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Περίληψη

Στην παρούσα μεταπτυχιακή διατριβή παρουσιάζεται  μία σειρά υπολογιστικών

προσομοιώσεων κβαντικής και μοριακής μηχανικής οι οποίες βασίζονται στη θεωρία

συναρτησιακού  πυκνότητας  [Density Functional Theory(DFT)]  και  τη  μέθοδο

Simulated Annealing,  με  σκοπό  τη  μελέτη  ιδιοτήτων  των  αλκανοθειολών  σε

επιφάνειες χρυσού και την παραμετροποίηση της αλληλεπίδρασης θείου-χρυσού.

  Αρχικά  μέσω  της  θεωρίας  συναρτησιακού  πυκνότητας  (DFT)  η  οποία

υλοποιήθηκε  μέσω  του  υπολογιστικού  πακέτου  GPAW(Grid-based

Projector-Augmented Wave method), προσομοιώθηκαν οι  επιφάνειες χρυσού (100),

(110), (111) και (211) και μελετήθηκαν ως προς τη δομή και τις ιδιότητες τους. Στη

συνέχεια υπολογίστηκαν οι ενέργειες προσρόφησης της ρίζας -SH  στις επιφάνειες

(111)  και  (211)  του  χρυσού.  Τέλος  επιχειρήθηκε  η  ανάπτυξη  ενός  κλασσικού

ατομιστικού πεδίου δυνάμεων για την δεσμική αλληλεπίδραση μεταξύ θείου-χρυσού

χρησιμοποιώντας  DFT δεδομένα. Η παραπάνω διαδικασία υλοποιήθηκε μέσω ενός

αλγορίθμου βελτιστοποίησης ο οποίος βασίστηκε στη μέθοδο Simulated Annealing.


