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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 
 

Οη δνκηθέο, ηνπνινγηθέο, κεραληθέο θαη δπλακηθέο ηδηόηεηεο ησλ επνμεηδηθώλ δηθηύσλ EPON-862 / 

DETDA δηεξεπλώληαη κε πξνζνκνηώζεηο κνξηαθήο δπλακηθήο. Τα επνμεηδηθά δίθηπα απνηεινύληαη 

από ηε ξεηίλε δηγιπθηδπιαηζέξα ηεο δηζθαηλόιεο F (DGEBF), επίζεο γλσζηή σο EPON-862, θαη 

ην ζθιεξπληή δηαηζπιν δηακηλν ηνινπόιην (DETDA). Τα δίθηπα θαηαζθεπάζηεθαλ κέζσ ηνπ 

ππνινγηζηηθνύ παθέηνπ MAPS 
[1,2]

, ρξεζηκνπνηώληαο ηνλ αιγόξηζκν ζηαπξνδέζκεπζεο ησλ Li θαη 

Strachan
 [3]

. Αλαιύνληαη ζπζηήκαηα κε ηέζζεξηο δηαθνξεηηθνύο βαζκνύο ζηαπξνδέζκεπζεο. 

Σρνιηάδεηαη επίζεο ην απνηέιεζκα ηνπ βαζκνύ ηεο ζηαπξνδέζκεπζεο ζηηο κειεηώκελεο ηδηόηεηεο. 

Οη ππνινγηδόκελεο πνζόηεηεο αλαθηώληαη ρξεζηκνπνηώληαο δηάθνξεο ζηξαηεγηθέο πξνζνκνίσζεο 

θαη αξηζκεηηθέο κεζόδνπο ζηαηηζηηθήο κεραληθήο, ώζηε λα απνθηεζεί κηα απζηεξή θαη αζθαιήο 

θαηαλόεζή ηνπο ζε κνξηαθό επίπεδν θαη  λα αμηνινγεζνύλ ζπγθξηηηθά νη κέζνδνη πνπ 

ρξεζηκνπνηνύληαη. Μειεηάηαη θαη αλαιύεηαη ε ηνπηθή δνκή ησλ επνμεηδηθώλ δηθηύσλ EPON-862 / 

DETDA κέζσ ησλ κεξηθώλ ζπλαξηήζεσλ θαηαλνκήο δεπγώλ αηόκσλ, ησλ κεξηθώλ παξαγόλησλ 

δόκεζεο ησλ Faber-Ziman θαη κέζσ πξνζνκνησκέλσλ πεξηζιαζηνγξακκάησλ αθηίλσλ Χ.  Τα 

ηειεπηαία παξνπζηάδνπλ θαιή ζπκθσλία κε πεηξακαηηθά πεξηζιαζηνγξάκκαηα από παξόκνηα 

επνμεηδηθή ξεηίλε
[4,5]

. Εμεηάδεηαη ε ηνπνινγία ησλ δηθηύσλ, κε ζθνπό ηελ εθηίκεζε ηεο 

ζπλδεζηκόηεηαο ηνπο, ηεο έθηαζεο ησλ ππνδηθηύσλ, ηεο θαηαλνκήο ησλ ακηλώλ, θαη ηεο θαηαλνκήο 

ησλ ζηαπξνδεζκώλ. Οη ειαζηηθέο ζηαζεξέο ησλ ζπζηεκάησλ ππνινγίδνληαη ρξεζηκνπνηώληαο δύν 

κεζόδνπο πξνζνκνίσζεο εληόο ηζνξξνπίαο (αλάιπζε ησλ δηαθπκάλζεσλ ηνπ όγθνπ, ζρέζε 

Parrinello-Rahman γηα ηηο δηαθπκάλζεηο ησλ ζηνηρείσλ ηνπ ηαλπζηή παξακόξθσζεο ππό δεδνκέλε 

ηάζε) θαη κηα εθηόο ηζνξξνπίαο (κνλναμνληθή έθηαζε/ζιίςε ππό θαζνξηζκέλν ξπζκό 

παξακόξθσζεο). Τέινο, νη ζεξκνθξαζίεο παιώδνπο κεηάπησζεο ησλ ζπζηεκάησλ ππνινγίδνληαη 

παξαθνινπζώληαο ηελ ππθλόηεηα σο ζπλάξηεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο ζε ππνινγηζηηθά πεηξάκαηα 

ςύμεο, αιιά θαη κέζσ αλάιπζεο ηεο δπλακηθήο αλαπξνζαλαηνιηζκνύ ησλ δεζκώλ άλζξαθα-

νμπγόλνπ θαη άλζξαθα-πδξνγόλνπ, πνπ πεξηγξάθνπλ ηηο δηαδηθαζίεο ραιάξσζεο ζε επίπεδν 

κνλνκεξηθώλ ηκεκάησλ, ππό δηάθνξεο ζεξκνθξαζίεο. Σπγθεθξηκέλα όζν αλαθνξά ηηο δνκηθέο 

ηδηόηεηεο, κειεηήζακε ην ζεσξεηηθό θάζκα αθηίλσλ Χ (XRD), ηε ζπλάξηεζε κεξηθήο θαηαλνκήο 

δεπγώλ (pair partial distribution function) θαη ηνπο κεξηθνύο παξάγνληεο δόκεζεο (partial structure 
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factors). Απνηειέζκαηα απηώλ παξαζέηνληαη παξαθάησ. Όζν αλαθνξά ηηο ειαζηηθέο ζηαζεξέο 

κεηξήζεθαλ ηα κέηξα ειαζηηθόηεηαο E, B, G, ν κε ηξεηο δηαθνξεηηθνύο ηξόπνπο: κέηξεζε ηεο 

ηάζεο ππό δεδνκέλε παξακόξθσζε, ρξήζε ηεο ζρέζεο δηαθύκαλζεο Parrinello-Rahman απνπζία 

παξακόξθσζεο, θαη αλάιπζε ησλ δηαθπκάλζεσλ ηνπ όγθνπ αθνύ ην ζύζηεκα πεξηέιζεη ζε κηα 

θαηάζηαζε νηνλεί-ηζνξξνπίαο. Τέινο, όζνλ αλαθνξά ηηο δπλακηθέο ηδηόηεηεο, ππνινγίζηεθε ε 

ζεξκνθξαζία παιώδνπο κεηάπησζεο Tg.  Γηα ην ζθνπό απηό κεηξήζεθε ε απνζπζρέηηζε δηεύζπλζεο 

δηαλπζκάησλ παξάιιεισλ πξνο ηνπο δεζκνύο νμπγόλνπ-άλζξαθα κέζσ ησλ πξώηνπ θαη δεύηεξνπ 

πνιπσλύκσλ Legendre ηνπ ζπλεκηηόλνπ ηεο γσλίαο πνπ δηαγξάθεη θάζε δηάλπζκα ζπλαξηήζεη ηνπ 

ρξόλνπ θαη ππνινγίζηεθε ν ρξόλνο ραιάξσζεο θαη θπξίσο ε ζεξκνθξαζία παιώδνπο κεηάπησζεο 

κε ρξήζε ηεο εμίζσζεο Williams-Landel-Ferry (WLF) θαη ηεο ηξνπνπνηεκέλεο εθηεηακέλεο 

εθζεηηθήο ζπλάξηεζεο Kohlrausch−Williams−Watts (modified Kohlrausch− Williams−Watts –

mKWW- stretched exponential function).  Η  Tg εθηηκήζεθε επίζεο από ηε κεηαβνιή όγθνπ 

ζπλαξηήζεη ηεο ζεξκνθξαζίαο θαηά ηε ζηαδηαθήο ςύμε ηνπ πιηθνύ ππό ζηαζεξό ξπζκό 
 [6]

. 

 
 
ΕΙ΢ΑΓΩΓΗ 
Κατά τισ τελευταίεσ δεκαετίεσ, τα εποξειδικά δίκτυα βρίςκουν αυξανόμενθ χριςθ ςε προθγμζνεσ 

τεχνολογικζσ εφαρμογζσ ςτθν αεροδιαςτθμικι, τθν θλεκτρονικι και τισ καταςκευζσ, ειδικά με τθ 

μορφι ςφνκετων υλικϊν. Για παράδειγμα, τα τελευταία χρόνια θ αεροναυπθγικι βιομθχανία 

αφξθςε τθ χριςθ ςφνκετων εποξειδικϊν υλικϊν ςε ποςοςτό μζχρι 50% του ςυνολικοφ δομικοφ 

βάρουσ ςτα νζα αεροςκάφθ, ϊςτε να επωφελθκοφν από το μοναδικό ςυνδυαςμό ελαφροφ 

βάρουσ και υψθλισ ανκεκτικότθτασ. Παρά τθ βιομθχανικι και ακαδθμαϊκι ζρευνα που τουσ 

αφιερϊνεται, ωςτόςο, θ φυςικζσ ιδιότθτεσ και θ δομι των εποξειδικϊν ρθτινϊν δεν είναι ακόμα 

πλιρωσ κατανοθτζσ λόγω τθσ ςφνκετθσ χθμείασ και τθσ τοπολογίασ τουσ. Σε αυτι τθν εργαςία 

προςπακοφμε να μετριςουμε και να αναλφςουμε ςε μικροςκοπικό επίπεδο φυςικζσ ιδιότθτεσ 

που δεν ζχουν ξαναμελετθκεί και επθρεάηουν τθ μακροςκοπικι ςυμπεριφορά.  

 
΢ΤΜΠΕΡΑ΢ΜΑΣΑ 
ΤΠΟΛΟΓΙ΢ΜΟΙ  

 

Πυκνότθτα και μερικζς συναρτισεις κατανομις ηευγών 

Η πυκνότθτα υπολογίςτθκε για μθ-ςταυροδεςμευμζνα μίγματα (η=0%) και για τρία δίκτυα με 

πυκνότθτα ςταυροδζςμευςθσ 71%, 82%  και 92% .  Βρζκθκε ίςθ με 1.15, 1.23, 1.25 and 1.26 

g/cm3. Η αντίςτοιχθ πειραματικι αναφζρεται ωσ 1.17 g/cm3  [3]. 

Για πρϊτθ φορά υπολογίςαμε τισ μερικζσ ςυναρτιςεισ κατανομισ ηευγϊν τόςο για 92% όςο και 

για μθ-ςταυροδεςμευμζνα δίκτυα (μείγματα).   Αποτελζςματα απ’ αυτοφσ τουσ υπολογιςμοφσ  

φαίνονται παρακάτω. 
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Περικλασιογράμματα ακτίνων Χ 

Γηα πξώηε θνξά ππνινγίζηεθε ην ζεσξεηηθό θάζκα αθηίλσλ Χ (XRD) γηα απηό ην ζύζηεκα. 

Σπγθξηηηθά παξαζέηνπκε ην πξνβιεπόκελν πεξηζιαζηόγξακκα ησλ κε ζηαπξνδεζκεπκέλσλ 

κεηγκάησλ, ησλ δηθηύσλ κε ππθλόηεηα ζηαπξνδέζκεπζεο 92% θαη έλα πεηξακαηηθό 

πεξηζιαζηόγξακκα 
[4,5]

. Τα θάζκαηα εθηείλνληαη κέρξη ηηο γσλίεο 2θ = 60°, θαη ην κήθνο θύκαηνο 

ηεο πξνζπίπηνπζαο αθηηλνβνιίαο είλαη λinc = 1.5406 Å, ίδην κε απηό πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζην 

πείξακα πνπ βξέζεθε ζηε βηβιηνγξαθία.  

Τα φάςματα εξιχκθςαν με δφο διαφορετικοφσ τρόπουσ:  

(i) Η άμεςθ εκτίμθςθ των φαςμάτων περίκλαςθσ ακτίνων Χ βαςίςτθκε ςτον παράγοντα δόμθςθσ: 

1
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όπου rj είναι θ κζςθ του ατόμου j, q είναι το διάνυςμα ςκζδαςθσ κφματοσ και fj (q) είναι ο 

ατομικόσ παράγοντασ δόμθςθσ για το ςτοιχείο ςτο οποίο ανικει το άτομο j. Η ζνταςθ ςφμφωνθσ  

ςκζδαςθσ μπορεί ςτθ ςυνζχεια να υπολογιςτεί ωσ: 
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 (ii) Η δεφτερθ μζκοδοσ που χρθςιμοποιικθκε για τθν εκτίμθςθ του περικλαςιογράμματοσ XRD 

ςτθρίχκθκε ςε μεταςχθματιςμό Fourier των μερικϊν ςυναρτιςεων ςυςχζτιςθσ ηευγϊν: 
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όπου n είναι ο αρικμόσ των διαφορετικϊν ατομικϊν ειδϊν που δρουν ωσ ςκεδαςτζσ, ci είναι το 

ατομικό κλάςμα του είδουσ i και ρ0 είναι θ μζςθ αρικμθτικι πυκνότθτα όλων των ειδϊν. 

Σε όρουσ μερικϊν παραγόντων δόμθςθσ Faber-Ziman  ( FZ

ijS ) θ εξίςωςθ μπορεί να ξαναγραφτεί 

ωσ: 
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Ένασ τρόποσ για τθν ομαλοποίθςθ τθσ υπολογιηόμενθσ ζνταςθσ ςφμφωνθσ ςκζδαςθσ που 

κακιςτά πιο ζκδθλα τα χαρακτθριςτικά του προβλεπόμενου περικλαςιογράμματοσ XRD ςε 

υψθλότερεσ γωνίεσ είναι να εκτιμθκεί ο παράγοντασ δόμθςθσ ςυνολικισ ςκζδαςθσ ακτίνων Χ : 
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Εικόνα 1. (a) Η ζνταςη ςφμφωνησ ςκζδαςησ και (b) ο παράγοντασ δόμηςησ ςυνολικήσ ςκζδαςησ  

ςε ςχζςη με τη γωνία 2θ και το q.   Τα αποτελζςματα τησ προςομοίωςησ (καμπφλεσ) ςυγκρίνονται με 

πειραματικζσ μετρήςεισ (ςημεία). 

Ελαστικζς Ιδιότητες 

Οι ελαςτικζσ ςτακερζσ, όπωσ λιφκθκαν από τα προςομοιωμζνα δείγματα με βακμό 

ςταυροδζςμευςθσ 91% , με τισ  τρεισ υπολογιςτικζσ μεκόδουσ που εφαρμόςκθκαν, 

παρουςιάηονται ςτον παρακάτω πίνακα.   Παρατίκενται και διακζςιμεσ πειραματικζσ μετριςεισ, 

για τισ οποίεσ δεν αναφζρεται ο βακμόσ ςταυροδζςμευςθσ.[7]  Γενικά θ ςφγκριςθ των 

προβλζψεων με το πείραμα είναι ικανοποιθτικι.   

 

Δυναμικζς Ιδιότητες 

Όςον αναφορά τισ δυναμικζσ ιδιότθτεσ, θ κερμοκραςία υαλϊδουσ μετάπτωςθσ Tg  εκτιμικθκε με 

δφο διαφορετικοφσ τρόπουσ για μεγαλφτερθ ακρίβεια, λόγω τθσ πολυπλοκότθτασ του 

ςυςτιματοσ. Αφενόσ με  παρακολοφκθςθ τθσ αποςυςχζτιςθσ προςανατολιςμοφ των  δεςμϊν  

οξυγόνου-άνκρακα (κα πρζπει να τονιςκεί πωσ και αυτόσ ο υπολογιςμόσ γίνεται για πρϊτθ φορά 
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ςε αυτό το ςφςτθμα) και αφετζρου μζςω παρακολοφκθςθσ τθσ ογκομετρικισ ςυμπεριφοράσ 

κατά ςταδιακι ψφξθσ υπό ςτακερό ρυκμό.   Στο δεφτερο τρόπο εκτίμθςθσ ζγινε διόρκωςθ κατά 

Ferry για τον υψθλό ρυκμό ψφξθσ που χρθςιμοποιικθκε ςτθν προςομοίωςθ.  Μερικά 

αποτελζςματα φαίνονται ςτον παρακάτω πίνακα.  
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