4(γ)), όπου εµφανίζονται τρεις κορυφές υγρού µετά από κάθε τοίχο οι οποίες 

παρουσιάζουν µείωση στο ύψος τους όσο πλησιάζουν προς το κέντρο του αγωγού. 

Στο κέντρο του αγωγού υπάρχει µικρή οµοιογένεια η οποία αυξάνεται µε την αύξηση 

της θερµοκρασίας. 

 Για h=6.3nm (Σχ. 2.4(δ)) παρατηρούµε οµοιογένεια στο εσωτερικό του 

αγωγού, µε εξαίρεση µια περιοχή περίπου 3σ από κάθε τοίχο στην οποία και πάλι 

έχουµε διάταξη του υγρού σε τρεις κορυφές µε ύψος που µειώνεται από τον τοίχο 

προς το κέντρο του αγωγού, µέχρι να σταθεροποιηθούν σε µια σταθερή τιµή για όλο 

το υπόλοιπο πλάτος του αγωγού. Ακόµα και στην περίπτωση του h=17.1nm (Σχ. 

2.4(ε)), όπου η περιοχή της οµοιογένειας έχει µεγαλώσει, υπάρχουν κορυφές χαµηλού 
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ύψους κοντά στα όρια των τοίχων, κοντά στο 1σ. Με την αύξηση της θερµοκρασίας 

έχουµε επίσης µείωση αυτών των κορυφών. 

Παρατηρούµε, λοιπόν, ότι η θερµοκρασία αποτελεί µια παράµετρο η οποία 

επηρεάζει σηµαντικά τη διάταξη των ατόµων του υγρού µέσα σε ένα νανο-αγωγό. 

Αύξηση της θερµοκρασίας συνεπάγεται αύξηση της οµοιογένειας του υγρού, αν και 

κοντά στο όριο των στερεών τοιχωµάτων, σε απόσταση 1σ περίπου, στις συνθήκες 

που µελετήσαµε, πάντα θα υπάρχει διάταξη του υγρού η οποία µεταφράζεται σε µια 

κορυφή στο προφίλ αριθµητικής πυκνότητας.      

 

 

 

Σχήµα 2.4. Προφίλ πυκνότητας συναρτήσει της θερµοκρασίας του συστήµατος για 
αγωγούς πλάτους α) h=0.9nm, β) h=1.5nm, γ) h=2.7nm, δ) h=6.3nm και ε) h=17.1nm. 

Οι συνεχόµενες γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός. Οι κουκκίδες 
αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  

 

 

 

  Για να µελετήσουµε καλύτερα την επίδραση του πλάτους του καναλιού στο 

προφίλ αριθµητικής πυκνότητας παρουσιάζουµε το διάγραµµα του Σχ. 2.5. 

Παρατηρούµε ότι στους αγωγούς µικρού πλάτους (h ~< 3nm) υπάρχει ισχυρή 

ανοµοιογένεια σε όλο το πλάτος του αγωγού, σε ενδιάµεσα πλάτη (4nm ~< h ~< 6nm) 

υπάρχει ανοµοιογένεια µόνο κοντά στους τοίχους αλλά είναι σηµαντική καθώς 

καταλαµβάνει µια περιοχή κοντά στα 5-6σ (ή 1.7-2.0nm), ενώ σε µεγαλύτερα πλάτη 

(h ~> 6nm) η ανοµοιογένεια υπάρχει ακόµα σε µια περιοχή 1.7-2.0nm κοντά στους 

τοίχους, γίνεται όµως αµελητέα καθώς το πλάτος του καναλιού αυξάνεται. Οι 
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παραπάνω παρατηρήσεις αποτελούν µια πρώτη ένδειξη για το πεδίο εφαρµογής της 

συνεχούς θεωρίας, όπου είναι πλέον φανερό ότι στη µακροσκοπική θεωρία η 

πυκνότητα του υγρού σε έναν αγωγό µπορεί να θεωρηθεί σταθερή, ενώ, όσο 

κατεβαίνουµε στη µικρο- και νανο-κλίµακα, η υπόθεση αυτή αρχίζει να επιδέχεται 

διαφορετικές ερµηνείες καθώς εµφανίζεται ανοµοιογένεια του υγρού κοντά στο 

στερεό όριο των τοίχων.     

 

 

Σχήµα 2.5. Προφίλ πυκνότητας συναρτήσει του πλάτους του καναλιού για διάφορα 
κανάλια. Οι συνεχόµενες γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός. Οι 

κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων  
  

 

Η επίδραση της εξωτερικής δύναµης µελετάται στα προφίλ πυκνότητας του 

Σχήµατος 2.6. Για έναν αγωγό πλάτους h=1.5nm (Σχ. 2.6(α)) παρατηρούµε ότι 

σχηµατίζονται τέσσερις κορυφές στο προφίλ πυκνότητας ισαπέχουσες µεταξύ τους 

και ούτε το ύψος τους ούτε το πλάτος τους επηρεάζονται από την αύξηση του 

µεγέθους της εξωτερικής δύναµης (σε εύρος από 0.018 έως 0.18 pΝ). Στο Σχ. 2.6(β) 

παρουσιάζεται το προφίλ πυκνότητας για έναν αγωγό πλάτους h=2.7nm, όπου 

παρατηρείται και πάλι το φαινόµενο µη επίδρασης της εξωτερικής δύναµης στο 

προφίλ πυκνότητας. Το ίδιο ισχύει και για όλα τα πλάτη αγωγών που µελετήθηκαν 

και το αποτέλεσµα αυτό είναι σύµφωνο µε τα αποτελέσµατα που αναφέρονται στο 

[40]. 

 

 

Σχήµα 2.6. Προφίλ πυκνότητας συναρτήσει της εξωτερικής δύναµης για αγωγούς 
πλάτους α) h=1.5nm και β) h=2.7nm. Οι συνεχόµενες γραµµές χρησιµοποιούνται ως 

οπτικός οδηγός. Οι κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  
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  Η σταθερά ελατηρίου Κ αποτελεί µια ακόµα παράµετρο η οποία επηρεάζει τη 

διάταξη του υγρού στους νανο-αγωγούς. Η τιµή της σταθεράς του ελατηρίου είναι µια 

ένδειξη της σκληρότητας των τοίχων. Μια µεγάλη τιµή για τη σταθερά του ελατηρίου 

σηµαίνει µικρότερη ταλάντωση γύρω από τις αρχικές θέσεις ισορροπίας στα άτοµα 

των τοίχων (ισχυροί δεσµοί µεταξύ τους), ενώ µια µικρή τιµή σηµαίνει µεγαλύτερη 

ταλάντωση των ατόµων του τοίχου (λιγότερο ισχυροί δεσµοί µεταξύ τους). Στην 

περίπτωση που τα άτοµα του τοίχου ταλαντώνονται περισσότερο γύρω από τις 

αρχικές θέσεις ισορροπίας, αναµένεται τα άτοµα του υγρού να µπορούν να 

πλησιάσουν πιο κοντά στους τοίχους. Από την άλλη, σε έναν τοίχο στον οποίο τα 

άτοµα παραµένουν πιο σταθερά στις θέσεις τους, αυτό µπορεί να προκαλέσει πιο 

ισχυρή διάταξη του υγρού κοντά στους τοίχους.  

Οι δύο αυτές υποθέσεις επαληθεύονται από τα διαγράµµατα πυκνότητας του 

Σχ. 2.7(α-ε). Τα διαγράµµατα είναι σε µεγέθυνση κοντά στον επάνω τοίχο του 

καναλιού για να µελετηθεί µε µεγαλύτερη λεπτοµέρεια η συµπεριφορά του υγρού. 

Σηµειώνεται επίσης ότι υπάρχει συµµετρία µε τον κάτω τοίχο του καναλιού. Στα 

Σχήµατα 2.7(α-γ) για αγωγούς h=0.9, 1.5 και 2.7nm παρατηρούµε ότι το προφίλ 

πυκνότητας πλησιάζει πιο κοντά στο όριο του τοιχώµατος όταν το Κ είναι µικρότερο 

(λόγω της µεγάλης ταλάντωσης των ατόµων του τοίχου) ενώ η κορυφή στο προφίλ 

είναι υψηλότερη όταν το Κ είναι µεγαλύτερο (λόγω της σταθερής θέσης των ατόµων 

του τοίχου) [50]. Η επίδραση της σταθεράς του ελατηρίου είναι ιδιαίτερα σηµαντική 

στα µικρά πλάτη αγωγών (h ~< 3nm), γίνεται όµως σχεδόν αµελητέα όσο το πλάτος 

του αγωγού αυξάνεται στα h=6.3 και 17.1nm (Σχ. 2.7(δ-ε)), γεγονός που αποδεικνύει 

ότι δεν είναι απαραίτητο να τη λαµβάνει κάποιος υπόψη ως παράµετρο που θα 

επηρεάσει τις ιδιότητες της ροής στη συνεχή θεωρία.      
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Σχήµα 2.7. Προφίλ πυκνότητας συναρτήσει της σταθεράς ελατηρίου για τα άτοµα του 
τοίχου για αγωγούς πλάτους α) h=0.9nm, β) h=1.5nm, γ) h=2.7nm, δ) h=6.3nm και ε) 

h=17.1nm. Οι συνεχόµενες γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός. Οι 
κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  

 

 

 

Εξετάζεται, επίσης, η επίδραση του βαθµού αλληλεπίδρασης των ατόµων 

τοίχου/υγρού στο προφίλ πυκνότητας των Σχ. 2.8(α-ε). Ο λόγος ww ffε ε αποτελεί ένα 

µέτρο της διαβρεξιµότητας της στερεάς επιφάνειας, δηλαδή, µια µεγάλη τιµή του 

λόγου ww ffε ε  υποδηλώνει αυξηµένη διαβρεξιµότητα (υδρόφιλη επιφάνεια)  ενώ µια 

µικρή τιµή του λόγου ww ffε ε  υποδηλώνει µειωµένη διαβρεξιµότητα (υδρόφοβη 

επιφάνεια). Στο Σχ. 2.8(α-ε) για κάθε αγωγό που µελετάµε (h=0.9-17.1nm), καθώς ο 

λόγος ww ffε ε  αυξάνεται από 0.75 σε 1.0 και 1.5, τα άτοµα του υγρού πλησιάζουν 

περισσότερο στους τοίχους επειδή δέχονται ισχυρότερες ελκτικές δυνάµεις, ενώ 

διατάσσονται σε µεγαλύτερη απόσταση από τους τοίχους καθώς ο λόγος ww ffε ε  

µειώνεται.  

Η µέση πυκνότητα του υγρού σε ένα νανο-αγωγό επηρεάζει σηµαντικά το 

προφίλ της αριθµητικής πυκνότητας. Στα Σχήµατα 2.9(α-ε), για τους αγωγούς h=0.9, 

1.5nm, 2.7nm, 6.3nm και 17.1nm, αντίστοιχα, παρατηρούµε ότι υπάρχει σηµαντική 

ανοµοιογένεια του υγρού στο εσωτερικό του αγωγού όσο η µέση πυκνότητα του 

υγρού µειώνεται. Ενώ για ρ*=0.642 και 0.481 τα προφίλ πυκνότητας παρουσιάζουν 

οµοιογένεια µακριά από τους τοίχους (προς το κέντρο του αγωγού), αντίθετα, για 

ρ
*=0.321 το υγρό φαίνεται ανοµοιογενές. Επιπρόσθετα, για ρ

*=0.321 τα άτοµα του 

υγρού διατάσσονται σε κορυφές µεγαλύτερου ύψους κοντά στους τοίχους σε σχέση 

µε τις χαµηλότερες κορυφές για ρ*=0.481 και τις ακόµα χαµηλότερες για ρ*=0.642.  
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Από όλες τις παραπάνω παρατηρήσεις, προκύπτει ότι στις χαµηλές 

πυκνότητες του υγρού, η επίδραση των ατόµων του τοίχου είναι σηµαντική και 

κυριαρχεί έναντι των αλληλεπιδράσεων υγρού/υγρό, προκαλώντας τη σηµαντική 

διάταξη των ατόµων υγρού κοντά στους τοίχους. Αντίθετα, στις υψηλότερες 

πυκνότητες υγρού (ρ*=0.642), υπάρχει σηµαντικός αριθµός ατόµων υγρού στο κανάλι 

και αυτό βοηθά στην οµοιόµορφη εξάπλωσή τους µέσα στο κανάλι. Ένα ακόµα 

συµπέρασµα είναι το γεγονός ότι η πυκνότητα ως παράµετρος επίδρασης στις 

ιδιότητες του υγρού παραµένει ακόµα και σε αγωγούς µεγάλου πλάτους (h=6.3nm και 

17.1nm), στους οποίους είδαµε ότι η επίδραση των υπόλοιπων υπό εξέταση 

παραµέτρων, όπως η σταθερά του ελατηρίου ή η αλληλεπίδραση τοίχων/υγρού, είναι 

αµελητέα.         

 

 
Σχήµα 2.8. Προφίλ πυκνότητας συναρτήσει της αλληλεπίδρασης τοίχου/υγρού για 

αγωγούς πλάτους α) h=0.9nm, β) h=1.5nm, γ) h=2.7nm, δ) h=6.3nm και ε) h=17.1nm. 
Οι συνεχόµενες γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός. Οι κουκκίδες 

αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  
 

 
 

Σχήµα 2.9. Προφίλ πυκνότητας συναρτήσει της µέσης πυκνότητας του υγρού για 
αγωγούς πλάτους α) h=0.9nm, β) h=1.5nm, γ) h=2.7nm, δ) h=6.3nm και ε) h=17.1nm. 

Οι συνεχόµενες γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός. Οι κουκκίδες 
αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  

 

 

 

 

 Μια ακόµα παράµετρος που µελετάται στις νανο-ροές είναι η επίδραση της 

τιµής της συχνότητας αποκοπής rcut, η οποία δεν ανήκει τόσο στα χαρακτηριστικά του 

συστήµατος, αλλά αποτελεί χαρακτηριστικό του µοντέλου (του δυναµικού LJ) το 

οποίο δηµιουργείται για να υλοποιηθεί µια προσοµοίωση Μοριακής ∆υναµικής. Στο 
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Σχήµα 2.10, παρουσιάζουµε µια σύγκριση του προφίλ πυκνότητας για έναν αγωγό 

h=2.7nm σε τρεις διαφορετικές τιµές της συχνότητας αποκοπής (rcut = 2.5, 3.0 και 

3.5σ). Παρατηρούµε ότι η επίδραση της τιµής της rcut είναι µικρή και εντοπίζεται στο 

ύψος των κορυφών που αναπτύσσονται κοντά στους τοίχους. Οι κορυφές είναι 

υψηλότερες όταν η rcut έχει µεγαλύτερη τιµή. Αυτό αποδίδεται στο γεγονός ότι για 

µια µεγάλη συχνότητα αποκοπής, τα άτοµα του τοίχου έχουν περισσότερα γειτονικά 

άτοµα υγρού µε τα οποία αλληλεπιδρούν, µε αποτέλεσµα να ασκούν τις ελκτικές τους 

δυνάµεις σε ένα µεγαλύτερο αριθµό ατόµων υγρού, και, τελικά το προφίλ πυκνότητας 

να παρουσιάζει µια µεγαλύτερη κορυφή κοντά στους τοίχους.   

 

 

Σχήµα 2.10. Προφίλ πυκνότητας συναρτήσει της ακτίνας αποκοπής του συστήµατος 
για αγωγό πλάτους h=2.7nm. Οι συνεχόµενες γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός 

οδηγός. Οι κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  
 

 

 

2.4.2 Προφίλ ταχύτητας 

 Η επίδραση της θερµοκρασίας στα προφίλ ταχύτητας για κάθε αγωγό που 

µελετάµε παρουσιάζεται στα Σχ. 2.11(α-ε). Στα προφίλ ταχύτητας ενσωµατώνονται 

καµπύλες προσαρµογής (πολυώνυµο 2ου βαθµού). Για h=0.9nm (Σχ. 2.11(α)) 

παρατηρούµε ότι το προφίλ παρουσιάζει µεγαλύτερες τιµές όσο η θερµοκρασία 

αυξάνεται από τους 100Κ στους 120Κ κι ακόµα περισσότερο στους 150Κ. Μεγάλη 

αύξηση των τιµών της ταχύτητας µε την αύξηση της θερµοκρασίας παρατηρείται 

επίσης στους αγωγούς  h=1.5nm και 2.7nm (Σχ. 2.11(β-γ) αντίστοιχα), ενώ η 

επίδραση της θερµοκρασίας είναι µικρότερη όσο το πλάτος του αγωγού αυξάνεται, 

όπως φαίνεται στα Σχ. 2.11(δ-ε), για h=6.3nm και 17.1nm, αντίστοιχα. 
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Σχήµα 2.11. Προφίλ ταχύτητας συναρτήσει της θερµοκρασίας του συστήµατος για 
αγωγούς πλάτους α) h=0.9nm, β) h=1.5nm, γ) h=2.7nm, δ) h=6.3nm και ε) h=17.1nm. 

Οι συνεχόµενες γραµµές είναι καµπύλες προσαρµογής 2ου βαθµού. Οι κουκκίδες 
αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  

 

 

 

Μια αύξηση στο πλάτος της εξωτερικής δύναµης που εφαρµόζεται στο 

σύστηµα µπορεί, επίσης, να αυξήσει τις µέγιστες και τις µέσες τιµές των ταχυτήτων. 

Με την εφαρµογή ενός µεγάλου εύρους δυνάµεων (από 0.018 έως 0.36 pΝ) 

παίρνουµε τα προφίλ ταχύτητας του Σχ. 2.12 (α-ε), στα οποία παρατηρούµε ότι η 

δύναµη αποτελεί σηµαντική παράµετρο της ροής, µια και η επίδρασή της 

επεκτείνεται σε όλο το εύρος των υπό µελέτη αγωγών (από 0.9 έως 17.1nm).   

Το πλάτος του αγωγού είναι, όπως αναµένεται, µια από τις πιο σηµαντικές 

παραµέτρους που επηρεάζουν τα χαρακτηριστικά του υγρού. Στο Σχ. 2.13(α) 

παρουσιάζεται στο ίδιο διάγραµµα το προφίλ ταχύτητας για κάθε αγωγό που 

µελετάµε στις ίδιες ακριβώς συνθήκες (θερµοκρασίας, εξωτερικής δύναµης, µέσης 

πυκνότητας κτλ.). Στις ίδιες συνθήκες, η µέγιστη ταχύτητα είναι µεγαλύτερη όσο 

αυξάνεται το πλάτος του αγωγού (Σχ. 2.13(β)). Σε µεγαλύτερους αγωγούς έχουµε 

περισσότερα άτοµα υγρού στη ροή, οπότε συνολικά το σύστηµα δέχεται µεγαλύτερο 

ποσό ενέργειας από τις εξωτερικές δυνάµεις (οι οποίες εφαρµόζονται σε κάθε άτοµο 

υγρού ξεχωριστά), και, ως αποτέλεσµα, η ταχύτητα είναι µεγαλύτερη. 

Επιπλέον, το προφίλ ταχύτητας παρουσιάζει καλύτερη προσαρµογή σε µια 

παραβολή (υπενθυµίζεται ότι παραβολικά είναι τα προφίλ ταχύτητας στη 

µακροσκοπική θεωρία) στα µεγαλύτερα πλάτη αγωγών, ιδιαίτερα για h ~> 3nm. Το 

γεγονός αυτό έρχεται σε συµφωνία µε τα προφίλ πυκνότητας που µελετήσαµε στην 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 57 

προηγούµενη ενότητα (Σχ. 2.5), όπου παρατηρήσαµε ότι το υγρό αρχίζει να γίνεται 

οµογενές στο µεγαλύτερο µέρος του αγωγού για h ~> 3nm (υπενθυµίζεται ότι στη 

µακροσκοπική θεωρία το υγρό θεωρείται οµογενές σε όλο το πλάτος του αγωγού). 

Εποµένως, το κρίσιµο πλάτος h=3nm µπορεί να θεωρηθεί ότι είναι µια πρώτη ένδειξη 

για το πεδίο εφαρµογής της κλασικής θεωρίας.     

 

 
Σχήµα 2.12. Προφίλ ταχύτητας συναρτήσει του πλάτους της εξωτερικής δύναµης που 

εφαρµόζεται στο σύστηµα για αγωγούς πλάτους α) h=0.9nm, β) h=1.5nm, γ) 
h=2.7nm, δ) h=6.3nm και ε) h=17.1nm. Οι συνεχόµενες γραµµές είναι καµπύλες 

προσαρµογής 2ου βαθµού. Οι κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των στερεών 
τοιχωµάτων.  

  
 
 
 

Όσον αφορά στην επίδραση της τιµής της σταθεράς του ελατηρίου για τα 

άτοµα του τοίχου, παρατηρούµε ότι για h=1.5nm (Σχ. 2.14(α)) λαµβάνουµε 

µεγαλύτερες τιµές ταχύτητας όταν K=57.15 2ε σ (πιο «χαλαροί» δεσµοί των ατόµων 

στο fcc πλέγµα του τοίχου) σε σχέση µε το K=150 2ε σ  και, ακόµα περισσότερο, για 

K= 500 2ε σ . Η επίδραση της σταθεράς Κ είναι σηµαντική για µικρά πλάτη αγωγών, 

όµως, όσο µεγαλώνει το πλάτος του αγωγού και, γενικά, η επίδραση των τοιχωµάτων 

εξασθενεί στο εσωτερικό του αγωγού, το προφίλ ταχύτητας δε φαίνεται να 

επηρεάζεται από τη σταθερά του ελατηρίου. Στο Σχ. 2.14(β) παρουσιάζεται το προφίλ 

ταχύτητας για h=17.1nm, όπου παρατηρούµε ότι η επίδραση του Κ είναι αµελητέα. 

 
 
 
 
 

Σχήµα 2.13. α) Προφίλ ταχύτητας συναρτήσει του πλάτους του καναλιού. Οι 
συνεχόµενες γραµµές είναι καµπύλες προσαρµογής 2ου βαθµού και β) Μέγιστη 

ταχύτητα συναρτήσει του πλάτους του καναλιού. Οι κουκκίδες χρησιµοποιούνται ως 
οπτικός οδηγός. 
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Σχήµα 2.14. Προφίλ ταχύτητας συναρτήσει της τιµής της σταθεράς του τοίχου Κ για 
αγωγούς πλάτους α) h=1.5nm και β) h=17.1nm. Οι συνεχόµενες γραµµές είναι 
καµπύλες προσαρµογής 2ου βαθµού. Οι κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των 

στερεών τοιχωµάτων.  
 

 

Οι υδροφοβικές ή οι υδροφιλικές επιφάνειες, έτσι όπως ορίζονται από την 

τιµή του λόγου ww ffε ε  ( ww ffε ε > 1 � υδροφιλική επιφάνεια, ww ffε ε < 1 � 

υδροφοβική επιφάνεια) επηρεάζουν επίσης σηµαντικά το προφίλ ταχύτητας στους 

µικρούς αγωγούς. Για h=2.7nm (Σχ. 2.15(α)), παρατηρούµε ότι λαµβάνουµε 

µεγαλύτερες τιµές ταχύτητας όσο η αλληλεπίδραση τοίχου/υγρού µεταβάλλεται από  

µια υδροφιλική ( ww ffε ε = 1.2 και 1) σε µια λιγότερο υδροφιλική ( ww ffε ε = 1.0) και 

σε µια υδροφοβική επιφάνεια ( ww ffε ε = 0.75) και αυτό είναι σε συµφωνία µε 

αποτελέσµατα από το [40]. Η επίδραση του λόγου αλληλεπίδρασης τοίχου/υγρού 

στους µεγαλύτερους αγωγούς είναι αµελητέα, όπως βλέπουµε από τα προφίλ 

ταχύτητας για h=17.1nm (Σχ. 2.15(β)).  

 

 
Σχήµα 2.15. Προφίλ ταχύτητας συναρτήσει της τιµής του λόγου αλληλεπίδρασης 

ww ffε ε  για αγωγούς πλάτους α) h=2.7nm και β) h=17.1nm. Οι συνεχόµενες γραµµές 

είναι καµπύλες προσαρµογής 2ου βαθµού. Οι κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των 
στερεών τοιχωµάτων.  

 

 

 

Η µέση πυκνότητα του υγρού επηρεάζει σηµαντικά το προφίλ ταχύτητας για 

κάθε πλάτος αγωγού που µελετήσαµε. Στα Σχ. 2.16(α-β) παρουσιάζουµε τα προφίλ 

για τους αγωγούς h=1.5nm και 17.1nm, αντίστοιχα. Στις µικρές πυκνότητες (ρ*=0.481 
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και περισσότερο για ρ*
=0.321) τα άτοµα του υγρού κινούνται µε µεγαλύτερη ευκολία 

στο εσωτερικό του αγωγού, µια και απουσιάζουν οι ισχυρές αλληλεπιδράσεις από 

όµοια άτοµα υγρού (λιγότερος αριθµός ατόµων υγρού σε σχέση µε, π.χ., ρ*=0.642) κι 

αυτό έχει ως αποτέλεσµα την αύξηση της µέσης και της µέγιστης ταχύτητάς τους. Η 

επίδραση της µέσης πυκνότητας του υγρού είναι ιδιαίτερα σηµαντική τόσο στους 

αγωγούς µικρότερου πλάτους (Σχ. 2.16(α)) όσο και στους αγωγούς µεγαλύτερου 

πλάτους (Σχ. 2.16(β)), σε αντίθεση µε τις παραµέτρους Κ και ww ffε ε , οι οποίες 

επηρεάζουν τις ιδιότητες µόνο των µικρότερων αγωγών.  

Στο Σχ. 2.17, παρουσιάζουµε µια σύγκριση του προφίλ πυκνότητας για έναν 

αγωγό h=6.3nm σε τρεις διαφορετικές τιµές της ακτίνας αποκοπής (rcut = 2.5, 3.0 και 

3.5σ). Παρατηρούµε ότι η επίδραση της τιµής της rcut είναι µικρή και υπάρχει µια 

µικρή τάση η µέγιστη ταχύτητα να είναι µεγαλύτερη όταν η rcut έχει µικρότερη τιµή. 

Αυτό αποδίδεται στο γεγονός ότι για µια µεγάλη ακτίνα αποκοπής, τα άτοµα του 

υγρού έχουν περισσότερα γειτονικά άτοµα υγρού µε τα οποία αλληλεπιδρούν, µε 

αποτέλεσµα να δέχονται περισσότερες απωστικές δυνάµεις και, τελικά, το προφίλ 

ταχύτητας να παρουσιάζει µικρότερη τιµή.   

 

2.4.3 Προφίλ ρυθµού παραµόρφωσης 

 Όπως αναφέρθηκε στην περιγραφή του συστήµατος, ο ρυθµός παραµόρφωσης 

γ για ροή Poiseuille µεταξύ επίπεδων παράλληλων πλακών αναµένεται να είναι 

γραµµική συνάρτηση του z, καθώς έχουν εφαρµοστεί παραβολικές καµπύλες 

προσαρµογής στα προφίλ ταχυτήτων. Για αγωγούς µε h<2-3nm, η εφαρµογή των 

παραβολικών καµπύλων είναι ακριβής αν λάβουµε υπόψη το στατιστικό σφάλµα που 

εµπεριέχεται. 
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Σχήµα 2.16. Προφίλ ταχύτητας συναρτήσει της µέσης πυκνότητας του υγρού για 
αγωγούς πλάτους α) h=1.5nm και β) h=17.1nm. Οι συνεχόµενες γραµµές είναι 
καµπύλες προσαρµογής 2ου βαθµού. Οι κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των 

στερεών τοιχωµάτων.  
 

 

Η αύξηση της θερµοκρασίας προκαλεί αύξηση στο αντίστοιχο προφίλ του 

ρυθµού παραµόρφωσης, όπως φαίνεται στο Σχ. 2.18(α). Ιδιαίτερα σηµαντική είναι η 

επίδραση του µέτρου της εξωτερικής δύναµης Fext (Σχ. 2.18(β)), όπου παρατηρούµε 

ότι ο ρυθµός παραµόρφωσης είναι µέγιστος για Fext=0.18 pN, κι αυτό είναι µια 

ένδειξη ότι το σύστηµα έχει αποκτήσει µη-γραµµική συµπεριφορά. Ο ρυθµός 

παραµόρφωσης δεν επηρεάζεται σηµαντικά όταν η σταθερά του τοίχου K αυξάνεται 

από 57.15 σε 500 2ε σ (Σχ. 2.18(δ)), όταν η αλληλεπίδραση τοίχου/υγρού 

ww ffε ε αυξάνεται από 0.75 σε 1.2 (Σχ. 2.18(ε)) και όταν η ακτίνα αποκοπής rcut 

αυξάνεται από 2.5 to 3.5σ (Σχ. 2.18(η)). Ωστόσο, λαµβάνουµε αυξηµένο ρυθµό 

παραµόρφωσης όταν η µέση πυκνότητα του υγρού αυξάνεται από ρ*=0.321 σε 0.481 

και 0.642.  

 

 

Σχήµα 2.17. Προφίλ ταχύτητας συναρτήσει της τιµής της ακτίνας αποκοπής rcut για 
έναν αγωγό πλάτους h=6.3nm. Οι συνεχόµενες γραµµές είναι καµπύλες προσαρµογής 

2ου βαθµού. Οι κουκκίδες αναπαριστούν τα όρια των στερεών τοιχωµάτων.  
 

 

Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζουν τα προφίλ του ρυθµού παραµόρφωσης ως 

συνάρτηση του πλάτους του υπό µελέτη καναλιού (Σχ. 2.18(γ)) για τις ίδιες συνθήκες 

(T, Fext, K, ww ffε ε  και rcut). Παρατηρούµε ότι τα προφίλ δίνουν τιµές του γ κοντά 

στο µηδέν για 0<h<3nm, αλλά το γ αυξάνεται σηµαντικά για h=6.3 και 17.1 nm. 
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Όπως είδαµε στην ενότητα του προφίλ ταχυτήτων, καθώς η Fext εφαρµόζεται σε κάθε 

άτοµο υγρού ξεχωριστά, έχουµε εισροή ενός µεγάλου ποσού ενέργειας στο h=17.1nm 

κανάλι (3648 άτοµα υγρού) σε σύγκριση µε το h=0.9nm κανάλι (192 άτοµα υγρού), 

µε αποτέλεσµα να έχουµε αύξηση στο ρυθµό παραµόρφωσης στα µεγαλύτερα 

κανάλια. 

 
 

 

 
Σχήµα 2.18. Προφίλ ρυθµού παραµόρφωσης συναρτήσει των α) T, β) Fext, γ) h, δ) Κ, 

ε) ww ffε ε , ζ) ρ* και η) rc. Οι ευθείες γραµµές είναι οπτικός οδηγός. 

 

 

 

2.4.4 Προφίλ θερµοκρασίας 

Στο Σχ. 2.19(α) παρουσιάζεται το προφίλ θερµοκρασίας που υπολογίστηκε για  

h=6.3nm. Παρατηρούµε ότι για κάθε θερµοκρασία συστήµατος (100, 120, και 150K), 

το µοντέλο µας ανταποκρίνεται καλά και η θερµοκρασία παρουσιάζει ένα σχεδόν 

επίπεδο προφίλ κατά πλάτος του αγωγού. Λαµβάνουµε παρόµοια επίπεδα προφίλ 

όταν µεταβάλλουµε παραµέτρους συστήµατος όπως τα K, το λόγο ww ffε ε , τη µέση 

πυκνότητα ρ* και το rc.  

 

Σχήµα 2.19. Προφίλ θερµοκρασίας α) για θερµοκρασίες συστήµατος T=100, 120 και 

150K. Επίσης, h=6.3 nm, Fext=0.036 pN, K=57.15 2ε σ , ww ffε ε =1.2, ρ*=0.642 και 

rc=2.5σ και β) όπως στο (α) αλλά για διάφορα πλάτη της Fext, T=120 K και h=17.1 
nm. 

 

Παρόλα αυτά, για h=17.1nm και εξωτερικές δυνάµεις µεγαλύτερες από 0.036 

pN, τα προφίλ θερµοκρασίας δεν είναι επίπεδα, αλλά παρουσιάζουν κορυφές στο 

µέσο και ιδιαίτερα κοντά στα στερεά τοιχώµατα του καναλιού. Παρόµοια 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 62 

συµπεριφορά έχει αναφερθεί και στο [40], όταν η δύναµη που οδηγεί τη ροή έχει 

µεγάλο πλάτος. Η συµπεριφορά αυτή αποδίδεται στο γεγονός ότι, στα µεγάλα 

κανάλια, ο ρυθµός παραµόρφωσης είναι µεγάλος σε συγκεκριµένες τιµές εξωτερικών 

δυνάµεων (όπως είδαµε στην προηγούµενη ενότητα) και το σύστηµα παρουσιάζει µη-

γραµµική συµπεριφορά. Αυτό σηµαίνει πως οι µεταβολές της θερµοκρασίας στο 

χρόνο είναι  µεγάλες, µε αποτέλεσµα να µη µπορεί να επιτευχθεί καλή απαγωγή της 

θερµότητας από τους τοίχους. Έτσι η θερµοκρασία ανεβαίνει, και ιδιαίτερα κοντά στα 

τοιχώµατα, στα σηµεία δηλαδή που γίνεται η απαγωγή της θερµότητας από το 

σύστηµα (µε τη βοήθεια των θερµοστατών).    
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3. Ι∆ΙΟΤΗΤΕΣ ΜΕΤΑΦΟΡΑΣ ΣΕ ΕΠΙΠΕ∆ΟΥΣ ΝΑΝΟ-

ΑΓΩΓΟΥΣ 

3.1 Εισαγωγή 

Μεταξύ των ιδιοτήτων µεταφοράς, ο συντελεστής διάχυσης, το ιξώδες 

διάτµησης και η θερµική αγωγιµότητα έχουν προκαλέσει το ενδιαφέρον της 

επιστηµονικής κοινότητας καθώς ελέγχουν τους ρυθµούς µεταφοράς της µάζας, της 

ορµής και της ενέργειας. Τόσο η Μοριακή ∆υναµική Ισορροπίας όσο και η Μοριακή 

∆υναµική εκτός ισορροπίας έχουν χρησιµοποιηθεί στον υπολογισµό των ιδιοτήτων 

µεταφοράς υγρών σε ισορροπία ή όχι, αντίστοιχα. 

Τα φαινόµενα διάχυσης υγρών στη νανο-κλίµακα έχουν απασχολήσει αρκετά 

τους ερευνητές. Στο [51] µελετήθηκε η διάχυση του υγρού αργού τόσο σε ισορροπία 

όσο και σε ροή Coutte και καταλήξανε στο συµπέρασµα ότι ο συντελεστής διάχυσης 

δεν επηρεάζεται από την ύπαρξη της ροής στο σύστηµα. Στο [52] µελέτηθηκαν υγρά 

σε κυβικούς, στρογγυλούς και σωληνοειδείς αγωγούς και βρέθηκε ότι οι τιµές του 

συντελεστή διάχυσης δεν επηρεάζονται συστηµατικά από το µέγεθος των αγωγών 

(στο εύρος h=6-10σ). Μια ενδιαφέρουσα ανασκόπηση σε θέµατα διάχυσης [1] δείχνει 

ότι η κινητικότητα των ατόµων του υγρού διατηρείται ακόµα και σε αγωγούς πλάτους 

h=2σ, ενώ η διάχυση παράλληλα στο επίπεδο των τοιχωµάτων κάτω από τα 4σ γίνεται 

µια ταλαντευόµενη συνάρτηση του πλάτους του αγωγού (h). Πάνω από τα 4σ, η 

διάχυση αυξάνεται µέχρι να σταθεροποιηθεί στην τιµή ισορροπίας της, κοντά στα 11-

12σ.  

Όσον αφορά στο ιξώδες διάτµησης (από εδώ και πέρα θα αναφερόµαστε σε 

αυτό ως ιξώδες), στο [29] βρέθηκε ότι στη ροή Poiseuille αυτό έχει παρόµοια τιµή µε 

την αντίστοιχη τιµή σε ένα σύστηµα σε ισορροπία µέχρι τα 6-7σ, ενώ κάτω από τα 4σ 

το ιξώδες γίνεται κι αυτό µια ταλαντευόµενη συνάρτηση του πλάτους του αγωγού. 
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Στο [30] βρέθηκε ότι το ιξώδες ενός λιπαντικού περιορισµένου σε τοίχους αυξάνεται 

όσο το πλάτος του καναλιού µειώνεται. 

Από την άλλη, και ο υπολογισµός της θερµικής αγωγιµότητας µε µεθόδους 

Μοριακής ∆υναµικής παρουσιάζει ιδιαίτερο ενδιαφέρον. Στο [53], σε µια πρώτη 

εργασία για τη θερµική αγωγιµότητα του αργού σε ένα περιορισµένο σύστηµα, 

βρέθηκε ότι αυτή η ποσότητα εξαρτάται γραµµικά από το εξωτερικό πεδίο που 

εφαρµόζεται για να οδηγήσει τη ροή. Στο [54] αποδείχθηκε ότι η κάθετη στους 

τοίχους συνιστώσα της θερµικής αγωγιµότητας επηρεάζεται από την τιµή της 

σταθεράς του ελατηρίου των ατόµων του τοίχου Κ, η τιµή της µειώνεται όσο η 

σταθερά αυτή αυξάνεται. Στο [55] υπολογίστηκε η θερµική αγωγιµότητα λεπτών 

υµενίων αργού µε το νόµο του Fourier και βρέθηκε να αυξάνεται όσο αυξάνεται η 

πυκνότητα των υµενίων, µέχρι να φτάσει στην τιµή ισορροπίας της στα 100nm. Στο 

[56] παρουσιάζεται µια σύγκριση πειραµατικών αποτελεσµάτων και προσοµοίωσης 

και βρέθηκε ότι η θερµική αγωγιµότητα αυξάνει µε την αύξηση της θερµοκρασίας.  

Σε νανο-αγωγούς µε h<6σ, οι παραπάνω ιδιότητες µεταφοράς δεν έχουν 

µελετηθεί µε λεπτοµέρεια µε µεθόδους Μοριακής ∆υναµικής εκτός ισορροπίας. Η 

επίδραση των διαστάσεων αλλά κι οι δυνάµεις που ασκούν τα άτοµα του τοίχου στο 

υγρό παίζουν σηµαντικό ρόλο σε κανάλια µικρού πλάτους, ιδιαίτερα στην περιοχή 

h<7-8σ (ή, ισοδύναµα, h<3nm), όπως είδαµε στο προηγούµενο Κεφάλαιο. Τα προφίλ 

πυκνότητας παρουσιάζουν ισχυρή ανοµοιογένεια στις µικρές διαστάσεις, τα προφίλ 

ταχύτητας αποκλίνουν από την παραβολική συµπεριφορά της συνεχούς θεωρίας και 

οι ρυθµοί παραµόρφωσης µπορεί να είναι µεγάλοι, ανάλογα µε τις συνθήκες που 

επικρατούν. Εποµένως, αναµένεται να επηρεάζονται και οι ιδιότητες µεταφοράς στη 

νανο-κλίµακα, ιδιαίτερα σε περιοχές κοντά στους τοίχους.  
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3.2 Θεωρητική περιγραφή του συστήµατος 

Ο υπολογισµός των ιδιοτήτων µεταφοράς γίνεται για το ατοµικό σύστηµα που 

περιγράφηκε στο προηγούµενο Κεφάλαιο (Σχ. 2.3), για αγωγούς µε 0.9 6.3h≤ ≤ nm, 

T=120K, Fext=0.018pN, K=57.15 2ε σ , ρ
*=0.642 και rcut=2.5σ. Αν επιλέξουµε 

ww ffε ε = 1.2, τότε το µοντέλο µας αντιστοιχεί σε τοίχους από κρυπτό.  

Λαµβάνουµε το συντελεστή διάχυσης D από τη σχέση του Einstein 
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όπου ir  είναι το διάνυσµα θέσης του ατόµου i, d η διάσταση του συστήµατος (d=1 

για τον υπολογισµό του D σε µία διάσταση, d=2 σε δύο διαστάσεις και d=3 σε τρεις 

διαστάσεις) και iυ  το διάνυσµα ταχύτητας του ατόµου i. 

Οι Εξ. (3.1) και (3.2) είναι ισοδύναµες και δίνουν τα ίδια αποτελέσµατα και 

παρόλο που έχουν εξαχθεί για συστήµατα σε ισορροπία, µπορούν επίσης να 

χρησιµοποιηθούν σε συστήµατα εκτός ισορροπίας, αρκεί να αφαιρεθεί η συνεισφορά 

της ροής [1, 4]. Για τη συνέχεια χρησιµοποιήσαµε την Εξ. (3.1) για τους 

υπολογισµούς του συντελεστή διάχυσης. Ο υπολογισµός διεξάγεται σε δύο φάσεις. 

Στην πρώτη φάση υπολογίζουµε τη µέση τετραγωνική µετατόπιση (MSD – Mean 

Square Displacement) από τον ορισµό 
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1

1
( ) ( ) (0)

N

i i

i

MSD t t
N =

= −∑ r r  
(3.3) 

 

και στη συνέχεια ο D υπολογίζεται από την Εξ. (3.1), η οποία παίρνει τη µορφή 

 

 1
lim ( )

2t
D MSD t

dt→∞
=  

(3.4) 

  

Το ιξώδες και η θερµική αγωγιµότητα για συστήµατα σε ισορροπία 

υπολογίζονται από το φορµαλισµό Green-Kubo, όπως περιγράφεται στα [16, 57]. Οι 

σχέσεις αυτές µπορούν να χρησιµοποιηθούν χωρίς µεταβολή σε συστήµατα εκτός 

ισορροπίας, µε µεθόδους Μοριακής ∆υναµικής εκτός ισορροπίας, αρκεί το σύστηµα 

να είναι στη γραµµική περιοχή κοντά σε ισορροπία [58]. Όταν το σύστηµα είναι 

εκτός ισορροπίας, λόγω της εφαρµογής µιας εξωτερικής δύναµης, το πλάτος αυτής 

της δύναµης πρέπει να είναι αρκετά µικρό για να διατηρηθεί η γραµµικότητα [5, 59]. 

Στο εύρος των αγωγών που µελετάµε, επιλέγοντας την τιµή της εξωτερικής δύναµης 

ίση µε Fext=0.018pN, τότε (όπως είδαµε στο Κεφ. 2) ο ρυθµός παραµόρφωσης 

παραµένει κοντά στο µηδέν και έτσι αποφεύγουµε φαινόµενα µη-γραµµικότητας στο 

σύστηµα. 

Το ιξώδες sη  για ένα καθαρό µονοατοµικό υγρό υπολογίζεται από τη σχέση 

 

 

0

1
( ) (0)xy xy

s p p

B

dt J t J
Vk T

η
∞

= ⋅∫  
(3.5) 

 

όπου xy
pJ  είναι το µη-διαγώνιο στοιχείο του µικροσκοπικού τανυστή τάσης  
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1 1 1

( )N N N
ijxy x y x

p i i i ij y
i i j ij

u r
J m r

r
υ υ

= = >

∂
= −

∂∑ ∑∑  
(3.6) 

 

( )iju r είναι το LJ δυναµικό του ατόµου i που αλληλεπιδρά µε το άτοµο j, ijr  είναι το 

διάνυσµα απόστασης µεταξύ των ατόµων i και j, και j

iυ  είναι η j-συνιστώσα (j= x, y ή 

z) της ταχύτητας του ατόµου i. 

Από την άλλη, η θερµική αγωγιµότητα λ για ένα µονοατοµικό υγρό 

υπολογίζεται από το ολοκλήρωµα της χρονικής συνάρτησης αυτοσυσχέτισης του 

στοιχείου της µικροσκοπικής µεταφοράς θερµότητας x

qJ , i.e., 

 

 
2

0

1
( ) (0)x x

q q

B

dt J t J
Vk T

λ
∞

= ⋅∫  
(3.7) 

 

όπου το διάνυσµα της µικροσκοπικής µεταφοράς θερµότητας qJ  δίνεται από την 
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( ) : ( )

2

NN N
ij

q i i i ij ij i

i i j ij

u
m uυ

= = >

 ∂
= − − ⋅ ⋅ 

∂  
∑ ∑∑

r
J υ r I r υ

r
 

(3.8) 

 

όπου I  µοναδιαίος πίνακας. 

 Σε περιπτώσεις υγρών µε περισσότερα από ένα άτοµα στο µείγµα, το στοιχείο 

του διανύσµατος της µικροσκοπικής µεταφοράς θερµότητας x

qJ  δίνεται από την 

 

 
2

1 1 1

1

( )1
( ) : ( )

2

                                     

k k l

k

klN N N
ijx k k kl kl k

p i i ij ij ikl
k a i k a l a i j ij

N
k k

i

k a i

u r
J m r u r

r

h

β β β

ι

β

υ υ υ

υ

= = = = = >

= =

 ∂
= − − ⋅ ⋅ 

∂  

−

∑∑ ∑∑∑∑

∑ ∑

I

 

(3.9) 

  

όπου h
k  η µερική µοριακή ενθαλπία του συστατικού k. 
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3.3 Αποτελέσµατα προσοµοίωσης 

 Όλες οι ιδιότητες µεταφοράς υπολογίζονται τόσο ως συνολικές µέσες τιµές 

για όλο το διαθέσιµο πλάτος του καναλιού όσο και ως τοπικές τιµές σε διακριτά 

επίπεδα (υπολογιστικά πεδία – bins) κατά πλάτος του καναλιού. Ο αριθµός των 

επιπέδων εξαρτάται από το πλάτος του καναλιού και παρουσιάζεται στο Σχ. 3.1. Το 

πλάτος των αγωγών σε αυτό το κεφάλαιο παρουσιάζεται σε µονάδες LJ (σ), έτσι ώστε 

να είµαστε σε θέση να συγκρίνουµε απευθείας τα αποτελέσµατα µε τη βιβλιογραφία.   

 

 

Σχήµα 3.1. ∆ιαχωρισµός των καναλιών σε επίπεδα (L1-L5) ανάλογα µε το πλάτος του 
καναλιού. 

 

 

 

3.3.1 Συντελεστής διάχυσης 

 Στα Σχ. 3.2(α-γ) παρουσιάζουµε τα διαγράµµατα µέσης τετραγωνικής 

µετατόπισης (MSD
*
, σε αδιάστατες συντεταγµένες) στις x-, y- και z-διευθύνσεις, 

στους 100, 120 και 150Κ αντίστοιχα. Οι τιµές του συντελεστή διάχυσης προκύπτουν 

από την κλίση των διαγραµµάτων µέσης τετραγωνικής µετατόπισης µε βάση την Εξ. 

(3.4). Ο συντελεστής διάχυσης στη z-διεύθυνση έχει σχετικά µικρή τιµή, όπως και η 

κλίση της καµπύλης MSD, γεγονός που σηµαίνει ότι η διάχυση των ατόµων στη 

διεύθυνση κάθετα στους τοίχους είναι ελάχιστη. Η κλίση είναι, αντιθέτως, 

µεγαλύτερη και σχεδόν ίση στις x- και y-διευθύνσεις. 

 

 
Σχήµα 3.2. ∆ιάγραµµα µέσης τετραγωνικής µετατόπισης (MSD) σε τρεις διαστάσεις 
από το οποίο υπολογίζονται οι τιµές του συντελεστή διάχυσης για κανάλι h=0.9nm 

στους α) 100K, β) 120K και γ) 150K. 
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Οι τιµές του συντελεστή διάχυσης που υπολογίστηκαν για όλους τους 

αγωγούς ( 0.9 6.3h≤ ≤ nm ή 2.65 19h≤ ≤ σ) παρατίθενται στους Πίνακες 3.1-4. Στο 

Παράρτηµα Α παρατίθενται όλα τα διαγράµµατα µέσης τετραγωνικής µετατόπισης 

από τα οποία προέκυψαν οι τιµές των Πινάκων 3.1-4. Σε µικρούς αγωγούς (h ~< 15σ) 

οι τοπικές τιµές του συντελεστή διάχυσης στη z-διεύθυνση ( ,lay zD ) είναι µικρότερες 

από τις αντίστοιχες στις x- και y-διευθύνσεις ( ,lay xD , ,lay yD ), οι οποίες είναι πρακτικά 

όµοιες. Αυτό αποδίδεται στο γεγονός ότι τα άτοµα του υγρού είναι περιορισµένα 

λόγω της ύπαρξης του στερεού ορίου του τοίχου, και, µακροσκοπικά, η διάχυσή τους 

στη z-διεύθυνση ( ,lay zD ) πλησιάζει µηδενικές τιµές [1]. Αντιθέτως, οι ,lay xD  and ,lay yD  

είναι µεγαλύτεροι µια και η κινητικότητα των ατόµων υγρού δεν περιορίζεται από 

στερεά όρια σε αυτές τις διευθύνσεις. Ωστόσο, όσο το πλάτος του καναλιού 

αυξάνεται (h ~> 15σ), οι τιµές του ,lay zD  πλησιάζουν τις τιµές των ,lay xD  και ,lay yD  σε 

όλα τα εσωτερικά επίπεδα του αγωγού, εκτός από τα δύο επίπεδα εφαπτοµενικά των 

τοιχωµάτων (πάνω και κάτω τοίχος), γεγονός που αποκαλύπτει ότι υπάρχει πάντα 

ισχυρή ανισοτροπία στο συντελεστή διάχυσης σε µια περιοχή 1-1.5σ κοντά στους 

τοίχους. 

Συγκρίνοντας τις τιµές του συντελεστή διάχυσης παρατηρούµε ότι όλες οι 

συνιστώσες του είναι µεγαλύτερες στα εσωτερικά επίπεδα του αγωγού από ότι είναι 

στα επίπεδα εφαπτοµενικά των τοιχωµάτων. Αυτό µπορεί να αποδοθεί στο γεγονός 

ότι κοντά στους τοίχους, η αλληλεπίδραση τοίχου/υγρού είναι µέγιστη και τα άτοµα 

του υγρού έχουν την τάση να «κολλάνε» λόγω του ελκυστικού δυναµικού που τους 

ασκείται από τα άτοµα του τοίχου, µε αποτέλεσµα η κινητικότητά τους σε αυτές τις 

περιοχές να είναι περιορισµένη. Στα εσωτερικά του αγωγού επίπεδα, όπου η επίδραση 

των τοιχωµάτων είναι µικρή (έως αµελητέα στους µεγαλύτερους αγωγούς) τα άτοµα 
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του υγρού αλληλεπιδρούν µόνο µε όµοια άτοµα υγρού και παρουσιάζουν µεγαλύτερη 

κινητικότητα. Σηµειώνεται ότι η αλληλεπίδραση υγρού/υγρό στο σύστηµά µας είναι 

µικρότερη σε σχέση µε την αλληλεπίδραση τοίχου/υγρό. 

 

 

Πίνακας 3.1. Συντελεστής διάχυσης σε επίπεδα κατά πλάτος του αγωγού (layers L1-

L2) στις x-, y- και z-διευθύνσεις ( ,lay xD , ,lay yD  και ,lay zD , αντίστοιχα), για έναν 2.65σ 

αγωγό στους 100K, 120K και 150K και extF =1.8075 pN. 

 
5 210  /  ( sec)D cm×  

,lay xD  ,lay yD  ,lay zD  

T / (K) 

L1 L2 L1 L2 L1 L2 

100 1.53 1.54 1.57 1.58 0.58 0.60 

120 2.07 2.06 2.09 2.11 0.86 0.87 

150 4.05 4.05 3.87 4.02 1.37 1.37 

 

 

Πίνακας 3.2. Όπως στον Πίνακα 3.1, αλλά για έναν 4.42σ αγωγό. 
 

5 210  /  ( sec)D cm×  

,lay xD  ,lay yD  ,lay zD  

T / (K) 

L1 L2 L3 L1 L2 L3 L1 L2 L3 

100 1.59 2.93 1.61 1.56 3.06 1.57 1.18 1.92 1.16 

120 2.47 3.86 2.43 2.44 3.93 2.49 1.68 2.43 1.68 

150 3.89 5.40 3.77 3.83 5.45 3.85 2.58 3.21 2.60 

 

 

Πίνακας 3.3. Όπως στον Πίνακα 3.1, αλλά για έναν 7.9σ αγωγό. 
 

5 210  /  ( sec)D cm×  

,lay xD  ,lay yD  ,lay zD  

T / (K) 

L1 L2 L3 L4 L1 L2 L3 L4 L1 L2 L3 L4 
100 2.31 4.19 4.24 2.27 2.21 4.31 4.33 2.17 1.80 3.62 3.68 1.77 
120 3.36 5.10 5.15 3.33 3.35 5.43 5.37 3.41 2.47 4.42 4.46 2.53 
150 4.91 6.83 6.86 4.94 5.03 7.29 7.04 4.88 3.53 5.95 5.90 3.42 
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Πίνακας 3.4. Όπως στον Πίνακα 3.1, αλλά για έναν 18.58σ αγωγό. 
 

5 210  /  ( sec)D cm×  

,lay xD  ,lay yD  ,lay zD  

T / (K) 

L1 L2 L3 L4 L5 L1 L2 L3 L4 L5 L1 L2 L3 L4 L5 

100 4.00 5.68 5.62 5.49 3.80 3.90 5.65 5.59 5.75 3.85 3.24 5.56 5.56 5.46 3.26 

120 5.22 6.74 6.93 6.70 5.21 5.07 6.92 6.74 6.73 4.98 4.11 6.68 6.82 6.55 4.10 

150 6.63 8.16 8.50 8.40 6.88 6.69 8.58 8.71 8.49 6.80 5.19 8.14 8.54 8.21 5.23 

 

 

Αξίζει να σηµειωθεί ότι η επίδραση της θερµοκρασίας στο φαινόµενο της 

διάχυσης είναι σηµαντική. Μια αύξηση της θερµοκρασίας από τους 100Κ στους 

120Κ προκαλεί αύξηση σε όλες τις τιµές του συντελεστή διάχυσης, σε κάθε επίπεδο 

του αγωγού και σε κάθε συνιστώσα του. Η αύξηση είναι ακόµα µεγαλύτερη στους 

150Κ.  

Στα Σχ. 3.3(α-γ) παρουσιάζουµε τιµές του συντελεστή διάχυσης 

υπολογισµένες σε όλο το υπολογιστικό πεδίο του καναλιού, αλλά ξεχωριστά για 

καθεµιά από τις τρεις διαστάσεις (Dx, Dy, Dz), ως συνάρτηση του πλάτους του 

καναλιού h για θερµοκρασίες 100Κ, 120Κ και 150Κ, αντίστοιχα. Στο Σχ. 3.3(α) 

παρατηρούµε ότι η διάχυση είναι ισότροπη κατά µήκος της x- και της y-διεύθυνσης, 

ενώ στη z-διεύθυνση ο Dz έχει µικρότερη τιµή για h=2.65σ αλλά αυξάνει µε 

µεγαλύτερη κλίση όσο αυξάνεται το πλάτος του καναλιού. Όλοι οι συντελεστές 

διάχυσης συγκλίνουν στην τιµή ισορροπίας τους [37] για h ~> 16σ, κι, επιπλέον, 

γίνονται ισότροποι. Παρόµοια συµπεριφορά παρατηρείται και για τις άλλες δύο 

περιπτώσεις θερµοκρασίας που µελετήσαµε (120Κ και 150Κ, στα Σχ. 3.3(β-γ), 

αντίστοιχα). Η συµπεριφορά αυτή υποδεικνύει την ύπαρξη ενός χαρακτηριστικού 

πλάτους για το κανάλι (h≈15σ) κάτω από το οποίο η συµπεριφορά της διάχυσης είναι 

ανισότροπη. 
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Σχήµα 3.3. Εκτίµηση του συντελεστή διάχυσης στις τρεις διαστάσεις (x, y, z) για 
κανάλια 2.65 19h≤ ≤ σ στους α) 100K, β) 120K και γ) 150K (οι γραµµές 

χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός). 
 

 

Στο Σχ. 3.4 συνοψίζουµε το συνολικό µέσο συντελεστή διάχυσης 

 
3

x y zD D D
D

+ +
=  για όλα τα κανάλια και τις θερµοκρασίες που µελετήσαµε. 

Βλέπουµε ότι οι τιµές του συντελεστή διάχυσης αυξάνονται καθώς αυξάνεται το 

πλάτος του καναλιού h. Η συµπεριφορά αυτή µπορεί να εξηγηθεί αν κάποιος λάβει 

υπόψη το γεγονός ότι στα µικρά κανάλια (h ~< 10σ) η επίδραση των τοιχωµάτων 

επεκτείνεται πρακτικά σχεδόν σε όλο το πλάτος τους, καταλήγοντας σε µια 

σηµαντική διαφοροποίηση της συµπεριφοράς τους σε σχέση µε τη συµπεριφορά τους 

σε ένα περιβάλλον ισορροπίας. Καθώς το h αυξάνει, το ποσοστό των ατόµων υγρού 

τα οποία είναι εκτός του πεδίου αλληλεπίδρασης των τοίχων αυξάνει επίσης, οπότε, 

το σύστηµα πλησιάζει περισσότερο στη συµπεριφορά ισορροπίας. Παρόµοιες 

ενδείξεις για το συντελεστή διάχυσης παρατηρήθηκαν στο [37], για ροή Couette.        

 

 

 

Σχήµα 3.4. Συντελεστής διάχυσης ως µέση τιµή στο χρόνο και το χώρο για κανάλια 
2.65 51h≤ ≤ σ (οι γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός). 

 

 

Τα παραπάνω αποτελέσµατα δείχνουν καθαρά ότι υπάρχει µια 

χαρακτηριστική διάσταση στους νανο-αγωγούς, κάτω από την οποία οι τιµές του 

συντελεστή διάχυσης µπορεί να διαφέρουν σηµαντικά από τις αντίστοιχες τιµές σε 

ένα σύστηµα σε ισορροπία. Η συµπεριφορά αυτή πρέπει να ληφθεί υπόψη στο 
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σχεδιασµό νανο-ροϊκών συστηµάτων σε αυτές τις διαστάσεις, καθώς και σε 

εφαρµογές µετρήσεων nano-PIV (particle nanovelocimetry) κοντά σε στερεές 

επιφάνειες [60].    

  

3.3.2 Ιξώδες (shear viscosity) 

 Στο Σχ. 3.5 παρουσιάζουµε τα διαγράµµατα για το ολοκλήρωµα (από την Εξ. 

(3.5)) και τη συνάρτηση αυτοσυσχέτισης κατά πλάτος ενός h=2.65σ καναλιού στους 

100Κ, 120Κ και 150Κ. Το ιξώδες υπολογίζεται στα επίπεδα L1 και L2 τα οποία είναι 

συµµετρικά ως προς το µέσο το καναλιού. Εδώ παρουσιάζουµε τα αποτελέσµατα για 

το επίπεδο L1 (οι τιµές για το επίπεδο L2 είναι παρόµοιες µε στατιστική ακρίβεια). 

Όπως παρατηρούµε από το Σχ. 3.5(α), η αύξηση στη θερµοκρασία από τους 100Κ 

στους 120Κ και στους 150Κ προκαλεί µια σηµαντική µείωση στις τιµές του ιξώδους. 

Η συνάρτηση αυτοσυσχέτισης (Σχ. 3.5(β)) δείχνει µια γρήγορη πτώση στο µηδέν 

στους 100Κ ακριβώς µετά την έναρξη της προσοµοίωσης, σε χρόνο t=1.0ps. Για 

T=120Κ και 150K η πτώση στο µηδέν είναι, επίσης, απότοµη στην αρχή, αλλά πέφτει 

στο µηδέν πιο γρήγορα, σε χρόνο t=0.75ps. Σηµειώνουµε ότι η γρήγορη πτώση στο 

µηδέν είναι µια ακόµα ένδειξη ότι το σύστηµά µας είναι στη γραµµική περιοχή [61].  

Στο Σχ. 3.6, παρουσιάζεται το ολοκλήρωµα και η συνάρτηση αυτοσυσχέτισης 

για το ιξώδες σε επίπεδα (L1 – L4) για ένα h=7.9σ κανάλι στους 120Κ. Το ιξώδες 

είναι ελαφρώς µεγαλύτερο (Σχ. 3.6(α)) στα δύο εσωτερικά επίπεδα του καναλιού (L2 

– L3) σε σχέση µε τα δύο επίπεδα εφαπτοµενικά των τοίχων (L1 – L4). Το γεγονός 

αυτό οφείλεται στην αλληλεπίδραση ατόµων τοίχου/υγρού και υγρού/υγρό. Στις 

περιοχές εφαπτοµενικά των τοίχων (L1, L4) κυριαρχεί η αλληλεπίδραση 

τοίχου/υγρού, ενώ στις εσωτερικές του καναλιού περιοχές (L2, L3) υπάρχουν µόνο 

αλληλεπιδράσεις υγρού/υγρό. Στο σύστηµά µας ο λόγος αλληλεπίδρασης ww ffε ε  
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είναι ίσος µε 1.2, οπότε τα άτοµα του τοίχου παρουσιάζουν ισχυρότερη απωθητική 

συµπεριφορά προς τα άτοµα του υγρού σε σύγκριση µε τη συµπεριφορά µεταξύ 

όµοιων ατόµων υγρού. Ως αποτέλεσµα των διαφορετικών αλληλεπιδράσεων, τα 

άτοµα υγρού κοντά στους τοίχους απωθούνται προς το εσωτερικό του καναλιού µε 

αποτέλεσµα να παρουσιάζουν µικρότερο ιξώδες από τα άτοµα του υγρού στα επίπεδα 

L2 και L3. Οι συναρτήσεις αυτοσυσχέτισης σε κάθε επίπεδο του καναλιού 

συγκλίνουν στο µηδέν αµέσως µετά την έναρξη της προσοµοίωσης. Παρόµοια 

συµπεριφορά για το ιξώδες παρατηρείται για κάθε κανάλι που µελετήσαµε. 

 

 
 

Σχήµα 3.5. Ιξώδες στο επίπεδο L1 κατά πλάτος ενός h=2.65σ καναλιού στους 100Κ, 
120Κ και 150Κ σε µορφή α) ολοκληρώµατος b) συνάρτησης αυτοσυσχέτισης (ACF). 

 

 
 

Σχήµα 3.6. Ιξώδες σε επίπεδα (L1 - L4) κατά πλάτος ενός h=7.9σ καναλιού στους 
120Κ σε µορφή α) ολοκληρώµατος b) συνάρτησης αυτοσυσχέτισης (ACF). Τα 

επίπεδα L1 και L4 είναι εφαπτοµενικά στους τοίχους, τα L2 και L3 βρίσκονται στο 
εσωτερικό του καναλιού. 

 

 

 

Συνοψίζουµε τις συνολικές µέσες τιµές ιξώδους ως συνάρτηση του πλάτους 

του καναλιού h στο Σχ. 3.7. Μπορούµε να παρατηρήσουµε ότι για όλες τις 

θερµοκρασίες στα κανάλια µικρού πλάτους λαµβάνουµε µεγάλες τιµές ιξώδους και η 

τιµή του µειώνεται για να φτάσει στην τιµή ισορροπίας πάνω από τα 8σ. Για 

µεγαλύτερες θερµοκρασίες συστήµατος, η σύγκλιση στην τιµή ισορροπίας 

επιτυγχάνεται ταχύτερα. Η συµπεριφορά αυτή µπορεί να εξηγηθεί από τη φύση του 

ιξώδους, το οποίο εξαρτάται και από τις ταχύτητες των σωµατιδίων του υγρού, αλλά 
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και από τις δυνάµεις που αναπτύσσονται µεταξύ τους (Εξ. (3.5) και (3.6)). Στα µικρά 

κανάλια, η επίδραση των ατόµων του τοίχου πρακτικά επεκτείνεται σε όλο το πλάτος 

του καναλιού και, ως αποτέλεσµα, έχουµε σηµαντική επίδραση στη συµπεριφορά του 

ιξώδους σε σύγκριση µε την τιµή ισορροπίας. Καθώς το πλάτος του καναλιού 

αυξάνει, το ποσοστό ατόµων υγρού που είναι εκτός της επίδρασης του τοίχου 

αυξάνεται και η συµπεριφορά τους πλησιάζει περισσότερο τη συµπεριφορά ενός 

υγρού σε ισορροπία. Η µεγάλη θερµοκρασία συστήµατος συµβάλλει, επίσης, στο να 

υπερκεραστεί ευκολότερα η επίδραση των τοίχων. Έτσι, σε υψηλότερες 

θερµοκρασίες, η σύγκλιση στις τιµές ισορροπίας είναι γρηγορότερη. 

 
 

 

Σχήµα 3.7. Εκτίµηση του ιξώδους ως µέση τιµή στο χρόνο και το χώρο στους 100Κ, 
120Κ και 150K για πλάτη καναλιών από 2.65 έως 18.58σ (οι γραµµές 

χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός). 
 

 

Είναι φανερό ότι το κρίσιµο πλάτος του καναλιού στο οποίο το ιξώδες 

πλησιάζει τη συµπεριφορά ισορροπίας είναι παρόµοιο µε το κρίσιµο πλάτος για το 

συντελεστή διάχυσης, αν και φαίνεται ότι βρίσκεται ελαφρώς χαµηλότερα. Αυτό που 

είναι προφανές είναι ότι η συµπεριφορά του ιξώδους επηρεάζεται σηµαντικά από τις 

διαστάσεις του συστήµατος και θα πρέπει να ληφθεί σοβαρά υπόψη κατά τη µελέτη 

και την κατασκευή νανο-ροϊκών συστηµάτων. 

 

3.3.3 Θερµική αγωγιµότητα 

Στο Σχ. 3.8(α-β) παρουσιάζεται η θερµική αγωγιµότητα στο ολοκλήρωµα και 

τη συνάρτηση αυτοσυσχέτισης για ένα h=2.65σ κανάλι στους 100Κ, 120Κ και 150K. 

Η θερµική αγωγιµότητα υπολογίζεται για τα επίπεδα L1 και L2 τα οποία είναι 
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συµµετρικά ως προς το µέσο το καναλιού. Εδώ παρουσιάζουµε τα αποτελέσµατα για 

το επίπεδο L1 (οι τιµές για το επίπεδο L2 είναι παρόµοιες µε στατιστική ακρίβεια). 

Φαίνεται ότι µια αύξηση της θερµοκρασίας από τους 100Κ στους 120Κ και, ακόµα 

περισσότερο, στους 150Κ προκαλεί ελαφρά πτώση της θερµικής αγωγιµότητας. Οι 

συναρτήσεις αυτοσυσχέτισης πέφτουν γρήγορα και σταθεροποιούνται στο µηδέν σε 

χρόνο t≈0.5 ps για κάθε θερµοκρασία.   

Η θερµική αγωγιµότητα σε ολοκλήρωµα και συνάρτηση αυτοσυσχέτισης, αλλά 

σε τοπικές τιµές (στα επίπεδα L1-L4) παρουσιάζεται στα Σχ. 3.9(α-β). Το κανάλι εδώ 

είναι πλάτους h=7.9σ και η θερµοκρασία Τ=120Κ. Παρατηρούµε ότι η θερµική 

αγωγιµότητα είναι υψηλότερη στα εσωτερικά επίπεδα (L2, L3) σε σύγκριση µε τα 

δύο επίπεδα εφαπτοµενικά των τοίχων (L1, L4). Όλες οι συναρτήσεις 

αυτοσυσχέτισης συγκλίνουν άµεσα µετά την έναρξη της προσοµοίωσης στο µηδέν. 

Παρατηρούµε την ίδια συµπεριφορά για τη θερµική αγωγιµότητα και στους αγωγούς 

h=4.42 και 18.58σ.   

Οι µέσες τιµές (στο χρόνο και το χώρο) που υπολογίστηκαν για τη θερµική 

αγωγιµότητα σε συνάρτηση µε το πλάτος του καναλιού συνοψίζονται στο Σχ. 3.10. 

Παρατηρούµε ότι για κάθε θερµοκρασία που µελετάµε, στα µικρά κανάλια 

λαµβάνουµε µικρές τιµές θερµικής αγωγιµότητας, ενώ, το λ αυξάνει µέχρι την τιµή 

ισορροπίας καθώς αυξάνονται οι διαστάσεις του καναλιού γύρω στα h=20σ. Ωστόσο, 

παρατηρούµε ότι σε υψηλότερες θερµοκρασίες η θερµική αγωγιµότητα φτάνει στην 

τιµή ισορροπίας πιο γρήγορα (σε µικρότερα h). Η φυσική σηµασία της συµπεριφοράς 

αυτής αποδίδεται στο γεγονός ότι η θερµική αγωγιµότητα εξαρτάται τόσο από τις 

ταχύτητες όσο και από τις δυνάµεις που αναπτύσσονται µεταξύ των ατόµων του 

υγρού (Εξ. (3.7) και (3.8)) . Στα µικρά κανάλια, η επίδραση των τοίχων στα άτοµα 

του υγρού επεκτείνεται σχεδόν σε όλο το πλάτος του καναλιού. Ως αποτέλεσµα, 
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µεταβάλλει τη συµπεριφορά του υγρού σε σύγκριση µε τη συµπεριφορά του σε 

κατάσταση ισορροπίας. Όσο οι διαστάσεις του καναλιού αυξάνονται, το ποσοστό των 

ατόµων του υγρού τα οποία είναι εκτός του πεδίου επίδρασης των τοίχων αυξάνεται 

και, ως αποτέλεσµα, το υγρό προσεγγίζει τη συµπεριφορά ισορροπίας. Η µεγάλη 

θερµοκρασία βοηθά, επίσης, να ξεπεραστεί νωρίτερα η επίδραση των 

αλληλεπιδράσεων των ατόµων του τοίχου στο υγρό, έτσι, σε υψηλότερες 

θερµοκρασίες, λαµβάνουµε συµπεριφορά ισορροπίας σε µικρότερα πλάτη. 

Πιστεύουµε ότι τα φαινόµενα αυτά (λόγω βασικά της ύπαρξης δύο 

διεπιφανειών στερεού/υγρό) είναι σηµαντικά χαρακτηριστικά των ροών σε νανο-

αγωγούς και θα πρέπει να ληφθεί σοβαρά υπόψη κατά το σχεδιασµό νανο-ροϊκών 

συστηµάτων όταν η µεταφορά θερµότητας είναι σηµαντική.  

 
 
 

Σχήµα 3.8. Θερµική αγωγιµότητα στο επίπεδο L1 κατά πλάτος ενός h=2.65σ 
καναλιού στους 100Κ, 120Κ και 150Κ σε µορφή α) ολοκληρώµατος b) συνάρτησης 

αυτοσυσχέτισης (ACF). 
 

 
Σχήµα 3.9. Θερµική αγωγιµότητα σε επίπεδα (L1 - L4) κατά πλάτος ενός h=7.9σ 

καναλιού στους 120Κ σε µορφή α) ολοκληρώµατος b) συνάρτησης αυτοσυσχέτισης 
(ACF). Τα επίπεδα L1 και L4 είναι εφαπτοµενικά στους τοίχους, τα L2 και L3 

βρίσκονται στο εσωτερικό του καναλιού. 
 

 

Σχήµα 3.10. Εκτίµηση της θερµικής αγωγιµότητας ως µέση τιµή στο χρόνο και το 
χώρο στους 100Κ, 120Κ και 150K για πλάτη καναλιών από 2.65 έως 18.58σ (οι 

γραµµές χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός). 
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4. ΡΟΗ ΣΕ ΚΑΝΑΛΙΑ ΜΕ ΠΕΡΙΟ∆ΙΚΕΣ ΟΡΘΟΓΩΝΙΚΕΣ 

ΠΡΟΕΞΟΧΕΣ 

4.1 Εισαγωγή 

Η µακροσκοπική υπόθεση ότι ένα υγρό θεωρείται ακίνητο κοντά σε µια στερεή 

επιφάνεια χρειάζεται αναθεώρηση όταν αναφερόµαστε σε ένα νανο-ροϊκό σύστηµα. 

Το πλάτος του καναλιού, η σύνθεση και η δοµή του τοιχώµατος, αλλά και ο τύπος της 

αλληλεπίδρασής του µε το υγρό αναµένεται να παίξει σηµαντικό ρόλο στις ιδιότητες 

της ροής ενός υγρού στο κανάλι. Στο Κεφάλαιο 2 είδαµε ότι το πλάτος του καναλιού 

αποτελεί καθοριστικό παράγοντα για τη συµπεριφορά του υγρού στη νανοκλίµακα, 

ενώ η υδροδυναµική πρόβλεψη κατά Navier-Stokes για το προφίλ ταχύτητας και την 

ταχύτητα ολίσθησης καταρρέει. Επίσης, ο τύπος αλληλεπίδρασης τοίχου/υγρό είναι 

καθοριστικής σηµασίας στα µικρά πλάτη αγωγών. 

Η επίδραση της δοµής των τοίχων (λείος ή µε προεξοχές τοίχος) αποτελεί, 

επίσης, σηµαντικό παράγοντα που καθορίζει τη συµπεριφορά του υγρού στις νανο-

ροές, µια και το µέγεθος των προεξοχών µπορεί να είναι της ίδιας τάξης µεγέθους µε 

τις διαστάσεις του καναλιού. Υπάρχουν διάφορες κατηγορίες τραχύτητας για την 

κατασκευή του µοντέλου των τοίχων στη βιβλιογραφία. Στην πράξη, ο ορισµός ενός 

λείου τοίχου είναι ανακριβής επειδή οι τοίχοι σχηµατίζονται από ξεχωριστά 

σωµατίδια µε πεπερασµένη τραχύτητα [62]. O Priezjiev στο [50] ορίζει, επίσης, την 

τραχύτητα θερµικών τοίχων να εξαρτάται από το είδος των δυνάµεων που ασκείται 

µεταξύ των ατόµων του τοίχου. Αναπαριστά αυτή την τραχύτητα µε τη σταθερά του 

ελατηρίου Κ και υποστηρίζει ότι οι λείοι τοίχοι επιτυγχάνονται µε την αύξηση του Κ. 

Στο [38] προτείνεται ένα µοντέλο τραχύτητας τοίχων που προκύπτει από τη µεταβολή 

του µεγέθους και της απόστασης µεταξύ των ατόµων του στερεού, διατηρώντας την 

αλληλεπίδραση µε τα άτοµα του υγρού σταθερή. Εξετάζεται η επίδραση της 
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τραχύτητας στη συνθήκη ολίσθησης κοντά στους τοίχους και βρίσκουν ότι το µήκος 

ολίσθησης παρουσιάζει µη-µονοτονική συµπεριφορά καθώς ο τοίχος µεταβάλλεται 

από λείος σε τραχύς. 

Αρκετές αναφορές απαντώνται για κανάλια µε τοίχους µε προεξοχές οι οποίες 

σχηµατίζουν διάφορες γεωµετρικές δοµές. Σε έναν τοίχο τριγωνικού σχήµατος [63] 

βρέθηκε ότι η ταχύτητα του υγρού µειώνεται κοντά στους τοίχους καθώς το πλάτος 

της τραχύτητας αυξάνεται. Στο [39] θεωρείται ένα κανάλι µε προεξοχές τυχαίου 

σχήµατος στους τοίχους και παρουσιάζονται αποτελέσµατα για την ταχύτητα του 

υγρού, η οποία έχει διακυµάνσεις καθώς το πλάτος των προεξοχών αυξάνεται. Στο 

[64] σηµειώνεται ότι η ολίσθηση στα τοιχώµατα αυξάνεται καθώς η περίοδος των 

προεξοχών αυξάνεται σε ένα σύστηµα µε υγρό εξα-δεκάνιο (hexadecane) σε κανάλια 

µε τοιχώµατα ηµιτονοειδούς τύπου, διαφόρων πλατών και περιόδων (για το 

συγκεκριµένο µήκος µορίων εξα-δεκανίου).  

Οι Kim και Darve [65] µελετήσανε µόρια νερού σε κανάλια µε προεξοχές 

ορθογώνιου σχήµατος και παρουσιάζουν προφίλ πυκνότητας που εµφανίζουν 

«στιβάδες» (layering) κοντά στους τοίχους, οι οποίες ακολουθούν το σχήµα των 

τοίχων. Οι τιµές της ταχύτητας είναι µικρότερες στο εσωτερικό των ορθογωνίων 

εσοχών. O Priezjiev [50] κατηγοριοποιεί τους τοίχους µε τυχαία και περιοδική 

τραχύτητα µεταβάλλοντας το πλάτος της τραχύτητας της επιφάνειας και παρουσιάζει 

αποτελέσµατα για τη µεταβολή της ολίσθησης ως συνάρτηση του τοπικού ρυθµού 

παραµόρφωσης.      

Εκτός από τις µεθόδους Μοριακής ∆υναµικής, η ολίσθηση στα τοιχώµατα έχει 

µελετηθεί µε µεσοσκοπικές Lattice-Boltzmann προσεγγίσεις στα [66-67], όπου 

προτείνεται ότι είναι πιθανό να σχεδιαστούν «έξυπνες» επιφάνειες µε ελεγχόµενη 

ολίσθηση. Το µήκος ολίσθησης έχει, επίσης, υπολογιστεί µε υδροδυναµικούς 
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υπολογισµούς για τοίχους µε ανωµαλίες στο [68] και για τοίχους µε ανωµαλίες µε 

ελεγχόµενη υδροφοβικότητα (υπερ-υδροφοβικές επιφάνειες, super-hydrophobic 

surfaces) στο [69]. Πειραµατικά αποτελέσµατα για ροές σε υπερ-υδροφοβικές 

επιφάνειες αναφέρονται στα [70-71], όπου συνοψίζεται ότι τα άτοµα του υγρού δεν 

εισέρχονται στις εσοχές του τοίχου λόγω της ύπαρξης µιας διεπιφάνειας αέρα/νερού.    

Επί του παρόντος, θα ήταν ιδιαίτερα χρήσιµη µια περαιτέρω διερεύνηση της 

επίδρασης της τραχύτητας των τοίχων στη ροή του υγρού. Είναι πιθανό τα άτοµα του 

υγρού να «παγιδεύονται» στο εσωτερικό του τοίχου (ανάλογα µε το σχήµα των 

προεξοχών), ή, από την άλλη, να απωθούνται περισσότερο λόγω της αλληλεπίδρασής 

τους µε τον τοίχο. Στη συνέχεια του Κεφαλαίου θα µελετήσουµε τη συµπεριφορά των 

ατόµων του υγρού σε επίπεδα του καναλιού κοντά σε ορθογωνικούς τοίχους. 

∆ιαγράµµατα δυναµικής ενέργειας σε δύο διαστάσεις παρουσιάζονται έτσι ώστε να 

αποκαλύψουν την προδιάθεση των ατόµων του υγρού να βρεθούν σε µια 

προκαθορισµένη θέση στο εσωτερικό των ορθογωνίων του τοίχου. Παρουσιάζονται, 

επίσης, λεπτοµερή προφίλ πυκνότητας και ταχύτητας υπολογισµένα σε ένα πυκνό 

υπολογιστικό πεδίο στο εσωτερικό του νανο-αγωγού. Το µήκος ολίσθησης 

υπολογίζεται καθώς η περίοδος (ή, αντίστροφα, η συχνότητα) των ορθογωνικών 

προεξοχών µεταβάλλεται. Τέλος, προχωράµε σε µια χρονική ανάλυση των τροχιών 

των ατόµων τα οποία εντοπίζονται στο εσωτερικό των εσοχών των τοίχων µε 

ανωµαλίες. Στην κατεύθυνση αυτή, υπολογίζεται ο µέσος χρόνος παραµονής των 

ατόµων του υγρού στις εσοχές έτσι ώστε να αποδειχθεί αν υπάρχουν στην 

πραγµατικότητα άτοµα υγρού που παγιδεύονται σε αυτές τις περιοχές. 

 

4.2 Μοντέλο µοριακού συστήµατος 

 Η Μοριακή ∆υναµική εκτός ισορροπίας είναι η µέθοδος προσοµοίωσης που 

επιλέγεται για τη µελέτη της ροής υγρού αργού σε κανάλια µε διαφορετικού τύπου 
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προεξοχές από κρυπτό. Ο κάτω τοίχος του καναλιού είναι λείος και ο άνω τοίχος µε 

προεξοχές οι οποίες σχηµατίζονται µε την προσθήκη επιπλέον ατόµων κρυπτού στους 

τοίχους σε ορθογωνικό σχήµα. Θεωρούµε πέντε διαφορετικές τιµές για τις περιοδικές 

προεξοχές του άνω τοίχου (p = 0, 1, 2, 3 και 6, Σχ. 4.1), όπου p αναπαριστά τον 

αριθµό των ορθογώνιων προεξοχών. Για παράδειγµα, p =0 είναι το λείο κανάλι, p=1 

ένα κανάλι µε µια προεξοχή, p=2 ένα κανάλι µε δύο προεξοχές, p=3 ένα κανάλι µε 

τρεις προεξοχές και p=6 ένα κανάλι µε έξι προεξοχές. Οι διαστάσεις όλων των 

καναλιών στις x-, y- και z-διευθύνσεις είναι Lx x Ly x Lz = 10.6 x 10.6 x 23 (σε 

µονάδες σ), ενώ το λείο κανάλι έχει πλάτος h=19σ. Το πλάτος των προεξοχών είναι 

περίπου στο 10% του πλάτους του καναλιού (≈2σ) και το µήκος των προεξοχών (και, 

ισοδύναµα, το µήκος των εσοχών) lg ισούται µε 2xL p  (π.χ., lg=5.3, 2.65, 1.77 και 

0.88σ για p=1, 2, 3 και 6 αντίστοιχα).  

Σηµειώνεται επίσης ότι εκτελέσαµε προσοµοιώσεις και για τα αντίστοιχα 

κανάλια µε διαστάσεις Lx x Ly x Lz = 21.2 x 10.6 x 23σ (διπλασιασµός της x-

διάστασης) έτσι ώστε να ερευνήσουµε τυχόν ύπαρξη φαινοµένων πεπερασµένης 

διάστασης (finite-size effects) και λάβαµε ακριβώς τα ίδια αποτελέσµατα (µε 

στατιστική ακρίβεια).  

Οι αλληλεπιδράσεις LJ των σωµατιδίων (υγρό/υγρό, τοίχος/τοίχο και 

τοίχος/υγρό) είναι όµοιες µε τις αντίστοιχες του συστήµατος του Κεφαλαίου 2 (Εξ. 

(2.1)). Η σταθερά ταλάντωσης για τα άτοµα του τοίχου είναι K=57.15 2ε σ , η 

θερµοκρασία διατηρείται σταθερή Τ
*=1 (ή, Τ=120Κ) και η εξωτερική δύναµη είναι 

ίση µε *
extF = 0.01344. Περιοδικές συνθήκες θεωρούνται στις x- και y-διευθύνσεις. Το 

λείο κανάλι αποτελείται από 432 άτοµα τοίχου (σε τρία fcc επίπεδα) και 1440 άτοµα 

υγρού, ενώ κάθε κανάλι µε προεξοχές αποτελείται από 504 άτοµα τοίχου και 1368 

άτοµα υγρού.    
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Σχήµα 4.1. Μοντέλο συστήµατος αγωγών µε άνω τοίχο µε ορθογωνικές ανωµαλίες, 
για p=0 έως 6. Στο κέντρο φαίνεται ο αντίστοιχος στις ίδιες διαστάσεις λείος αγωγός 

που χρησιµοποιείται για σύγκριση, χωρισµένος σε έξι επίπεδα (L1-L6).  
 

 

 

Το χρονικό βήµα της προσοµοίωσης είναι ∆t=0.005τ (τ σε µονάδες 2mσ ε ). 

Αρχικά στα άτοµα του υγρού δίνονται κατάλληλες αρχικές ταχύτητες έτσι ώστε να 

επιτευχθεί η επιθυµητή θερµοκρασία (T*=1). Το σύστηµα φτάνει σε ισορροπία µετά 

από 2x106 χρονικά βήµατα και, τέλος, εκτελούνται συνεχόµενες προσοµοιώσεις 

NEMD διάρκειας 5x105.   

 

4.3 Υπολογιστικές λεπτοµέρειες 

 Τα προφίλ δυναµικής ενέργειας, της αριθµητικής πυκνότητας και της 

ταχύτητας υπολογίζονται ως τοπικές τιµές σε διάφορες xz-περιοχές των καναλιών. 

Για να γίνει αυτό, το κανάλι διαιρείται σε mxn περιοχές στο xz-επίπεδο, καθεµία µε 

όγκο Vbin = (Lx /m) x Ly  x (h/n), όπου m=48, n=48. Ο ορθογωνικός τοίχος αποτελείται 

από προεξοχές, εσοχές και τις µεταβατικές περιοχές µέσα/έξω (από εσοχή σε 

προεξοχή)  και έξω/µέσα (από προεξοχή σε εσοχή). Για παράδειγµα, για p=1, υπάρχει 

µια εσοχή, µια προεξοχή, δύο µέσα/έξω και δύο έξω/µέσα περιοχές (Σχ. 4.1). Η 

δυναµική ενέργεια, η αριθµητική πυκνότητα και η ταχύτητα υπολογίζονται σε κάθε 

µια από αυτές τις περιοχές ως τοπικές ποσότητες.  

 Η δυναµική ενέργεια ως τοπική ποσότητα, binu , υπολογίζεται σε κάθε 

υπολογιστικό πεδίο ως 
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 12 64 / /bin bin bin

bin ij ij iju (r ) ε((σ r ) (σ r ) )= −  (4.1) 

  

όπου bin

ijr είναι η απόσταση µεταξύ του i
οστου ατόµου (το οποίο βρίσκεται µέσα στο 

υπολογιστικό πεδίο) και του jοστου ατόµου. Σηµειώνεται ότι το jοστο άτοµο βρίσκεται 

µέσα στην περιοχή αλληλεπίδρασης του i
οστου ατόµου, ίσως και εκτός του 

συγκεκριµένου υπολογιστικού πεδίου. 

 Το µήκος ολίσθησης στο στερεό όριο Ls υπολογίζεται από τη γραµµική κατά 

Navier οριακή συνθήκη [72]  

 

 
,w z

s w

w

d
L

dz

υ
υ=  (4.2) 

       

όπου υw η ταχύτητα του υγρού κοντά στους τοίχους, όπως και στα [39, 63, 73]. 

 

4.4 Αποτελέσµατα 

4.4.1 ∆υναµική ενέργεια 

Τα διαγράµµατα δυναµικής ενέργειας σε ισοϋψείς καµπύλες ως µέσες τιµές 

στο χρόνο παρουσιάζονται στα Σχ. 4.2(α-δ). Οι πιο ανοιχτόχρωµες περιοχές 

αναπαριστούν τους τοίχους για κάθε κανάλι. Παρατηρούµε ότι η δυναµική ενέργεια 

δεν αλλάζει σε επίπεδα του καναλιού κοντά στον κάτω λείο τοίχο (µε στατιστική 

ακρίβεια) σε όλες τις περιπτώσεις που µελετάµε. Το σχήµα των ισοϋψών ακολουθεί 

το σχήµα των τοίχων στο fcc πλέγµα. Επιπλέον, η δυναµική ενέργεια είναι οµογενής 

στο εσωτερικό του καναλιού αλλά παρουσιάζει εντελώς διαφορετική συµπεριφορά 

κοντά στους τραχείς τοίχους. 
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Για p=1 (Σχ. 4.2(α)), στον άνω τοίχο µε τις προεξοχές, οι ισοϋψείς γραµµές 

της δυναµικής ενέργειας ακολουθούν το σχήµα των τοίχων στο fcc πλέγµα στις 

εσοχές και τις προεξοχές και δε φαίνεται να επηρεάζουν σηµαντικά τη θέση των 

ατόµων του υγρού σε αυτές τις περιοχές. Ωστόσο, στις δύο «µέσα-έξω» περιοχές, η 

δυναµική ενέργεια λαµβάνει µικρές τιµές και αυτό το γεγονός αποτελεί ένδειξη ότι τα 

άτοµα του υγρού µπορεί να εντοπιστούν στις περιοχές αυτές, µια και η δυναµική 

ενέργεια είναι ελάχιστη. Για p=2 (Σχ. 4.2(β)), παρατηρούµε ότι στο εσωτερικό κάθε 

εσοχής υπάρχουν δύο περιοχές υψηλής δυναµικής ενέργειας (οι πιο ανοιχτόχρωµες 

περιοχές) οι οποίες περιβάλλονται από τρεις περιοχές χαµηλής δυναµικής ενέργειας 

(οι πιο σκουρόχρωµες περιοχές). Καθώς τα άτοµα του υγρού έχουν την τάση να 

εντοπίζονται σε περιοχές χαµηλής δυναµικής ενέργειας, είναι πιθανό τα άτοµα του 

υγρού να παγιδευτούν στις εσοχές. Για p=3 (Σχ. 4.2(γ)), παρατηρούµε ότι στο 

εσωτερικό κάθε εσοχής υπάρχει µια περιοχή υψηλής δυναµικής ενέργειας  η οποία 

περιβάλλεται από δύο περιοχές χαµηλής δυναµικής ενέργειας. Για p=6 υπάρχει µόνο 

µια περιοχή χαµηλής δυναµικής ενέργειας µέσα σε κάθε εσοχή και τα άτοµα του 

υγρού είναι, επίσης, πιθανό να παγιδευτούν εκεί.      

Ο χάρτης της δυναµικής ενέργειας για όλα τα κανάλια που µελετήσαµε 

αποκαλύπτει ότι η ύπαρξη ορθογωνικών ανωµαλιών στον τοίχο ενός νανο-αγωγού 

επιφέρει το σχηµατισµό περιοχών υψηλής και χαµηλής δυναµικής ενέργειας στο 

εσωτερικό των ορθογωνίων. Το γεγονός αυτό αναµένεται να επηρεάσει τις θέσεις στις 

οποίες θα τοποθετηθούν τα άτοµα του υγρού κοντά σε έναν τραχύ τοίχο και είναι µια 

πιθανή ένδειξη ότι τα άτοµα του υγρού παγιδεύονται στις εσοχές. 

 
 

Σχήµα 4.2. ∆ιαγράµµατα δυναµικής ενέργειας  σε δύο διαστάσεις για α) p=1, β) p=2, 
γ) p=3 και δ) p=6 
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4.4.2 Προφίλ αριθµητικής πυκνότητας 

 Η επίδραση των προεξοχών του τοίχου για p=0 έως 6 στα συνολικά προφίλ 

αριθµητικής πυκνότητας ως µέση τιµή στο χώρο και το χρόνο παρουσιάζεται στο Σχ. 

4.3. Γενικά, στον κάτω λείο τοίχο, όλα τα προφίλ είναι παρόµοια µε µια κορυφή 

ατόµων να εµφανίζεται σε απόσταση περίπου ίση µε 1.5σ από το όριο του τοίχου. 

Στον πάνω τραχύ τοίχο, παρατηρούµε µια κορυφή στο προφίλ σε απόσταση περίπου 

ίση µε 1.5σ από το όριο της εσοχής και µια ακόµα κορυφή σε απόσταση 1.5σ από το 

όριο της προεξοχής. Και οι δυο αυτές κορυφές είναι µικρότερου ύψους σε σύγκριση 

µε την κορυφή που εµφανίζεται στο κανάλι µε λείους τοίχους (p=0). Όσον αφορά στο 

εσωτερικό του καναλιού, παρουσιάζει οµοιογένεια στην περιοχή -5σ<h<5σ για το 

λείο κανάλι, ενώ για όλα τα υπόλοιπα κανάλια µε προεξοχές η περιοχή της 

οµοιογένειας περιορίζεται στην περιοχή -5σ<h<3.5σ. Η ύπαρξη των προεξοχών έχει, 

επίσης, επιφέρει την εµφάνιση ταλαντώσεων στο προφίλ πυκνότητας για επιπλέον 

1.5σ σε σύγκριση µε το λείο κανάλι, µια απόσταση, δηλαδή, ίση περίπου µε το πλάτος 

των προεξοχών. Τα προφίλ πυκνότητας, συνολικά, ακολουθούν το σχήµα του 

ορθογωνικού τοίχου.    

 

 

Σχήµα 4.3. Μέση συνολική αριθµητική πυκνότητα σε όλο το διαθέσιµο πλάτος του 
καναλιού για p=0 έως 6. Οι κουκκίδες υποδεικνύουν τα όρια πάνω και κάτω τοίχου, 

ενώ η διακεκκοµένη γραµµή το όριο της προεξοχής. 
  

 

Εξετάζουµε µε λεπτοµέρεια τα τοπικά προφίλ πυκνότητας για p=1 στο Σχ. 

4.4(α). Στις προεξοχές του άνω τοίχου, παρατηρούµε ότι η κορυφή του προφίλ 

µετατοπίζεται στα αριστερά κατά 1.5σ. Στις έξω/µέσα περιοχές, οι οποίες είναι 
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µεταβατικές περιοχές της προεξοχής, παρατηρούµε το τοπικό προφίλ πυκνότητας 

είναι παρόµοιο µε το αντίστοιχο της προεξοχής, αλλά τώρα η κορυφή που 

εµφανίζεται κοντά στο όριο του τοίχου είναι χαµηλότερη. Αυτό µπορεί να εξηγηθεί 

από το γεγονός ότι υπάρχει αυξηµένη δυναµική ενέργεια στην περιοχή αυτή (Σχ. 

4.2(α)) και τα άτοµα του υγρού είναι λιγότερο πιθανό να εντοπιστούν εκεί. Από την 

άλλη, στις µέσα/έξω περιοχές (οι οποίες είναι στην ουσία µεταβατικές περιοχές µιας 

εσοχής), τα διαγράµµατα δυναµικής ενέργειας έδειξαν ότι η δυναµική ενέργεια είναι 

ελάχιστη και είναι πιο πιθανό τα άτοµα του υγρού να εντοπιστούν σε αυτές τις 

περιοχές. Ως αποτέλεσµα, η κορυφή του προφίλ πυκνότητας είναι µεγαλύτερου 

πλάτους και υψηλότερη στις µέσα/έξω περιοχές. Στο εσωτερικό των εσοχών, τα 

προφίλ πυκνότητας είναι όµοια µε τα αντίστοιχα του λείου καναλιού.      

Για p=2 (Σχ. 4.4(β)) στις προεξοχές, το προφίλ πυκνότητας παρουσιάζει µια 

ελαφρώς υψηλότερη και πιο στενή κορυφή σε σύγκριση µε το αντίστοιχο του p=1, 

γεγονός το οποίο οφείλεται πιθανώς στο µικρότερο µήκος της προεξοχής (µικρότερη 

περίοδος – µεγαλύτερη συχνότητα). Στις µεταβατικές περιοχές της προεξοχής 

(έξω/µέσα) λαµβάνουµε προφίλ πυκνότητας µε µια χαµηλότερη κορυφή σε σχέση µε 

την προεξοχή. Το γεγονός αυτό αποδίδεται στην υψηλή δυναµική ενέργεια που 

υπολογίσαµε σε µια έξω/µέσα περιοχή (Σχ. 4.2(β)), καθώς τα άτοµα του υγρού 

προτιµούν να βρίσκονται σε περιοχές χαµηλότερης δυναµικής ενέργειας. Στις 

µέσα/έξω περιοχές, το προφίλ πυκνότητας είναι παρόµοιο µε το αντίστοιχο για p=1 

καθώς εµφανίζεται µια κορυφή ίδιου ύψους αλλά ελαφρώς στενότερη. Το προφίλ στις 

εσοχές έχει, επίσης, µεταβληθεί για p=2 σε σύγκριση µε το p=1, καθώς η κορυφή στο 

προφίλ στα δεξιά είναι πιο απλωµένη και υψηλότερη. Αυτό αποτελεί µια ένδειξη ότι 

τα άτοµα του υγρού µπορεί να παγιδεύονται µέσα στις εσοχές και εξηγείται 

περαιτέρω από τη µικρή δυναµική ενέργεια µέσα στις εσοχές (Σχ. 4.2(β)).     
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 Για p=3 και p=6 (Σχ.. 4.4(γ-δ)) διαχωρίζουµε τον τραχύ τοίχο µόνο σε 

προεξοχές και εσοχές (οι οποίες είναι όλες πρακτικά µεταβατικές περιοχές), µια και η 

περίοδος της τραχύτητας είναι τόσο µικρή ώστε να µη µπορεί να γίνει περαιτέρω 

διαχωρισµός. Στις προεξοχές (Σχ. 4.4(γ)), λαµβάνουµε προφίλ πυκνότητας παρόµοια 

µε τα αντίστοιχα που πήραµε για p=0, 1 και 2, αλλά µε µια χαµηλότερη κορυφή στα 

δεξιά. Στις εσοχές το προφίλ είναι περισσότερο όµοιο µε του p=2 αλλά εµφανίζει 

περισσότερες ταλαντώσεις µέχρι να γίνει οµοιογενές. Ταλαντώσεις εµφανίζονται, 

επίσης, για p=6 (Σχ. 4.4(δ)) στις εσοχές και, επιπρόσθετα, λαµβάνουµε µια 

χαµηλότερου ύψους κορυφή στις προεξοχές σε σύγκριση µε του p=3.      

Για να µελετήσουµε πιο αναλυτικά το µηχανισµό εντοπισµού ατόµων υγρού 

στις εσοχές του άνω τοίχου, παραθέτουµε διαγράµµατα αριθµητικής πυκνότητας σε 

δύο διαστάσεις στα Σχ. 4.5(α-δ), τα οποία είναι σε αντιστοιχία µε τα διαγράµµατα 

δυναµικής ενέργειας (Σχ. 4.2(α-δ)). Όπως παρατηρούµε, τα διαγράµµατα συµφωνούν 

και επαληθεύουν τις ενδείξεις που πήραµε από τα προφίλ αριθµητικής πυκνότητας. 

Για παράδειγµα, για p=1 (Σχ. 4.5(α)), παρατηρούµε ότι η δυναµική ενέργεια είναι 

αυξηµένη στις δύο «µέσα-έξω» περιοχές, ενώ για p=2 (Σχ. 4.5(β)), µεγαλύτερος 

αριθµός ατόµων υγρού φαίνεται να εντοπίζεται στις δύο περιοχές χαµηλής δυναµικής 

ενέργειας σε κάθε εσοχή (βλ. Σχ. 4.2(β)). Όσο ο αριθµός p αυξάνει, τόσο 

περισσότερα άτοµα φαίνεται ότι εντοπίζονται στις εσοχές του τοίχου. 

  

 

Σχήµα 4.4. Μέση τοπική αριθµητική πυκνότητα στις προεξοχές, τις εσοχές αλλά και 
τις µεταβατικές περιοχές (µέσα/έξω και έξω/µέσα) όλο το διαθέσιµο πλάτος του 

καναλιού για α) p=1, β) p=2, γ) p=3 και δ) p=6. Οι κουκκίδες υποδεικνύουν το όριο 
της εσοχής ενώ η διακεκκοµένη γραµµή το όριο της προεξοχής. 
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Συµπερασµατικά, από την αναλυτική διερεύνηση των διαγραµµάτων 

αριθµητικής πυκνότητας κοντά στους τραχείς τοίχους, σε συνδυασµό πάντα µε το 

χάρτη δυναµικής ενέργειας που παρουσιάστηκε στα Σχ. 4.2(α-δ), υπάρχει µια ένδειξη 

ότι άτοµα υγρού παγιδεύονται µέσα στις εσοχές ενός τοίχου µε ανωµαλίες, όσο αυτές 

οι εσοχές γίνονται πιο στενές (και το p αυξάνει). Υπάρχει µεγαλύτερη απόκλιση από 

το προφίλ πυκνότητας σε ένα λείο τοίχο όσο ο αριθµός εσοχών και προεξοχών στο 

τραχύ τοίχο αυξάνεται.  

 

 

 
Σχήµα 4.5. ∆ιαγράµµατα αριθµητικής πυκνότητας σε δύο διαστάσεις για α) p=1, β) 

p=2, γ) p=3 και δ) p=6 
 

 

4.4.3 Προφίλ ταχύτητας και µήκος ολίσθησης 

 Το Σχ. 4.6 δείχνει το προφίλ της µέσης ταχύτητας στο χρόνο και το χώρο 

( ( )x zυ ) σε όλα τα κανάλια που µελετάµε (p=0 έως 6). Παρατηρούµε ότι η µέγιστη 

ταχύτητα δεν επηρεάζεται σηµαντικά από την παρουσία των προεξοχών, τουλάχιστον 

στο εύρος που εξετάζουµε στο παρόν όπου το πλάτος των προεξοχών δεν ξεπερνά το 

10% του µέγιστου πλάτους του καναλιού. Από την άλλη, το σχήµα του προφίλ 

ταχύτητας σε ένα κανάλι µε προεξοχές επηρεάζεται µόνο στο άνω µισό του καναλιού 

(-2σ≤h≤8.5σ) όπου γίνεται αισθητή η παρουσία αυτών των προεξοχών. 

 

Σχήµα 4.6. Μέση συνολική ταχύτητα σε όλο το διαθέσιµο πλάτος του καναλιού για 
p=0 έως 6. Οι κουκκίδες υποδεικνύουν τα όρια πάνω και κάτω τοίχου, ενώ η 

διακεκκοµένη γραµµή το όριο της προεξοχής. Οι πλήρεις γραµµές χρησιµοποιούνται 
ως οπτικός οδηγός 

 

 

Institutional Repository - Library & Information Centre - University of Thessaly
09/06/2024 06:10:27 EEST - 3.147.48.34



 90 

Στα Σχ. 4.7(α-δ) εξάγουµε τα τοπικά προφίλ ταχύτητας µε οδηγό το σχήµα των 

άνω τοίχων κάθε καναλιού για p=1-6 και τα συγκρίνουµε µε το αντίστοιχο προφίλ 

ταχύτητας του λείου καναλιού. Για p=1 (Σχ. 4.7(α)) όλα τα προφίλ ταχύτητας κοντά 

στον τραχύ τοίχο συµπιέζονται προς τα αριστερά και δε µπορούν να προσαρµοστούν 

µε επιτυχία σε µια παραβολική καµπύλη (σε αντίθεση µε το λείο κανάλι). Οι 

καµπύλες προσαρµογής που παρουσιάζουµε στα Σχήµατα είναι τύπου smoothing 

spline. Παρατηρούµε ότι για -9≤h≤0σ (το κάτω µισό του καναλιού) τα προφίλ 

ταχύτητας για το λείο και το p=1 κανάλι είναι παρόµοια. Ο τραχύς τοίχος έχει 

επιφέρει συµπίεση στα προφίλ ταχύτητας στις προεξοχές και στις έξω/µέσα περιοχές 

για 0≤h≤9σ, όπως αναµενόταν, µια και οι προεξοχές εισέρχονται στην περιοχή του 

υγρού και το διαθέσιµο πλάτος του καναλιού µειώνεται. Παρόλα αυτά, παρατηρούµε, 

επίσης, συµπιεσµένο προφίλ ταχύτητας στα αριστερά και στις προεξοχές και τις 

µέσα/έξω περιοχές για 0≤h≤9σ όπου το διαθέσιµο πλάτος του καναλιού είναι ίδιο µε 

το πλάτος του λείου καναλιού. Αυτό σηµαίνει ότι τα άτοµα του υγρού σε µια εσοχή 

για p=1 έχουν καθαρά µικρότερες ταχύτητες σε σύγκριση µε ένα λείο κανάλι. 

Έχοντας υπόψη ότι άτοµα του υγρού εντοπίζονται µέσα στην εσοχή (όπως είδαµε στα 

Σχ. 4.4(α) και 4.5(α) ), καταλήγουµε στο συµπέρασµα ότι τα άτοµα του υγρού τείνουν 

να ακινητοποιούνται εσωτερικά των εσοχών.    

Για p=2 (Σχ. 4.7(β)) παρατηρούµε ότι όλα τα τοπικά προφίλ ταχύτητας στις 

προεξοχές, εσοχές και τις µεταβατικές περιοχές έχουν το ίδιο σχήµα και µικρότερες 

µέγιστες τιµές ταχύτητας σε σύγκριση µε το λείο κανάλι. Λαµβάνουµε, επίσης, 

µικρότερες ταχύτητες µέσα στις εσοχές σε σχέση µε το λείο κανάλι και ακόµα 

µικρότερες από ότι λάβαµε για p=1 (Σχ 4.7(α)). Φαίνεται ότι όσο οι εσοχές γίνονται 

στενότερες από p=1 σε p=2, η ταχύτητα στον τραχύ τοίχο µειώνεται. Αυτή είναι η 

τάση που, επίσης, παρατηρούµε για p=3 και p=6 (Σχ. 4.7(γ-δ), αντίστοιχα), όπου 
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παίρνουµε ταχύτητες µε σχεδόν µηδενικές τιµές κοντά στον τραχύ τοίχο. 

Σηµειώνεται, ακόµα, ότι δε λαµβάνουµε µονοτονική συµπεριφορά για τις µέγιστες 

τιµές της ταχύτητας καθώς το p αυξάνει σταδιακά από 0 σε 6, αλλά µπορούµε να 

συνοψίσουµε ότι οι µέγιστες ταχύτητες είναι γενικά µικρότερες σε ένα κανάλι µε 

τοίχους µε ανωµαλίες σε σύγκριση µε ένα λείο κανάλι. 

Εκτίµηση του µήκους ολίσθησης στον τραχύ τοίχο ως συνάρτηση του p 

παρουσιάζεται στο Σχ. 4.8. Παρατηρούµε ότι το µήκος ολίσθησης παρουσιάζει µια 

καθαρά πτωτική συµπεριφορά από p=0 έως 2 και σταθεροποιείται κοντά στο µηδέν 

(µε στατιστική ακρίβεια) για p=3 και 6. Αυτό είναι σε συµφωνία µε αποτελέσµατα 

από τα [64, 73] για τη συµπεριφορά του µήκους ολίσθησης σε νανο-αγωγούς µε 

ηµιτονοειδούς τύπου προεξοχές. Αποδίδουµε αυτό το φαινόµενο στο γεγονός ότι οι 

τιµές της ταχύτητας κοντά σε έναν τραχύ τοίχο µειώνονται, όπως είδαµε στα Σχ. 

4.6(α-δ), και, ως αποτέλεσµα, η ολίσθηση στο στερεό όριο ελαττώνεται.   

 

 
Σχήµα 4.7. Μέση τοπική ταχύτητα στις προεξοχές, τις εσοχές αλλά και τις 

µεταβατικές περιοχές (µέσα/έξω και έξω/µέσα) όλο το διαθέσιµο πλάτος του 
καναλιού για α) p=1, β) p=2, γ) p=3 και δ) p=6. Οι κουκκίδες υποδεικνύουν το όριο 
της εσοχής ενώ η διακεκκοµένη γραµµή το όριο της προεξοχής. Οι πλήρεις γραµµές 

είναι καµπύλες προσαρµογής στα υπολογισµένα δεδοµένα της ταχύτητας. 
 

 

 
Σχήµα 4.8. Μήκος ολίσθησης ως συνάρτηση του p. Η διακεκκοµένη γραµµή 

χρησιµοποιείται ως οπτικός οδηγός. 
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4.5 Χρονική ανάλυση 

Για να παράσχουµε περισσότερα αποδεικτικά στοιχεία ότι υπάρχουν άτοµα του 

υγρού τα οποία παγιδεύονται στις εσοχές ενός τοίχου µε ανωµαλίες, υπολογίζουµε το 

µέσο χρόνο για τον οποίο τα άτοµα του υγρού παραµένουν στο εσωτερικό των 

εσοχών για κάθε κανάλι που µελετάµε. Στην αρχή της προσοµοίωσης, εντοπίζονται 

όλα τα άτοµα του υγρού τα οποία βρίσκονται µέσα στις εσοχές τη συγκεκριµένη 

χρονική στιγµή. Οι τροχιές όλων αυτών των ατόµων υγρού αποθηκεύονται ως το 

τέλος της προσοµοίωσης και εξάγεται ο συνολικός χρόνος για τον οποίο για τον 

οποίο τα άτοµα του υγρού παραµένουν στις εσοχές. Στην περίπτωση p=0, όπου δεν 

υπάρχουν εσοχές και προεξοχές, θεωρούµε µια περιοχή στο εσωτερικό του καναλιού 

ίση µε µια προεξοχή (ίδια µε τις εσοχές του καναλιού µε p=6) και υπολογίζουµε το 

χρόνο για τον οποίο παραµένουν εκεί τα άτοµα του υγρού. Αυτό γίνεται για να 

έχουµε ένα µέτρο σύγκρισης µε τον επίπεδο αγωγό. 

Τα αποτελέσµατα της παραπάνω χρονικής ανάλυσης των τροχιών 

παρουσιάζονται στο Σχ. 4.9(α), όπου παρατηρούµε ότι όσο το µήκος των προεξοχών 

µειώνεται (αύξηση του p), άτοµα υγρού τα οποία είχαν προηγουµένως εντοπιστεί 

µέσα σε εσοχές τείνουν να παραµένουν στις εσοχές αυτές για περισσότερο χρόνο. 

Όπως αναµένεται, ο χρόνος παγίδευσης για p=0 είναι σχεδόν µηδενικός. 

Χαρακτηριστικές τροχιές ενός παγιδευµένου κι ενός ελεύθερα κινούµενου ατόµου 

υγρού στο xz-επίπεδο για p=3 παρουσιάζονται στο Σχ. 4.9(β). Το παγιδευµένο άτοµο 

παραµένει στην εσοχή και δεν κινείται εκτός για το χρονικό διάστηµα για το οποίο 

είναι υπό παρατήρηση, σε αντίθεση µε το ελεύθερο άτοµο εντός του καναλιού το 

οποίο δε συναντά εµπόδια στην κίνησή του. 
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Σχήµα 4.9. (α) Υπολογισµός του µέσου χρόνου παγίδευσης για άτοµα υγρού στις 
εσοχές ως συνάρτηση των τιµών του p και β) ένα παράδειγµα ενός παγιδευµένου και 
ενός ελεύθερα κινούµενου ατόµου υγρού στο επίπεδο xz (x* και z* είναι σε ανηγµένες 

συντεταγµένες). Τα σηµεία-x αναπαριστούν τα στερεά τοιχώµατα.   
 

 

 

 

Τα αποτελέσµατα της παραπάνω χρονικής ανάλυσης των τροχιών 

παρουσιάζονται στο Σχ. 4.9(α), όπου παρατηρούµε ότι όσο το µήκος των προεξοχών 

µειώνεται (αύξηση του p), άτοµα υγρού τα οποία είχαν προηγουµένως εντοπιστεί 

µέσα σε εσοχές τείνουν να παραµένουν στις εσοχές αυτές για περισσότερο χρόνο. 

Όπως αναµένεται, ο χρόνος παγίδευσης για p=0 είναι σχεδόν µηδενικός. 

Χαρακτηριστικές τροχιές ενός παγιδευµένου κι ενός ελεύθερα κινούµενου ατόµου 

υγρού στο xz-επίπεδο για p=3 παρουσιάζονται στο Σχ. 4.9(β). Το παγιδευµένο άτοµο 

παραµένει στην εσοχή και δεν κινείται εκτός για το χρονικό διάστηµα για το οποίο 

είναι υπό παρατήρηση, σε αντίθεση µε το ελεύθερο άτοµο εντός του καναλιού το 

οποίο δε συναντά εµπόδια στην κίνησή του. 

Συµπερασµατικά, από την προσεκτική µελέτη των διαγραµµάτων δυναµικής 

ενέργειας, των προφίλ πυκνότητας,  ταχύτητας και τη χρονική ανάλυση των τροχιών 

των ατόµων του υγρού, καταλήγουµε σε µια ξεκάθαρη απόδειξη ότι υπάρχουν άτοµα 

υγρού τα οποία παγιδεύονται στο εσωτερικό των εσοχών του τοίχου µε ανωµαλίες. Η 

επίδραση των ανωµαλιών είναι σηµαντικότερη όσο το χαρακτηριστικό µήκος τους 

µειώνεται (το p αυξάνει). 
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5. Ι∆ΙΟΤΗΤΕΣ ΜΕΤΑΦΟΡΑΣ ΣΕ ΑΓΩΓΟΥΣ ΜΕ ΠΕΡΙΟ∆ΙΚΕΣ 

ΟΡΘΟΓΩΝΙΚΕΣ ΠΡΟΕΞΟΧΕΣ 

5.1 Εισαγωγή 

Η επίδραση της γεωµετρίας του τοίχου στις ιδιότητες του υγρού είναι ένα 

επίκαιρο θέµα στο πεδίο των νανο-ροϊκών συστηµάτων, όπως είδαµε στο 

προηγούµενο Κεφάλαιο. Το γεγονός ότι υπάρχουν άτοµα υγρού τα οποία 

παγιδεύονται στις εσοχές των τοίχων µε ανωµαλίες, αναµένεται να έχει σηµαντική 

επίδραση στις ιδιότητες µεταφοράς. Η µελέτη των ιδιοτήτων µεταφοράς σε κανάλια 

µε προεξοχές παρουσιάζει ιδιαίτερο ενδιαφέρον, αν λάβουµε υπόψη και το γεγονός 

ότι οι αναφορές που συναντάµε στη βιβλιογραφία είναι περιορισµένες.   

Όσον αφορά στο συντελεστή διάχυσης, οι Kim and Darve [65]  µελέτησαν 

ηλεκτρο-οσµωτική ροή µορίων νερού και βρήκαν ότι οι συντελεστές διάχυσης 

ελαττώνονται κοντά σε έναν τοίχο µε ανωµαλίες. Από την άλλη στο [64] βρέθηκε ότι 

το ιξώδες του υγρού αυξάνεται καθώς το πλάτος των προεξοχών µεγαλώνει και 

καθώς η περίοδός τους µειώνεται. 

Στη συνέχεια, υπολογίζουµε το συντελεστή διάχυσης και το ιξώδες µε 

προσοµοιώσεις Μοριακής ∆υναµικής στα µοντέλα των τοίχων µε ανωµαλίες που 

παρουσιάστηκαν στο Κεφάλαιο 4. Ο υπολογισµός του συντελεστή διάχυσης γίνεται 

τόσο σε επίπεδα κατά µήκος του καναλιού όσο και ως µέση συνολική τιµή για όλο το 

κανάλι. Το ιξώδες παρουσιάζεται ως προφίλ σε κάθε κανάλι και για τον υπολογισµό 

του χρησιµοποιούνται τα µη-διαγώνια στοιχεία του µιικροσκοπικού τανυστή τάσης 

και το προφίλ του ρυθµού παραµόρφωσης. Τα αποτελέσµατα που προκύπτουν 

πιστεύουµε ότι θα αποκαλύψουν φαινόµενα που σχετίζονται µε τη ροή και τη 

µεταφορά της µάζας κοντά σε µια επιφάνεια µε προεξοχές. 
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  5.2 Υπολογιστικές λεπτοµέριες 

Ο συντελεστής διάχυσης λαµβάνεται από τη σχέση του Einstein (Εξ. (3)) και 

υπολογίζεται ως τοπική τιµή σε έξι επίπεδα κατά µήκος του καναλιού αλλά και ως 

µέση συνολική τιµή, µε παρόµοιο τρόπο που ακολουθήθηκε και στο Κεφ. 3.   

Το ιξώδες υπολογίζεται σε διάφορα επίπεδα κατά µήκος της z-διεύθυνσης των 

αγωγών. Το κανάλι υποδιαιρείται σε n υπολογιστικά πεδία στη z-διεύθυνση, το 

καθένα µε όγκο Vbin = (Lx x Ly  x (h/n)), όπου n=40. Το ιξώδες ( )s zη  υπολογίζεται 

από τη σχέση 
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(5.1) 

 

όπου ο ρυθµός παραµόρφωσης ( )zγɺ  δίνεται από την   
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(5.2) 

 

και xyJ  είναι το µη-διαγώνιο στοιχείο του µικροσκοπικού τανυστή πίεσης (Εξ. (3.6)).  

Η έκφραση για το µικροσκοπικό τανυστή µπορεί να διαχωριστεί σε ένα µέρος 

κινητικής και ένα µέρος δυναµικής ενέργειας. Θεωρούµε ως το κινητικό µέρος του 

µικροσκοπικού τανυστή ως  
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και το δυναµικό µέρος ως 
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1 1
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(5.4) 

  

 Αντικαθιστώντας τις Εξ. (5.3-5.4) στην Εξ. (3.6), λαµβάνουµε τη σχέση για το 

µικροσκοπικό τανυστή 

 ( )1 kin pot

xz xz xz

bin

J J J
V

= −  
(5.5) 

 Για να επιτύχουµε καλύτερη στατιστική ακρίβεια για την έκφραση του 

µικροσκοπικού τανυστή πίεσης [57], υπολογίζουµε και τα τρία ανεξάρτητα µη-

διαγώνια στοιχεία του και παίρνουµε τη µέση τιµή τους ως     
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και, τελικά, η Εξ. (5.1) γίνεται 
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5.3 Αποτελέσµατα 

5.3.1 Συντελεστής διάχυσης 

Για να υπολογίσουµε το συντελεστή διάχυσης, πρώτα σχεδιάζουµε τη µέση 

τετραγωνική µετατόπιση σύµφωνα µε την Εξ.(3.3), υπολογίζουµε την κλίση της 

καµπύλης και αντικαθιστούµε στην Εξ. (3.4). Παρουσιάζουµε διαγράµµατα µέσης 

τετραγωνικής µετατόπισης (MSD) ως τοπικές τιµές σε έξι επίπεδα (L1-L6, βλέπε Σχ. 

4.1 για p=0) για κάθε κανάλι µε προεξοχές που θεωρήσαµε στα Σχ. 5.1(α-δ).  
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Παρατηρούµε ότι για p=1 (Σχ. 5.1(α)), οι κλίσεις στα L1 (επίπεδο καναλιού 

στον κάτω επίπεδο τοίχο) και L6 (επίπεδο καναλιού στον άνω τοίχο µε προεξοχές) 

είναι σηµαντικά µικρότερες σε σύγκριση µε τις αντίστοιχες κλίσεις στα εσωτερικά 

επίπεδα του καναλιού (L2-L5). Αυτή είναι η τάση που παρατηρείται και στα 

υπόλοιπα κανάλια µε προεξοχές (Σχ. 5.1(β-δ), για p=2, 3 και 6, αντίστοιχα), στα 

οποία παρατηρούµε ότι η µέση τετραγωνική µετατόπιση είναι ίδια για κάθε κανάλι 

στα επίπεδα L1-L5. Ωστόσο, παρατηρούµε ότι η κλίση στο επίπεδο L6 µειώνεται όσο 

το p αυξάνεται και αυτό αποτελεί ένδειξη ότι και ο συντελεστής διάχυσης θα 

µειώνεται, αντίστοιχα. 

 

 
 

Σχήµα 5.1. Μέση τετραγωνική µετατόπιση σε επίπεδα κατά µήκος του καναλιού για 
(α) p=1, (β) p=2, (γ) p=3 και (δ) p=6. 

 

 

 

Υπολογίζουµε το µέσο συνολικό συντελεστή διάχυσης σε έξι επίπεδα κατά 

µήκος του αγωγού για κάθε κανάλι (Σχ. 5.2(α)) και παρατηρούµε ότι, γενικά, ο 

συντελεστής διάχυσης έχει µικρότερες τιµές σε περιοχές του υγρού κοντά σε στερεό 

τοίχωµα σε σύγκριση µε την τιµή του στο εσωτερικό του καναλιού [15, 37]. Στο Σχ. 

5.2(α) φαίνεται, επιπλέον, ότι η διάχυση είναι ακόµα ασθενέστερη σε επίπεδα του 

καναλιού κοντά σε έναν τοίχο µε ανωµαλίες σε σύγκριση µε ένα λείο τοίχο και αυτό 

µπορεί να αποδοθεί στο γεγονός ότι ένας αριθµός ατόµων υγρού παγιδεύεται στις 

ορθογώνιες εσοχές του τοίχου και η κίνησή τους συναντά εµπόδια. Επιπροσθέτως, 

καθώς το p αυξάνει ο συντελεστής διάχυσης κοντά στον τραχύ τοίχο µειώνεται. Αυτή 
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είναι µια άµεση συνέπεια του γεγονότος ότι µεγάλη τιµή του p σηµαίνει ότι 

περισσότερα άτοµα του υγρού παγιδεύονται µέσα στις εσοχές.        

Στα Σχ. 5.2(β-γ) υπολογίζουµε και παρουσιάζουµε τις συνιστώσες του 

συντελεστή διάχυσης Dx,lay και Dz,lay, αντίστοιχα. Η συνιστώσα Dy,lay είναι όµοια µε 

την Dx,lay. Παρατηρούµε ότι όλες οι συνιστώσες µειώνονται κοντά στις προεξοχές των 

τοίχων, υπάρχει όµως η ένδειξη ότι η x-συνιστώσα µειώνεται µε µεγαλύτερο ρυθµό 

σε σχέση µε τη z-συνιστώσα. Για να εκτιµήσουµε τη σχέση µείωσης µεταξύ των δύο 

αυτών συνιστωσών, υπολογίζουµε το λόγο ,

,

z lay

x lay

D

D
 (ή, ισοδύναµα, ,

,

z lay

y lay

D

D
) για κάθε 

κανάλι (Σχ. 5.2(δ)). Παρατηρούµε ότι µόνο µια µικρή ανισοτροπία είναι παρούσα στο 

συντελεστή διάχυσης κοντά στο λείο τοίχο (σε κάθε κανάλι που µελετήσαµε στην 

παρούσα εργασία), αλλά, κοντά στους τραχείς τοίχους, ο λόγος ,

,

z lay

x lay

D

D
 αυξάνεται όσο 

αυξάνεται το p και η διάχυση γίνεται ισχυρά ανισότροπη. Το γεγονός αυτό οφείλεται 

στην περιορισµένη κινητικότητα των ατόµων του υγρού στις εσοχές των τοίχων 

(όπως είδαµε στο Κεφ. 4) η οποία προκαλεί τη µεγάλη µείωση του ,x layD (Σχ. 5.2(β)). 

 

 

Σχήµα 5.2. Συντελεστής διάχυσης στους 120K σε κανάλια µε  p=0 έως 6 α) ως µέση 

τιµή σε επίπεδα κατά πλάτος του αγωγού  ( , , ,

3
x lay y lay z lay

lay

D D D
D

+ +
= ), β) στη x-

διεύθυνση Dx,lay (ή, ισότιµα, Dy,lay), γ) στη z-διεύθυνση Dz,lay και δ) ως λόγος 
συνιστωσών Dz,lay/Dy,lay (ή, ισότιµα, Dz,lay/Dx,lay) .  

 

 

 

Στο γενικό διάγραµµα για το συνολικό µέσο συντελεστή διάχυσης (µέση τιµή 

στο χρόνο και το χώρο) του Σχ. 5.3, είναι προφανές ότι ο συντελεστής διάχυσης 
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παρουσιάζει ελαφρά πτωτική συµπεριφορά όσο το p αυξάνεται. Το αποτέλεσµα αυτό 

είναι σε συµφωνία µε τα αποτελέσµατα από τα προφίλ πυκνότητας και ταχύτητας που 

συζητήθηκαν στο Κεφ. 4, όπου βρήκαµε ότι τα άτοµα του υγρού παγιδεύονται στις 

εσοχές των ορθογωνικών τοίχων, ιδιαίτερα καθώς το p αυξάνει από 0 σε 6.      

 

 

Σχήµα 5.3. Συντελεστής διάχυσης ως συνάρτηση του p. Οι κουκκίδες 
χρησιµοποιούνται ως οπτικός οδηγός 

 

 

 

5.3.2 Συντελεστής ιξώδους 

Για να υπολογίσουµε το ιξώδες, πρώτα υπολογίζουµε το ρυθµό 

παραµόρφωσης ( )zγɺ  και το στοιχείο του µικροσκοπικού τανυστή πίεσης ( )off diagJ z−  

στις εσοχές και τις προεξοχές σύµφωνα µε την Εξ. (5.6). Επιπλέον, υπολογίζουµε το 

στοιχείο ( )off diagJ z−  στο κινητικό kin

off diagJ −  και το δυναµικό του µέρος pot

off diagJ −  (Εξ. 

(5.3-5.4)), έτσι ώστε να εκτιµήσουµε ποιο µέρος του τανυστή επηρεάζει περισσότερο 

την τελική τιµή του. 

 Υπολογίζουµε όλα τα µη-διαγώνια στοιχεία των τανυστών πίεσης και του 

ρυθµούς παραµόρφωσης για κάθε κανάλι (p=1, 2, 3 and 6) και παρουσιάζουµε τα 

αποτελέσµατα στα Σχ. 5.4(α-δ). Στα Σχ. 5.4(α-β) παρουσιάζονται τα στοιχεία kin

off diagJ −  

and pot

off diagJ − , αντίστοιχα, ως συνάρτηση του πλάτους του καναλιού. Όσον αφορά στο 

κινητικό µέρος του τανυστή ( kin

off diagJ − ), αυτό έχει καθαρά µικρότερες τιµές σε 

σύγκριση µε το δυναµικό µέρος ( pot

off diagJ − ), τόσο στις εσοχές όσο και στις προεξοχές. 

Ως αποτέλεσµα, το δυναµικό µέρος είναι αυτό που, βασικά, καθορίζει την τιµή του 
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τανυστή pot

off diagJ −  (Σχ. 5.4(γ)), δηλαδή ισχύει ( )off diagJ z− ≈ pot

off diagJ −  και kin

off diagJ − ≈ 0. 

Παρατηρούµε, επίσης, ότι στις προεξοχές του άνω τοίχου η τιµή του pot

off diagJ −  

παρουσιάζει µια απότοµη αύξηση, γεγονός που αποδεικνύει ότι τα άτοµα του υγρού 

δέχονται ισχυρές δυνάµεις αλληλεπίδρασης στην περιοχή αυτή.  

Στο Σχ. 5.4(δ) παρουσιάζεται ο ρυθµός παραµόρφωσης ( )zγɺ  για p=1. ο 

ρυθµός παραµόρφωσης θα ήταν γραµµική συνάρτηση του z, αν το αντίστοιχο προφίλ 

ταχύτητας ήταν παραβολικό [13]. Ωστόσο, στο [18] βρήκαµε ότι το προφίλ ταχύτητας 

κοντά σε έναν τοίχο µε προεξοχές δε µπορεί να προσεγγιστεί από ένα πολυώνυµο 2ου 

βαθµού. Τώρα παρατηρούµε ότι υπάρχει απόκλιση από τη γραµµική συµπεριφορά 

του ( )zγɺ  κοντά στον κάτω επίπεδο τοίχο και ακόµα µεγαλύτερη απόκλιση στον άνω 

τοίχο µε προεξοχές. Εξαιτίας αυτής της µη-γραµµικής συµπεριφοράς, τα 

αποτελέσµατα για το ιξώδες αναµένεται να εµπεριέχουν στατιστικό θόρυβο. Τέλος, ο 

ρυθµός παραµόρφωσης παρατηρούµε ότι είναι παρόµοιος στις εσοχές και τις 

προεξοχές.   

Το προφίλ του ιξώδους σε αγωγούς µε p = 1, 2, 3 και 6 παρουσιάζεται στα Σχ. 

5.5(α-δ), αντίστοιχα. Τα προφίλ που λαµβάνουµε µπορεί να είναι σχετικά θορυβώδη, 

παρόλα αυτά, είναι σε θέση να αποκαλύψουν σηµαντικές πληροφορίες για τη 

συµπεριφορά του ιξώδους, ειδικά στον τοίχο µε τις προεξοχές. Τα προφίλ δεν 

παρουσιάζουν συµµετρία στο z=0 λόγω της ύπαρξης των προεξοχών.  Οι ασυνέχειες 

κοντά στο θεωρητικό µέσο του καναλιού αποδίδονται στο γεγονός ότι η ποσότητα 

( )zγɺ  διέρχεται από το µηδέν και το κλάσµα 
( )

( )

off diagJ z

zγ
−

ɺ
 λαµβάνει ασαφείς τιµές. 

Πιο συγκεκριµένα, για p=1 (Σχ. 5.5(α)), παρατηρούµε ότι το ιξώδες 

παρουσιάζει χαµηλότερες τιµές στο εσωτερικό των εσοχών σε σύγκριση µε όλες τις 

υπόλοιπες περιοχές του καναλιού. Αντιθέτως, λαµβάνουµε µεγαλύτερες τιµές 
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ιξώδους στις προεξοχές του άνω τοίχου, µια και στις προεξοχές τα άτοµα του υγρού 

“βλέπουν” ένα εµπόδιο λόγω των ατόµων του τοίχου που “εισέβαλαν” στην περιοχή 

της ροής. Για p=2 (Σχ. 5.5(β)), το ιξώδες στις προεξοχές έχει παρόµοια συµπεριφορά 

µε την περίπτωση p=2, αλλά στις εσοχές το ιξώδες λαµβάνει µεγαλύτερες τιµές. 

Φαίνεται ότι, όσο το µήκος των εσοχών µειώνεται από p=1 to p=2 και τα άτοµα του 

υγρού παγιδεύονται για περισσότερο χρόνο στις εσοχές [18], το ιξώδες µεγαλώνει σε 

αυτές τις περιοχές του καναλιού. Αυτό παρατηρείται, επίσης, για p=3 (Σχ. 5.5(γ)), αν 

και για p=6 (Σχ. 5.5(δ)) το ιξώδες δεν αυξάνεται επιπλέον. 

 

 
Σχήµα 5.4. Υπολογισµοί σε προεξοχές και εσοχές για p=1 α) Κινητικό µέρος του 

µικροσκοπικού τανυστή πίεσης kin

off diagJ − , β) ∆υναµικό µέρος pot

off diagJ − , γ) Συνολικός 

τανυστής Joff-diag  και δ) Ρυθµός παραµόρφωσης γɺ  ως συνάρτηση του πλάτους του 

καναλιού. Οι γραµµές (…) συµβολίζουν τον κάτω τοίχο και το όριο των εσοχών, ενώ 
οι γραµµές (--)το όριο των προεξοχών. 

 

 
 

Σχήµα 5.5. Προφίλ ιξώδους σε εσοχές και προεξοχές για α) p=1, β) p=2, γ) p=3 και δ) 
p=6. Οι γραµµές (…) συµβολίζουν τον κάτω τοίχο και το όριο των εσοχών, ενώ οι 

γραµµές (--) το όριο των προεξοχών. 
  

 

Για να εκτιµήσουµε την τιµή του ιξώδους ως συνολική µέση ποσότητα σε 

κανάλια µε ορθογωνικές προεξοχές, υπολογίζουµε τη µέση συνολική τιµή του για 

κάθε κανάλι και παρουσιάζουµε τα αποτελέσµατα στο Σχ. 5.6. Η τιµή του ιξώδους 

για p=0 είναι από τους υπολογισµούς για κανάλι µε επίπεδα τοιχώµατα (βλ. Κεφ. 3). 

Παρατηρούµε ότι το µέσο ιξώδες είναι γενικά µεγαλύτερο σε κανάλια µε προεξοχές 

σε σύγκριση µε το επίπεδο κανάλι. ∆εν παρουσιάζει, επίσης, µονοτονική 

συµπεριφορά [64].  
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Σχήµα 5.6. Συνολικό µέσο ιξώδες ως συνάρτηση του p (µήκος προεξοχών). 
 

 

Ολοκληρώνοντας, οι τιµές του ιξώδους που παρουσιάστηκαν παραπάνω 

προέκυψαν από υπολογισµούς µε µεθόδους Μοριακής ∆υναµικής εκτός ισορροπίας 

(NEMD), µια και η ύπαρξη των προεξοχών στα υπό µελέτη κανάλια εισαγάγει 

υψηλούς ρυθµούς παραµόρφωσης οι οποίοι δε µπορούν να αγνοηθούν. Η µέθοδος 

Green-Kubo η οποία επιλέξαµε για τον υπολογισµό του ιξώδους στους επίπεδους 

αγωγούς του Κεφ. 3, προτιµάται έναντι της NEMD µεθόδου όταν το σύστηµα είναι 

σε ή κοντά σε κατάσταση ισορροπίας. Ωστόσο, ως µέσες συνολικές τιµές σε όλο το 

πλάτος του αγωγού, οι τιµές του ιξώδους που υπολογίσαµε και µε τις δύο µεθόδους δε 

διαφέρουν σηµαντικά. 
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6. ΣΥΜΠΕΡΑΣΜΑΤΑ 

6.1 Στόχος της διατριβής 

 Στην παρούσα διατριβή χρησιµοποιούµε τη µέθοδο της Μοριακής ∆υναµικής 

εκτός ισορροπίας για να προσοµοιώσουµε ροές σε επίπεδους αλλά και µε 

ορθογωνικές ανωµαλίες νανο-αγωγούς. Στόχος είναι η εξαγωγή χρήσιµων ιδιοτήτων 

της ροής (όπως τα προφίλ πυκνότητας και ταχύτητας) αλλά και ο υπολογισµός των 

ιδιοτήτων µεταφοράς (συντελεστής διάχυσης, ιξώδες, θερµική αγωγιµότητα). Για την 

επίτευξη αυτού του στόχου κατασκευάστηκε από την αρχή ένα µοντέλο 

προσοµοίωσης σε ατοµικό επίπεδο σε γλώσσα προγραµµατισµού υψηλού επιπέδου 

(FORTAN 90/95) το οποίο βασίζεται στον υπολογισµό των αλληλεπιδράσεων µεταξύ 

των σωµατιδίων και την επίλυση της βασική εξίσωσης κίνησης του Νεύτωνα για να 

περιγράψει τη συµπεριφορά του συστήµατος.  Σε όλες τις περιπτώσεις των ροών 

προσοµοιώνουµε ένα απλό υγρό (αργό) έτσι ώστε να µπορέσουµε να αποκαλύψουµε 

τη φυσική σηµασία των φαινοµένων που σχετίζονται µε τις ροές στο ατοµικό επίπεδο 

και τα αποτελέσµατα να µπορούν να αποτελέσουν οδηγό για τη µελέτη πιο σύνθετων 

υγρών. 

Το πρώτο αντικείµενο µελέτης αποτελεί η ροή Poiseuille για υγρό αργό 

µεταξύ δύο παράλληλων, άπειρων και επίπεδων πλακών. Μεταβάλλοντας την 

απόσταση µεταξύ των δύο πλακών από 0.9nm έως 17.1nm, κατορθώσαµε να 

µελετήσουµε την επίδραση της διάστασης στις ιδιότητες του υγρού στη ροή, µια και 

υπήρχαν σαφείς ενδείξεις στη βιβλιογραφία ότι η κλασική θεωρία του συνεχούς 

µέσου καταρρέει σε διαστάσεις λίγων ατοµικών διαµέτρων. Εκτός από τις διαστάσεις, 

σηµαντική αποδείχθηκε και η επίδραση ενός πλήθους άλλων παραµέτρων, όπως η 

θερµοκρασία, η εξωτερική δύναµη που οδηγεί τη ροή, η µέση πυκνότητα του υγρού, 

χαρακτηριστικά που σχετίζονται µε τη δοµή, τις συνδετικές δυνάµεις και την 
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τραχύτητα των τοίχων, αλλά και κάποια χαρακτηριστικά που σχετίζονται µε το 

µοντέλο που κατασκευάσαµε.  

Επιπλέον, κατά τη µελέτη ροής υγρού αργού σε αγωγούς µε ορθογωνικές 

προεξοχές, αποδείξαµε ότι υπάρχουν άτοµα υγρού τα οποία παγιδεύονται στις εσοχές 

των τοίχων, επηρεάζοντας σηµαντικά τις ιδιότητες του υγρού, ιδιαίτερα κοντά στις 

προεξοχές. 

 

6.2 Αριθµητική πυκνότητα του υγρού 

Στη νανοκλίµακα, το υγρό δεν είναι οµογενές σε όλο το πλάτος του αγωγού 

λόγω της επίδρασης των στερεών τοιχωµάτων. Σε διαστάσεις αγωγών µε h ~< 2nm το 

υγρό εµφανίζεται διατεταγµένο σε διακριτά επίπεδα µέσα στον αγωγό. Για h ~> 2nm τα 

προφίλ πυκνότητας είναι οµογενή στο εσωτερικό του αγωγού, αλλά κοντά στους 

τοίχους, σε κάθε h που µελετήσαµε, υπάρχει µια περιοχή κοντά στα στερεά 

τοιχώµατα στην οποία εµφανίζονται ταλαντώσεις στο προφίλ πυκνότητας (ένδειξη 

ανοµοιογένειας). Σε µεγαλύτερου πλάτους αγωγούς (π.χ., για h ~> 6nm) η περιοχή 

ανοµοιογένειας του υγρού στον αγωγό είναι µικρή σε σύγκριση µε το συνολικό 

πλάτος του, οπότε γενικά µπορούµε να θεωρήσουµε ότι υπάρχει οµοιογένεια. Η 

υπόθεση αυτή επαληθεύεται και από το γεγονός ότι οι εξισώσεις Navier-Stokes της 

κλασικής θεωρίας γενικά ισχύουν µε σχετικά καλή ακρίβεια για h ~> 5-6nm.  

Η θερµοκρασία αποτελεί µια παράµετρο η οποία µπορεί να αυξήσει την 

οµοιογένεια του υγρού. Όταν η θερµοκρασία αυξάνεται, σε κάθε αγωγό που 

µελετήσαµε, παρατηρήσαµε µείωση των ταλαντώσεων στο προφίλ πυκνότητας κοντά 

στους τοίχους και αύξηση της οµογενούς περιοχής. Από την άλλη, το µέτρο της 
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εξωτερικής δύναµης που εφαρµόζεται σε κάθε σωµατίδιο ξεχωριστά δεν προκαλεί 

κάποια σηµαντική µεταβολή στο προφίλ πυκνότητας. 

Οι συνδετικές δυνάµεις µεταξύ των ατόµων του τοίχου (τα οποία µπορούν να 

προσοµοιωθούν από σωµατίδια τα οποία ταλαντώνονται γύρω από µια θέση 

ισορροπίας) µπορούν να επηρεάσουν το προφίλ πυκνότητας, ιδιαίτερα στα µικρά 

πλάτη αγωγών. Όταν η σταθερά του ελατηρίου για τα άτοµα του τοίχου έχει µικρή 

τιµή (πιο «χαλαροί» δεσµοί µεταξύ τους), το προφίλ πυκνότητας µας αποκαλύπτει ότι 

τα άτοµα του υγρού πλησιάζουν πιο κοντά στους τοίχους, αλλά το φαινόµενο αυτό 

ελαχιστοποιείται για h ~> 3-5nm. Από την άλλη, η αλληλεπίδραση µεταξύ ατόµων 

τοίχου/υγρού (η οποία καθορίζει το βαθµό διαβρεξιµότητας µιας επιφάνειας) µπορεί, 

επίσης να επηρεάσει τη διάταξη του υγρού µέσα στον αγωγό. Για µεγάλη τιµή 

αλληλεπίδρασης τοίχου/υγρού (υδροφιλική επιφάνεια) τα άτοµα του υγρού 

πλησιάζουν πιο κοντά στους τοίχους σε σχέση µε µια υδροφοβική επιφάνεια (µικρή 

τιµή αλληλεπίδρασης τοίχου/υγρού). Η επίδραση και αυτής της παραµέτρου, όµως, 

είναι σηµαντική µόνο για h ~< 3nm.   

Μια παράµετρος που επιδρά στη ροή αλλά αναφέρεται στο µοντέλο που 

κατασκευάσαµε και όχι στα χαρακτηριστικά του υγρού είναι η ακτίνα αποκοπής, η 

οποία αναφέρεται στο µέγεθος της περιοχής γύρω από κάθε σωµατίδιο στην οποία 

θεωρούµε ότι αν βρεθεί ένα άλλο σωµατίδιο µόνο τότε θα υπάρξει αλληλεπίδραση 

µεταξύ τους. Οι ταλαντώσεις στο προφίλ πυκνότητας κοντά στους τοίχους είναι 

µεγαλύτερες όσο µεγαλώνει η τιµή της συχνότητας αποκοπής. Αυτό αποδίδεται στο 

γεγονός ότι για µια µεγάλη συχνότητα αποκοπής, τα άτοµα του τοίχου έχουν 

περισσότερα γειτονικά άτοµα υγρού µε τα οποία αλληλεπιδρούν, µε αποτέλεσµα να 

ασκούν τις ελκτικές τους δυνάµεις σε ένα µεγαλύτερο αριθµό ατόµων υγρού, και, 
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τελικά το προφίλ πυκνότητας να παρουσιάζει µια µεγαλύτερη κορυφή κοντά στους 

τοίχους. 

Συν τοις άλλοις, µια ακόµα παράµετρος που µελετήσαµε είναι η µέση 

πυκνότητα του υγρού, πρακτικά, ο αριθµός ατόµων υγρού που αποτελεί το σύστηµα 

για κάθε διαθέσιµο πλάτος αγωγού. Στις χαµηλές πυκνότητες του υγρού, η επίδραση 

των ατόµων του τοίχου είναι σηµαντική και κυριαρχεί έναντι των αλληλεπιδράσεων 

υγρού/υγρό, προκαλώντας τη σηµαντική διάταξη των ατόµων υγρού κοντά στους 

τοίχους και την αυξηµένη ανοµοιογένεια για κάθε πλάτος αγωγού που µελετήσαµε. 

Αντίθετα, στις υψηλότερες πυκνότητες υγρού, υπάρχει σηµαντικός αριθµός ατόµων 

υγρού στο κανάλι και αυτό βοηθά στην οµοιόµορφη εξάπλωσή τους µέσα στο κανάλι 

(περισσότερη οµοιογένεια). Ένα ακόµα συµπέρασµα είναι το γεγονός ότι η 

πυκνότητα ως παράµετρος επίδρασης στις ιδιότητες του υγρού παραµένει ακόµα και 

σε αγωγούς µεγάλου πλάτους (h>6nm). 

Όταν θεωρούµε ότι ο τοίχος σε έναν αγωγό δεν είναι λείος αλλά αποτελείται 

από εσοχές και προεξοχές διαφόρου µήκους, αυτό είναι, επίσης, ένα γεγονός που θα 

επηρεάσει σηµαντικά το προφίλ πυκνότητας κοντά σε αυτό τον τοίχο. Οι προεξοχές 

σε έναν τοίχο προκαλούν αναδιάταξη των ατόµων σε σύγκριση µε ένα λείο τοίχο και 

υπάρχουν ενδείξεις ότι άτοµα του υγρού παγιδεύονται στο εσωτερικό των εσοχών, 

ιδιαίτερα όσο το µέγεθος των εσοχών µικραίνει. Αυτό αποδίδεται στο γεγονός ότι 

ανακαλύψαµε περιοχές χαµηλής δυναµικής ενέργειας στο εσωτερικό των εσοχών, οι 

οποίες αποτελούν πιθανές θέσεις για να εντοπιστεί ένα άτοµο υγρού. Μακριά από 

τους τοίχους µε προεξοχές, τα προφίλ πυκνότητας δεν αλλάζουν σε σύγκριση µε ένα 

λείο αγωγό.    
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6.3 Προφίλ ταχύτητας 

   Η ανοµοιογένεια του υγρού στα µικρά πλάτη αγωγών επηρεάζει σηµαντικά 

και τα προφίλ ταχύτητας. Στα µικρά πλάτη αγωγών (h ~< 2-3nm) παρατηρούµε ότι η 

προσαρµογή των τιµών της ταχύτητας σε ένα παραβολικό προφίλ (όπως ισχύει στη 

συνεχή θεωρία) δεν είναι πάντα τόσο επιτυχής, καθώς η επίδραση της διάστασης 

είναι ισχυρή, ενώ στους µεγαλύτερους αγωγούς (h ~> 3nm) πλησιάζουµε περισσότερο 

στη συνεχή θεωρία. Παρόλα αυτά, µε τη συµβολή παραµέτρων όπως η θερµοκρασία 

του συστήµατος αλλά και το πλάτος της εξωτερικής δύναµης µπορούµε να 

πλησιάσουµε µια παραβολική συµπεριφορά ακόµα και για h ~< 2-3nm, µε αυτό τον 

τρόπο όµως αυξάνεται σηµαντικά ο ρυθµός παραµόρφωσης και το σύστηµα αποκτά 

µη-γραµµική συµπεριφορά. Μη-γραµµική συµπεριφορά παρατηρήθηκε και στους 

µεγαλύτερους αγωγούς, όταν αυξάνουµε το πλάτος της εξωτερικής δύναµης. 

Όσον αφορά στην επίδραση της συνοχής των ατόµων του τοίχου (σταθερά 

ελατηρίου) στο προφίλ ταχύτητας, παρατηρούµε ότι λαµβάνουµε µεγαλύτερες τιµές 

ταχύτητας όταν η σταθερά έχει µικρή τιµή για αγωγούς πλάτους h ~< 2-3nm. Η 

επίδραση της σταθεράς είναι σηµαντική για µικρά πλάτη αγωγών, όµως, όσο 

µεγαλώνει το πλάτος του αγωγού και, γενικά, η επίδραση των τοιχωµάτων εξασθενεί 

στο εσωτερικό του αγωγού, το προφίλ ταχύτητας δε φαίνεται να επηρεάζεται από τη 

σταθερά του ελατηρίου. Οι υδροφοβικές ή οι υδροφιλικές επιφάνειες επηρεάζουν, 

επίσης, σηµαντικά το προφίλ ταχύτητας για h ~< 2-3nm, καθώς λαµβάνουµε 

µεγαλύτερες τιµές ταχύτητας όσο η στερεά επιφάνεια µεταβάλλεται από  υδροφιλική  

σε υδροφοβική. Και αυτή η παράµετρος, όµως, είναι αµελητέα στους µεγαλύτερους 

αγωγούς.  
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Η µέση πυκνότητα του υγρού επηρεάζει σηµαντικά το προφίλ ταχύτητας για 

κάθε πλάτος αγωγού που µελετήσαµε. Στις µικρές πυκνότητες τα άτοµα του υγρού 

κινούνται µε µεγαλύτερη ευκολία στο εσωτερικό του αγωγού (λιγότερος αριθµός 

ατόµων υγρού στο ίδιο διαθέσιµο πλάτος) κι αυτό έχει ως αποτέλεσµα την αύξηση 

της ταχύτητάς τους. Η επίδραση της µέσης πυκνότητας του υγρού είναι ιδιαίτερα 

σηµαντική τόσο στους αγωγούς µικρότερου πλάτους όσο και στους αγωγούς 

µεγαλύτερου πλάτους.  

Σε τοίχους µε ανωµαλίες, τα προφίλ ταχύτητας αποκλίνουν από την 

παραβολική τους συµπεριφορά καθώς το σχήµα τους επηρεάζεται από την ύπαρξη 

προεξοχών και εσοχών. Γενικά, οι µέγιστες ταχύτητες δεν επηρεάζονται στο µέσο του 

αγωγού, παρατηρείται όµως µια συµπίεση των προφίλ ταχύτητας στην πλευρά του 

τοίχου µε τις προεξοχές. Σε τοίχους µε διάφορα µεγέθη ορθογωνικών προεξοχών που 

κατασκευάσαµε, παρατηρήσαµε ότι όσο οι εσοχές γίνονται πιο στενές, οι τιµές της 

ταχύτητας µειώνονται µέσα σε αυτές, γεγονός που συµβάλει στην παρατήρησή µας 

ότι άτοµα του υγρού παγιδεύονται στις εσοχές ενός τοίχου µε ανωµαλίες. 

 

6.4 Συντελεστής διάχυσης 

Ο συντελεστής διάχυσης υπολογίστηκε τόσο ως συνολική τιµή στο χρόνο και 

το χώρο σε κάθε κανάλι, αλλά και ως τοπική τιµή σε επίπεδα του αγωγού κοντά 

στους τοίχους και στο εσωτερικό του. Η επίδραση της διάστασης είναι, κι εδώ, 

σηµαντική. Εξετάζοντας τις τιµές του συντελεστή διάχυσης, είτε ως συνολική τιµή 

είτε ως τιµές συνιστωσών (στα επίπεδα x, y, z), παρατηρούµε ότι όλες είναι 

µεγαλύτερες στα εσωτερικά επίπεδα του αγωγού από ότι είναι στα επίπεδα 

εφαπτοµενικά των τοιχωµάτων, κι αυτό ισχύει για κάθε h. Στα µικρά κανάλια 

(h ~< 3nm) η επίδραση των τοιχωµάτων επεκτείνεται πρακτικά σχεδόν σε όλο το 
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πλάτος τους, καταλήγοντας σε µια σηµαντική µείωση των τιµών του συντελεστή 

διάχυσης σε σύγκριση µε ένα σύστηµα ισορροπίας. Καθώς το h αυξάνει, ο 

συντελεστής διάχυσης αυξάνεται και σταθεροποιείται στην τιµή ισορροπίας κοντά 

στο h ~> 3-4nm. Επίσης, µια αύξηση της θερµοκρασίας σταδιακά από τους 100Κ στους 

150Κ προκαλεί αύξηση σε όλες τις τιµές του συντελεστή διάχυσης. 

 Μια ακόµα σηµαντική παρατήρηση είναι η εµφάνιση ανισοτροπίας στις τιµές 

που υπολογίσαµε για το συντελεστή διάχυσης στους αγωγούς µικρού πλάτους. Η 

διάχυση είναι ισότροπη κατά µήκος της x- και της y-διεύθυνσης, ενώ στη z-διεύθυνση 

ο συντελεστής διάχυσης έχει µικρότερη τιµή στα µικρά πλάτη αγωγών, αλλά η τιµή 

του αυξάνει µε µεγαλύτερο ρυθµό όσο αυξάνεται το πλάτος του καναλιού. Όλοι οι 

συντελεστές διάχυσης συγκλίνουν στην τιµή ισορροπίας για το αργό για h ~> 3-4nm, 

κι, επιπλέον, γίνονται ισότροποι.  

Επιπλέον, η διάχυση είναι ασθενέστερη και περισσότερο ανισότροπη σε 

επίπεδα του καναλιού κοντά σε έναν τοίχο µε ανωµαλίες σε σύγκριση µε ένα λείο 

τοίχο και αυτό µπορεί να αποδοθεί στο γεγονός ότι ένας αριθµός ατόµων υγρού 

παγιδεύεται στις ορθογώνιες εσοχές του τοίχου και η κίνησή τους συναντά εµπόδια. 

Επιπροσθέτως, καθώς ο αριθµός των εσοχών αυξάνεται σε έναν αγωγό, ο 

συντελεστής διάχυσης κοντά στον τραχύ τοίχο µειώνεται. Αυτή είναι µια άµεση 

συνέπεια του γεγονότος ότι άτοµα του υγρού παγιδεύονται µέσα στις εσοχές.        

 

6.5 Ιξώδες 

Αν υπολογίσουµε το ιξώδες σε επίπεδα κατά µήκος των αγωγών, τότε 

παρατηρούµε ότι λαµβάνουµε ελαφρώς υψηλότερες τιµές στο εσωτερικό του 

καναλιού σε σύγκριση µε το ιξώδες σε περιοχές εφαπτοµενικά των τοίχων. Η 
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ανοµοιογένεια αυτή είναι λιγότερο εµφανής στους µεγαλύτερους αγωγούς (h ~> 3nm). 

Η αύξηση της θερµοκρασίας προκαλεί σηµαντική µείωση στις τιµές του ιξώδους για 

κάθε αγωγό. 

Αν θεωρήσουµε το ιξώδες ως συνολική τιµή για κάθε αγωγό που µελετάµε, 

παρατηρούµε ότι στα κανάλια µικρού πλάτους λαµβάνουµε µεγάλες τιµές ιξώδους 

και η τιµή του µειώνεται για να φτάσει στην τιµή ισορροπίας για h ~> 3nm. Για 

µεγαλύτερες θερµοκρασίες συστήµατος, η σύγκλιση στην τιµή ισορροπίας 

επιτυγχάνεται ταχύτερα. Στα µικρά κανάλια, η επίδραση των ατόµων του τοίχου 

πρακτικά επεκτείνεται σε όλο το πλάτος του καναλιού και, ως αποτέλεσµα, έχουµε 

σηµαντική επίδραση στη συµπεριφορά του ιξώδους σε σύγκριση µε την τιµή 

ισορροπίας. Καθώς το πλάτος του καναλιού αυξάνει, το ποσοστό ατόµων υγρού που 

είναι εκτός της επίδρασης του τοίχου αυξάνεται και η συµπεριφορά τους πλησιάζει 

περισσότερο τη συµπεριφορά ενός υγρού σε ισορροπία.  

Σε αγωγούς µε προεξοχές, βρήκαµε ότι το µέσο ιξώδες είναι γενικά 

µεγαλύτερο στις προεξοχές σε σύγκριση µε τις εσοχές ενός καναλιού. Η µέση τιµή 

του ιξώδους δε φαίνεται να επηρεάζεται από την παρουσία προεξοχών και, γενικά, 

λαµβάνει την τιµή που έχει και σε ένα επίπεδο κανάλι.  

 

6.6 Θερµική αγωγιµότητα 

Οι τιµές της θερµικής αγωγιµότητας υπολογισµένες σε επίπεδα κατά µήκος των 

αγωγών δείχνουν την τάση να είναι σηµαντικά µικρότερες σε περιοχές εφαπτοµενικά 

των τοίχων σε σύγκριση µε το εσωτερικό του καναλιού. Η ανοµοιογένεια αυτή είναι 

λιγότερο εµφανής στους µεγαλύτερους αγωγούς (h ~> 3nm), αλλά διατηρείται σε µια 

µικρή περιοχή εφαπτοµενικά των τοίχων.  
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Για κάθε θερµοκρασία που µελετάµε, στα µικρά κανάλια λαµβάνουµε µικρές 

τιµές θερµικής αγωγιµότητας, ενώ, παρατηρούµε σύγκλιση στην τιµή ισορροπίας 

καθώς αυξάνονται οι διαστάσεις του καναλιού (h ~> 3nm). Ωστόσο, παρατηρούµε ότι 

σε υψηλότερες θερµοκρασίες η θερµική αγωγιµότητα φτάνει στην τιµή ισορροπίας 

πιο γρήγορα (h ~> 2-2.5nm). Η µεγάλη θερµοκρασία βοηθά να ξεπεραστεί νωρίτερα η 

επίδραση των αλληλεπιδράσεων των ατόµων του τοίχου στο υγρό, έτσι, σε 

υψηλότερες θερµοκρασίες, λαµβάνουµε συµπεριφορά ισορροπίας σε µικρότερα 

πλάτη. 

 

6.7 Σύνοψη 

 Αν µπορούσαµε να συνοψίσουµε τα αποτελέσµατα των προσοµοιώσεων της 

διατριβής για τις ροές σε νανο-αγωγούς µε λείες επιφάνειες στους τοίχους σε ένα 

γενικό διάγραµµα, τότε θα παίρναµε το Σχήµα 6.1.  

 

 

 
Σχήµα 6.1. Επίδραση της διάστασης στη συµπεριφορά των υγρών στη ροή Poiseuille 

 

 

 

Για µικρούς αγωγούς, h<2nm, ισχύει: 

1. Τα προφίλ πυκνότητας παρουσιάζουν ισχυρή ανοµοιογένεια και 

διάταξη του υγρού κοντά στους τοίχους. 

2. Τα προφίλ ταχύτητας αποκλίνουν από µια παραβολική συµπεριφορά. 

3. Η διάχυση είναι περιορισµένη και ισχυρά ανισότροπη. 

4. Το ιξώδες είναι υψηλό και ανοµοιογενές. 
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5. Η θερµική αγωγιµότητας είναι χαµηλή και ανοµοιογενής. 

 

  Για αγωγούς ενδιάµεσου πλάτους, 2nm<h<6nm, ισχύει: 

1. Τα προφίλ πυκνότητας παρουσιάζουν ανοµοιογένεια κοντά στους 

τοίχους και οµοιογένεια στο εσωτερικό του αγωγού. 

2. Τα προφίλ ταχύτητας υπό προϋποθέσεις παρουσιάζουν παραβολική 

συµπεριφορά. 

3. Η διάχυση είναι µειωµένη σε σύγκριση µε την τιµή ισορροπίας και 

ελαφρά ανισότροπη. 

4. Το ιξώδες είναι υψηλό, αλλά πλησιάζει την τιµή ισορροπίας. 

5. Η θερµική αγωγιµότητα είναι χαµηλή, αλλά πλησιάζει την τιµή 

ισορροπίας. 

 

  Για αγωγούς µεγαλύτερου πλάτους, h>6nm, ισχύει: 

1. Τα προφίλ πυκνότητας παρουσιάζουν µικρή ανοµοιογένεια κοντά στους 

τοίχους και είναι γενικά οµοιογενή. 

2. Τα προφίλ ταχύτητας παρουσιάζουν καθαρή παραβολική συµπεριφορά. 

3. Η διάχυση συγκλίνει στην τιµή ισορροπίας και είναι ισοτροπική. 

4. Το ιξώδες συγκλίνει στην τιµή ισορροπίας. 

5. Η θερµική αγωγιµότητα συγκλίνει στην τιµή ισορροπίας. 

 

Αν θεωρήσουµε, επιπλέον ότι οι τοίχοι που περιορίζουν το σύστηµα 

παρουσιάζουν κάποιας µορφής ανωµαλιών (π.χ., τετραγωνικές προεξοχές και 

εσοχές), τότε άτοµα του υγρού παγιδεύονται στις εσοχές των τοίχων και µεταβάλουν 

σηµαντικά τη συµπεριφορά τους σε αυτή την περιοχή.  
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6.8 Προτάσεις για µελλοντική µελέτη 

Τα συστήµατα που µελετήσαµε στη διατριβή αυτή αποτελούνται από έναν 

αριθµό ατόµων ο οποίος δεν ξεπερνά τις 5000-10000. Το υπολογιστικό κόστος για 

ένα µεγαλύτερο σύστηµα πολλαπλασιάζεται µε ρυθµό Ο(logN). Με την κατάστρωση 

µιας παράλληλης αρχιτεκτονικής, είτε σε επίπεδο υπολογιστών κατάλληλα 

διασυνδεδεµένων µεταξύ τους είτε σε επίπεδο κατασκευής ενός πλέγµατος από 

επεξεργαστές οι οποίοι θα εκτελούν µόνο υπολογισµούς Μοριακής ∆υναµικής, θα 

µπορούσαµε να προσοµοιώσουµε γρήγορα και µε µεγαλύτερη στατιστική ακρίβεια 

πολύ µεγαλύτερα συστήµατα.  

Ενδιαφέρουσα θα ήταν, επίσης, η αξιοποίηση όλων των αποτελεσµάτων που 

προέκυψαν στο πλαίσιο της διατριβής στη µελέτη σύνθετων υγρών. Από την πλευρά 

της επιστήµης του νερού, θα είχε ιδιαίτερο ενδιαφέρον η µελέτη σε παρόµοιους 

αγωγούς µε νερό στη θέση του αργού. Από την πλευρά της βιο-ιατρικής και βιο-

χηµείας, η µελέτη οργανικών διαλυµάτων πρωτεϊνών θα ήταν εξίσου σηµαντική.  

Σε κάθε περίπτωση, θέλουµε να πιστεύουµε ότι η εργασία αυτή δύναται να 

συνεισφέρει στην αποκάλυψη φαινοµένων που λαµβάνουν χώρα στην ατοµική 

κλίµακα σε κάθε επιστηµονικό και τεχνολογικό πεδίο που έχει άµεση ή έµµεση σχέση 

µε τη νανοτεχνολογία.    

 

6.9 Πρακτική αξιοποίηση των αποτελεσµάτων 

 Αναµφισβήτητα, θα ήταν ιδιαίτερα ενδιαφέρον τα αποτελέσµατα της 

διατριβής να µπορέσουν να βρουν πεδίο εφαρµογής στο γενικότερο χώρο της 

σύγχρονης τεχνολογίας. Από την πλευρά των νανο-υλικών, η δηµιουργία επιφανειών 

µε ελεγχόµενη υδροφοβικότητα µπορεί να εφαρµοστεί στη βιοµηχανία των 
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ελαστικών, των υφασµάτων ή ακόµα και των δοµικών υλικών. Στην επιστήµη του 

νερού και της οικολογίας, µια χρήσιµη εφαρµογή αποτελεί η αποµάκρυνση ρύπων ή 

βαρέων µετάλλων από το νερό µέσω της κατασκευής νανο-δοµών οι οποίες θα 

συγκρατούν τις ανεπιθύµητες ουσίες.  

 Τα αποτελέσµατα από τους υπολογισµούς των συντελεστών διάχυσης σε 

διάφορα πλάτη αγωγών, διαφόρων επιφανειών και υπό διάφορες συνθήκες 

θερµοκρασίας και πίεσης µπορούν να βρουν πεδίο εφαρµογής στην ιατρική (π.χ., 

χορήγηση ελεγχόµενης ποσότητας διαλύµατος ουσιών σε ασθενείς µέσω νανο-

αγωγών) και τη βιολογία (π.χ., οργανικά διαλύµατα).  

Σε νανο-ροϊκά συστήµατα, ο συντελεστής ιξώδους επηρεάζεται από τις 

διαστάσεις και τα διάφορα χαρακτηριστικά που µελετήθηκαν στη διατριβή και τα 

αποτελέσµατα µπορούν να βρουν πεδίο εφαρµογής στα νανο- και µικρο-

ηλεκτροµηχανικά συστήµατα (NEMS, MEMS) όπου οι ιδιότητες ουσιών (π.χ., 

λιπαντικά) στα σηµεία επαφής των διαφόρων νανο- και µικρο-συστηµάτων που 

κατασκευάζονται αποτελεί κρίσιµο παράγοντα στην κίνηση και τη συντήρησή τους. 
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ΛΙΣΤΑ ΣΥΜΒΟΛΩΝ 

 

Lx µήκος του υπολογιστικού πεδίου στη x-διέυθυνση 

Ly µήκος του υπολογιστικού πεδίου στην y-διέυθυνση 

Lz µήκος του υπολογιστικού πεδίου στη z-διέυθυνση 

σ Παράµετρος µήκους στο δυναµικό LJ 

ε Παράµετρος ενέργειας στο δυναµικό LJ 

( )iju r  LJ δυναµικό του ατόµου i µε το άτοµο j 

binu  Τοπική δυναµική ενέργεια σε ένα υπολογιστικό πεδίο 

h Μήκος καναλιού 

V Όγκος του υπολογιστικού πεδίου (Lx x Ly x Lz) 

T Θερµοκρασία 

N Αριθµός ατόµων 

K Σταθερά ελατηρίου 

ρ Πυκνότητα υγρού 

hbin Μήκος διαστήµατος υπολογισµού στη z-διεύθυνση  

Vbin Όγκος του υπολογιστικού πεδίου (Lx x Ly x hbin) 

Ν(z)
*
 Μέση αριθµητική πυκνότητα 

*( )x zυ  Μέση αριθµητική ταχύτητα στη x-διεύθυνση 

ξ Παράµετρος τριβής Nosé-Hoover 

Q Μάζα θερµοστάτη 

lg Μήκος προεξοχών σε ένα τραχύ τοίχο 

Ls Μήκος ολίσθησης 

p Αριθµός προεξοχών (ή εσοχών) σε ένα τραχύ τοίχο 

iF  ∆ιάνυσµα δύναµης του ατόµου i 

ia  ∆ιάνυσµα επιτάχυνσης του ατόµου i 

ir  ∆ιάνυσµα θέσης του ατόµου i 

ijr  ∆ιάνυσµα θέσης µεταξύ του ατόµου i και του ατόµου j 

eqr  ∆ιάνυσµα θέσης ενός ατόµου τοίχου σε πλέγµα fcc 

extF  Εξωτερική δύναµη στη x-διεύθυνση 
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Bk   Σταθερά του Βoltzman  

m   Ατοµική µάζα 

D Συντελεστής διάχυσης,  
3

x y zD D D
D

+ +
=  

layD  Συντελεστής διάχυσης σε συγκεκριµένο επίπεδο κατά µήκος του 

αγωγού  

MSD Μέση τετραγωνική µετατόπιση  

iυ  i-οστη συνιστώσα της ατοµικής ταχύτητας, i=1,2,3  

pJ  Μικροσκοπικός τανυστής πίεσης 

off diagJ −  Μέση τιµή των στοιχείων του µικροσκοπικού τανυστή 

πίεσης
3

xz xy yz

off diag

J J J
J −

+ +
=  

kin

off diagJ −  Κινητικό µέρος του µικροσκοπικού τανυστή πίεσης off diagJ −  

pot

off diagJ −  ∆υναµικό µέρος του µικροσκοπικού τανυστή πίεσης off diagJ −  

qJ  Μικροσκοπικό διάνυσµα ροής θερµότητας 

iυ  ∆ιάνυσµα ταχύτητας του ατόµου i 

I  Μοναδιαίος τανυστής 

h
k Μερική µοριακή ενθαλπία του συστατικού k 
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ΠΑΡΑΡΤΗΜΑ Α  

Σχήµα Α1. ∆ιάγραµµα µέσης τετραγωνικής µετατόπισης (MSD) σε δύο επίπεδα (L1 
και L2) στο οποίο φαίνονται και οι τιµές του συντελεστή διάχυσης στους 100K και 

κανάλι h=0.9nm στη α) x-διάσταση, β) y-διάσταση και γ) z-διάσταση 
 

 

 

Σχήµα Α2. Όπως στο Σχ. Α1, αλλά στους 120Κ 
 

 

Σχήµα Α3. Όπως στο Σχ. Α1, αλλά στους 150Κ 
 

 
Σχήµα A4. ∆ιάγραµµα µέσης τετραγωνικής µετατόπισης (MSD) σε τρία επίπεδα (L1-
3) στο οποίο φαίνονται και οι τιµές του συντελεστή διάχυσης στους 100K και κανάλι 

h=1.5nm στη α) x-διάσταση, β) y-διάσταση και γ) z-διάσταση 
 
 
 

Σχήµα A5. Όπως στο Σχ. Α4, αλλά στους 120Κ 
 

 

 

 

Σχήµα A6. Όπως στο Σχ. Α4, αλλά στους 150Κ 
 

 

Σχήµα A7. ∆ιάγραµµα µέσης τετραγωνικής µετατόπισης (MSD) σε τέσσερα επίπεδα 
(L1-4) στο οποίο φαίνονται και οι τιµές του συντελεστή διάχυσης στους 100K και 

κανάλι h=2.7nm στη α) x-διάσταση, β) y-διάσταση και γ) z-διάσταση 
 

 

 

Σχήµα A8. Όπως στο Σχ. Α7, αλλά στους 120Κ 
 

Σχήµα A9. Όπως στο Σχ. Α7, αλλά στους 150Κ 
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Σχήµα A10. ∆ιάγραµµα µέσης τετραγωνικής µετατόπισης (MSD) σε πέντε επίπεδα 
(L1-5) στο οποίο φαίνονται και οι τιµές του συντελεστή διάχυσης στους 100K και 

κανάλι h=6.3nm στη α) x-διάσταση, β) y-διάσταση και γ) z-διάσταση 
 

 
Σχήµα A11. Όπως στο Σχ. Α10, αλλά στους 120Κ 

 
 
 

 

Σχήµα A12. Όπως στο Σχ. Α10, αλλά στους 150Κ 
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Επαγγελµατική εµπειρία 

� Εταιρεία παροχής υπηρεσιών υγιεινής και ασφάλειας ΕΞΥΠΠ ΑΤΤΙΚΗΣ 

Α.Ε. (2008-σήµερα) 

� Αντικείµενο απασχόλησης: Συνεργάτης Τεχνικός Ασφαλείας  

 

� Εταιρεία παροχής υπηρεσιών υγιεινής και ασφάλειας BIOSAFETY S.A. 

(2004-2007) 

� Αντικείµενο απασχόλησης: Συνεργάτης Τεχνικός Ασφαλείας  

 

� Βιοµηχανία TERRA Α.Ε. – Λάρισα (2004) 

� Αντικείµενο απασχόλησης: Ηλεκτρολόγος Μηχανικός - Μηχανικός 

Παραγωγής  

 

� Στρατιωτική θητεία (2003 – 2004) 

� Ειδικότητα: Προγραµµατιστής Η/Υ 

 

� ΙΝΤΡΑΚΟΜ Α.Ε. – Ερευνητικό Κέντρο Ξάνθης (2000 – 2003) 

� Ανάπτυξη Λογισµικού και Υλικού για Πληροφοριακά και 

Τηλεπικοινωνιακά Συστήµατα 

 

 

∆ιδακτική εµπειρία 

� ΤΕΙ Λάρισας – Τµήµα Τεχνολογίας Πληροφορικής και Τηλεπικοινωνιών 

(2004 – σήµερα) 
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� Βαθµίδα απασχόλησης: Εργαστηριακός συνεργάτης µε πλήρη 

προσόντα 

� Αντικείµενα διδασκαλίας: Αρχιτεκτονική Υπολογιστών - 

Ηλεκτρονικές Τηλεπικοινωνίες - Ψηφιακά Ηλεκτρονικά - 

Τηλεπικοινωνιακά Συστήµατα  

 

� ΙΕΚ ΟΑΕ∆ Λάρισας - 1ο ΙΕΚ Λάρισας (2004-2005)  

� Αντικείµενα διδασκαλίας: Τεχνολογία Πολυµέσων, Εικόνων και Ήχου 

- Πρακτική Εφαρµογή στα Πολυµέσα - Λογιστικά Φύλλα - 

Αλγοριθµική και ∆οµές ∆εδοµένων - Γλώσσα Προγραµµατισµού C 

 

� ∆ηµοκρίτειο Πανεπιστήµιο Θράκης – Τµήµα Ηλεκτρολόγων Μηχανικών και 

Μηχανικών Υπολογιστών (2000 – 2001) 

� Επικουρικό έργο διδασκαλίας ως µεταπτυχιακός φοιτητής 

 

 

Ερευνητικά έργα 

� ΙΝΤΡΑΚΟΜ Α.Ε. – Ερευνητικό Κέντρο Ξάνθης (2000 – 2001) 

� Αρµοδιότητες: Συντονισµός, ανάπτυξη Hardware - Software ενός 

τηλεπικοινωνιακού συστήµατος πολύπλεξης 4ΧΕ1 (σύµβαση έργου) 

 

� ΤΕΙ Λαµίας (2005-2006)  

� Αρµοδιότητες: Κατασκευή υλικού και τηλεκπαίδευση σε σύγχρονα 

µαθήµατα στο χώρο της πληροφορικής (σύµβαση έργου) 
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�  Γ.Γ.Ε.Τ. - Πανεπιστήµιο Θεσσαλίας (2005-2008)  

� Αρµοδιότητες: Ερευνητική εργασία µε τίτλο «Αριθµητική 

προσοµοίωση ροών σε νανοαγωγούς και µικροαγωγούς» (σύµβαση 

έργου) 

 

Ξένες γλώσσες 

� Αγγλικά 

� Επίπεδο: Άριστα 

� Τίτλος: Cambridge Proficiency In English 

 

� Ισπανικά 

� Επίπεδο: Καλά 

� Τίτλος: Inicial de Espanol 

 

Υποτροφίες 

� Τεχνικό Επιµελητήριο Ελλάδος, για την Επίδοση στις Σπουδές στο Τµήµα 

Ηλεκτρ. Μηχ/κών και Μηχ/κών Υπολογιστών ∆ΠΘ, 1998-99 

 

Ατοµικές δεξιότητες  

� Υπολογιστές 

� Λειτουργικά Συστήµατα: Microsoft Windows, Linux (Open Suse, 

Ubuntu) 

� Γλώσσες προγραµµατισµού: Fortran, VHDL, C/C++, SQL, Assembly, 

Pascal, Java 
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� Προγράµµατα προσοµοίωσης ατοµικής κλίµακας: LAMMPS (Large-

scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator)   

� Matlab (Statistical, Mathematics, Telecommunications, Signal, Image 

and Video Processing, Simulink), AutoCAD (Electrical and 

Mechanical Design), Xilinx, Altera (FPGA Design), Cadence, Protel 

PCB (Digital Design)  

 

∆ηµοσιεύσεις σε διεθνή περιοδικά 

� F. Sofos, T. Karakasidis, and A. Liakopoulos, “Transport properties of liquid 

argon in krypton nanochannels: Anisotropy and non-homogeneity introduced 

by the solid walls”, International Journal of Heat & Mass Transfer 52 (2009), 

735-743. 

� F. Sofos, T. Karakasidis, and A. Liakopoulos, “Effects of wall roughness on 

flow in nanochannels”, Physical Review E 79 (2009), 026305. 

�  F. Sofos, T. Karakasidis, and A. Liakopoulos, “Non-Equilibrium Molecular 

Dynamics investigation of parameters affecting planar nanochannel flows” 

(submitted for publication 2008). 

� F. Sofos, T. Karakasidis, and A. Liakopoulos, “Argon shear viscosity and 

diffusion coefficient in rough wall nanochannels” (in preperation). 

 

 

Πρακτικά διεθνών συνεδρίων µε κριτές 

� F. Sofos, T. Karakasidis, and A. Liakopoulos, Variation of transport properties 

along nanochannels: a study by non-equilibrium molecular dynamics, 

Proceedings of the IUTAM Symposium, Dresden, September 2007. 
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� Φ. Σοφός, Ι. Ανδρεάδης, Φ. Τσαλίδης, Μια Κυψελιδωτή Προσέγγιση για την 

Εύρεση της Τετραγωνικής Ρίζας Αριθµών κατά το Πρότυπο ΙΕΕΕ 754, 4ο 

∆ιεθνές Συνέδριο Τεχνολογίας και Αυτοµατισµού, Εκδόσεις Τζιόλα, 2000. 

 

Συνέδρια και ηµερίδες 

� ∆. Κασιτεροπούλου, Φ. Σοφός, Θ. Καρακασίδης, Α. Λιακόπουλος, 

Μοντελοποίηση Πολλαπλής Κλίµακας σε κανάλια µε περιοδικές προεξοχές,  

ΡΟΗ 2008, Κοζάνη, Νοέµβριος 2008. 

� Φ. Σοφός, δίκτυο υδροΜΕ∆ΩΝ, 2η Πανελλήνια Συνάντηση µεταπτυχιακών 

φοιτητών και υποψήφιων διδακτόρων, Βόλος, Ιούλιος 2008. 

� F. Sofos, T. Karakasidis, and A. Liakopoulos, Non-Equilibrium Molecular 

Dynamics Simulations of Channel Flows, Bulletin of the APS 52 (17), 2007. 

� Θ. Καρακασίδης, Φ. Σοφός, ∆. Κασιτεροπούλου, Α. Λιακόπουλος, 

Υπολογισµός Ιδιοτήτων Μεταφοράς µε τη χρήση Μοριακής ∆υναµικής,  ΡΟΗ 

2006, Πάτρα, Νοέµβριος 2006. 
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