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Η χρήση αυτο-οργανούµενων µακροµοριακών συστηµάτων αποτελεί µία από τις κύριες στρατηγικές δηµιουργίας 

δοµών και λειτουργικών υπερµοριακών σχηµατισµών για εφαρµογές στη νανο- και βιοτεχνολογία. Τα συστήµατα αυτά 

παρουσιάζουν στη µεσο-κλίµακα  ένα ευρύτατο φάσµα χαρακτηριστικών µηκών και χρόνων, οπότε η κατανόηση της 

συµπεριφοράς τους απαιτεί τη χρήση µεθόδων προσοµοίωσης βασισµένων σε αδροποιηµένα µοντέλα. Στην παρούσα 

οµιλία θα αναφερθούµε κυρίως σε υβριδικές τεχνικές όπου τα συστήµατα που ενδιαφέρουν περιγράφονται ως σύνολο 

µορίων αδροποιηµένης αρχιτεκτονικής µε τις µη- δεσµικές αλληλεπιδράσεις τους να ορίζονται µέσω κατάλληλα 

επιλεγµένων συναρτησιακών τις τοπικής συγκέντρωσης των διαφόρων συστατικών. Θα παρουσιάσουµε την εφαρµογή 

των µεθόδων αυτών στην µελέτη νανοδοµών σε λεπτά υµένια συσταδικών συµπολυµερών προσροφηµένων πάνω σε 

στερεά υποστρώµατα που παρουσιάζουν µεγάλο ενδιαφέρον για την δηµιουργία στοιχείων ηλεκτρονικών κυκλωµάτων. 

Για τις εφαρµογές αυτές ιδιαίτερη σηµασία έχει η ανάπτυξη µεθόδων ελέγχου και καθοδήγησης της µοριακής 

οργάνωσης µε χρήση υποστρωµάτων κατάλληλα τροποποιηµένων ώστε τµήµατα τους να είναι προτιµητέα για την µία 

συστάδα ενώ η υπόλοιπη επιφάνεια να προτιµάται από το άλλο τµήµα του συµπολυµερούς. Στην προκειµένη περίπτωση 

χρησιµοποιούµε µεσοσκοπικές Προσοµοιώσεις Μεµονωµένης Αλυσίδας σε Μέσο Πεδίο (ΠΜΑΜΠ) οι οποίες 

παρέχουν σηµαντικές πληροφορίες για την τρισδιάστατη οργάνωση του πολυµερούς στον χώρο και βοηθούν τα µέγιστα 

στην κατάλληλη προσαρµογή της σύστασης των συστηµάτων για την αναπαραγωγή της επιθυµητής µορφολογίας. 

Πέραν της µεθοδολογίας ΠΜΑΜΠ, αναπτύσουµε τεχνικές Monte Carlo που µπορούν να χρησιµοποιηθούν, στα πλαίσια 

των µοντέλων των συναρτησιακών της τοπικής συγκέντρωσης, για την µελέτη µιας πληθώρας αυτό-οργανούµενων 

µακροµοριακών συστηµάτων. Αναφέρουµε χαρακτηριστικά τη µελέτη των υπερµοριακών πολυµερών, δηλ. 

µακροµορίων όπου τα µονοµερή τους συνδέονται µε µη µόνιµους, αντιστρέψιµους δεσµούς. Τυπικό παράδειγµα 

αποτελούν τα δισυσταδικά συµπολυµερή µε µία υπερµοριακή συστάδα, για τα οποία θα δούµε ότι οι καινούργιες 

τεχνικές προσοµοίωσης προβλέπουν ένα ευρύτατο φάσµα διαφορετικών µορφολογιών. Θα κλείσουµε την παρουσίαση 

εστιάζοντας στην εφαρµογή των εν λόγω µεθόδων στη µελέτη πολύ-λειτουργικών µοριακών σχηµατισµών όπως είναι 

τα πολυµεροσώµατα (πολυµερικά κυστίδια) που αναπτύσσονται σε υδατικά διαλύµατα αµφίφιλων συµπολυµερών και 

τα οποία παρουσιάζουν έντονο ενδιαφέρον για ιατροφαρµακευτικές εφαρµογές. 
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