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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 

 
Οι δομικζσ, τοπολογικζσ, μθχανικζσ και δυναμικζσ ιδιότθτεσ των εποξειδικϊν δικτφων EPON-862 / DETDA 
διερευνϊνται με προςομοιϊςεισ μοριακισ δυναμικισ. Τα εποξειδικά δίκτυα αποτελοφνται από τθ ρθτίνθ 
διγλυκιδυλαικζρα τθσ διςφαινόλθσ F (DGEBF), επίςθσ γνωςτι ωσ EPON-862, και το ςκλθρυντι διαικυλο 
τολουόλιο διαμίνθ (DETDA). Τα δίκτυα καταςκευάςτθκαν μζςω του υπολογιςτικοφ πακζτου MAPS [1,2], 
χρθςιμοποιϊντασ τον αλγόρικμο ςταυροδζςμευςθσ των Li και Strachan [2]. Αναλφονται ςυςτιματα με 
τζςςερισ διαφορετικοφσ βακμοφσ ςταυροδζςμευςθσ. Σχολιάηεται επίςθσ το αποτζλεςμα του βακμοφ τθσ 
ςταυροδζςμευςθσ ςτισ μελετϊμενεσ ιδιότθτεσ. Οι υπολογιηόμενεσ ποςότθτεσ ανακτϊνται 
χρθςιμοποιϊντασ διάφορεσ ςτρατθγικζσ προςομοίωςθσ και αρικμθτικζσ μεκόδουσ ςτατιςτικισ μθχανικισ, 
ϊςτε να αποκτθκεί μια αυςτθρι και αςφαλισ κατανόθςι τουσ ςε μοριακό επίπεδο και  να αξιολογθκοφν 
ςυγκριτικά οι μζκοδοι που χρθςιμοποιοφνται. Μελετάται και αναλφεται θ τοπικι δομι των εποξειδικϊν 
δικτφων EPON-862 / DETDA μζςω των μερικϊν ςυναρτιςεων κατανομισ ηευγϊν ατόμων, των μερικϊν 
παραγόντων δόμθςθσ των Faber-Ziman και μζςω προςομοιωμζνων περικλαςιογραμμάτων ακτίνων Χ.  Τα 
τελευταία παρουςιάηουν καλι ςυμφωνία με πειραματικά περικλαςιογράμματα από παρόμοια εποξικι 
ρθτίνθ[4,5]. Εξετάηεται θ τοπολογία των δικτφων, με ςκοπό τθν εκτίμθςθ τθσ ςυνδεςιμότθτασ τουσ, τθσ 
ζκταςθσ των υποδικτφων, τθσ κατανομισ των αμινϊν, και τθσ κατανομισ των ςταυροδεςμϊν. Οι ελαςτικζσ 
ςτακερζσ των ςυςτθμάτων ανακτϊνται χρθςιμοποιϊντασ δφο μεκόδουσ προςομοίωςθσ εντόσ ιςορροπίασ 
(ανάλυςθ των διακυμάνςεων του όγκου, ςχζςθ Parrinello-Rahman για τισ διακυμάνςεισ των ςτοιχείων του 
τανυςτι παραμόρφωςθσ υπό δεδομζνθ τάςθ) και μια εκτόσ ιςορροπίασ (μονοαξονικι ζκταςθ/κλίψθ υπό 
κακοριςμζνο ρυκμό παραμόρφωςθσ). Τζλοσ, οι κερμοκραςίεσ υαλϊδουσ μετάπτωςθσ των ςυςτθμάτων 
υπολογίηονται παρακολουκϊντασ τθν πυκνότθτα ωσ ςυνάρτθςθ τθσ κερμοκραςίασ ςε υπολογιςτικά 
πειράματα ψφξθσ, αλλά και μζςω ανάλυςθσ τθσ δυναμικισ αναπροςανατολιςμοφ των δεςμϊν άνκρακα-
οξυγόνου και άνκρακα-υδρογόνου, που περιγράφουν τισ διαδικαςίεσ χαλάρωςθσ ςε επίπεδο μονομερικϊν 
τμθμάτων, υπό διάφορεσ κερμοκραςίεσ [6].  
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