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ΤΕΧΝΙΚΗΣ ΤΩΝ ΥΛΙΚΩΝ
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ΟΜΑΔΑ ΥΠΟΛΟΓΙΣΤΙΚΗΣ ΕΠΙΣΤΗΜΗΣ ΚΑΙ
ΤΕΧΝΙΚΗΣ ΤΩΝ ΥΛΙΚΩΝ,  Σ.Χ.Μ.  Ε.Μ.Π.

• Ανάπτυξη νέων, αποτελεσματικών υπολογιστικών μεθόδων
για την ποσοτική κατανόηση και πρόρρηση των ιδιοτήτων
υλικών μέσω ανάλυσης και προσομοίωσης σε ατομικό και
μεσοσκοπικό επίπεδο

• Εφαρμογή αυτών των μεθόδων σε υλικά τεχνολογικού
ενδιαφέροντος

• Συμβολή στην επίλυση προβλημάτων σχεδιασμού
υλικών σε συνεργασία με τη διεθνή βιομηχανία

Ίδρυση: 2002

Αποστολή:



ΑΛΓΟΡΙΘΜΟΙ MONTE  CARLO  METABΛΗΤΗΣ
ΣΥΝΔΕΤΙΚΟΤΗΤΑΣ ΓΙΑ ΤΗΝ ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗ ΠΟΛΥΜΕΡΩΝ
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ΑΔΡΟΠΟΙΗΣΗ ΜΟΡΙΑΚΩΝ ΠΡΟΤΥΠΩΝ: ATAKTIKO ΠΟΛΥΣΤΥΡΕΝΙΟ

T. Spyriouni, C. Tzoumanekas, DNT, G. Milano, F. Müller-Plathe, 
Macromolecules, 40, 3876-3885 (2007).
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Γυροσκοπική ακτίνα Rg: 
μέτρο της χωρικής έκτασης μιας
αλυσίδας μέσα στο υλικό.   
Αδροποιημένη προσομοίωση
Monte Carlo (σημεία) και
περίθλαση νετρονίων (γραμμή).



TΟΠΟΛΟΓΙΚΗ ΑΝΑΛΥΣΗ ΜΟΡΙΑΚΩΝ ΑΠΕΙΚΟΝΙΣΕΩΝ
ΚΑΙ ΑΝΑΓΩΓΗ ΤΟΥΣ ΣΕ ΔΙΚΤΥΑ ΔΙΑΠΛΟΚΩΝ

Αλγόριθμος CReTA
C. Tzoumanekas and DNT, 
Macromolecules, 39, 4592 (2006).
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MΗΧΑΝΙΚΕΣ ΙΔΙΟΤΗΤΕΣ ΚΑΙ ΦΥΣΙΚΗ
ΓΗΡΑΝΣΗ ΥΑΛΩΔΩΝ ΠΟΛΥΜΕΡΩΝ
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Απεικόνιση παγιδευμένη στη γειτονιά
ενός τοπικού ελαχίστου της ενέργειας

Διαδοχή σπανίων μεταβάσεων
μεταξύ γειτονικών τοπικών
ελαχίστων της ενέργειας

G.C. Boulougouris and DNT, J. Chem. 
Phys. 2007, 127, 084903.
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Εικόνα AFM 
Θεωρία αυτο-συνεπούς πεδίου

Κ.Ch.Daoulas, D.N. Theodorou, A. Roos, C. Creton, Macromolecules, 37, 5093-5109 (2004).
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ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΕΙΣ ΡΟΦΗΣΗΣ ΚΑΙ ΔΙΑΧΥΣΗΣ
ΣΕ ΖΕΟΛΙΘΟΥΣ

Προσομοιώσεις Monte Carlo στο μέγα
κανονικό στατιστικό σύνολο

Προσομοιώσεις μοριακής δυναμικής

Θεωρία Μεταβατικών Καταστάσεων

J.-M. Leyssale, G.K. Papadopoulos, D.N. Theodorou, J. Phys. Chem. B 110, 
22742-22753 (2006).

Μείγμα CH4, CO2 στο
ζεόλιθο ΙTQ-1

7 atm, 250 K    
Moριακό κλάσμα CO2
στην αέρια φάση = 0.10



ΥΠΟΛΟΓΙΣΤΙΚΗ ΑΝΑΚΑΤΑΣΚΕΥΗ
ΠΟΡΩΔΩΝ ΥΛΙΚΩΝ
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Κ. Makrodimitris, G.K. Papadopoulos, 
DNT J.Chem.Phys. 117, 5876-5884 
(2002).

Μεθοδολογία ελαχιστοποίησης
ενέργειας

G.K. Papadopoulos, DNT, S. Vasenkov, 
J. Kärger, J.Chem.Phys. 126, 094702 
(2007).



ΣΥΜΠΕΡΑΣΜΑΤΑ
• Τα υλικά που χρειαζόμαστε για την αντιμετώπιση των
αναγκών της σύγχρονης ζωής σχεδιάζονται σε μοριακό
και υπερμοριακό επίπεδο.

• Υπολογιστικές μέθοδοι ανάλυσης και προσομοίωσης, 
βασισμένες στις μοριακές επιστήμες και τις επιστήμες του
συνεχούς, συμβάλλουν σημαντικά στην κατανόηση των
σχέσεων δομής – ιδιοτήτων – επεξεργασίας – επιδόσεων.

• Πρόκληση για την υπολογιστική επιστήμη των υλικών
αποτελεί το ευρύτατο φάσμα μηκών και χρόνων που
διέπoυν τη δομή και τη δυναμική συμπεριφορά των
υλικών.  Για την αντιμετώπιση αυτής της πρόκλησης
αναπτύσσονται στο Ε.Μ.Π. νέες, ιεραρχικές στρατηγικές
προτυποποίησης.
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