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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 

   

        H παρούσα διπλωματική είχε ως γενικό στόχο τη θεωρητική μελέτη που αφορά τον 

σχεδιασμό ενός μοντέλου σε γραφικό περιβάλλον σε ηλεκτρονικό υπολογιστή με τη χρήση 

εξειδικευμένου λογισμικού στο οποίο εφαρμόζονται οι βασικές αρχές Μοριακής και Μηχανικής 

Δυναμικής. Γενικό αντικείμενο της μελέτης είναι η υπολογιστική θεώρηση των 

αλληλεπιδράσεων της τασιενεργής ουσίας ακεταλδεΰδης και της μορφολογίας ατμοσφαιρικών 

αερολυμάτων προς τη δημιουργία πυρήνων συμπύκνωσης νεφών (CCN) στην ατμόσφαιρα. 

 Σε πρώτο στάδιο δίνεται το βασικό θεωρητικό υπόβαθρο που είναι απαραίτητο για την 

κατανόηση των μεθόδων που χρησιμοποιήθηκαν στην έρευνα. Ορίζεται η επιφανειοδραστική 

ένωση ακεταλδεΰδη και η επίδραση της με αερολύματα της ατμόσφαιρας προς τη δημιουργία 

πυρήνων συμπύκνωσης νεφών (CCN). Δίνεται επίσης το θεωρητικό υπόβαθρο πίσω από τις 

προσομοιώσεις Μοριακής Δυναμικής και των αλληλεπιδράσεων μεταξύ των ατόμων σε ένα 

σύστημα. Γίνεται επίσης αναφορά στη μεθοδολογία που ακολουθήθηκε, στους υπολογισμούς 

και τέλος πραγματοποιείται ανάλυση των αποτελεσμάτων που προέκυψαν. Μέσω των 

αποτελεσμάτων αυτών μπορεί να διαφωτιστεί περαιτέρω η διαδικασία σχηματισμού και 

ανάπτυξης πυρήνων συμπύκνωσης στην ατμόσφαιρα. 
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ΑBSTRACT 

 This thesis refers to the theoretical study and design of a model in a 3D graphical 

environment using specialized software. The basic principles of Molecular Mechanics and 

Dynamics are applied. The study at hand is focused on the study of the interactions between the 

surfactant acetaldehyde and salt morphology within atmospheric aerosols towards the formation 

of cloud condensation nuclei (CCN). 

 At first the basic theoretical background necessary for understanding the methods 

employed in the thesis is given. The surfactant compound acetaldehyde is presented, as well as 

its effect in the formation of cloud condensation nuclei upon the interaction within aerosols in 

the atmosphere. The theoretical background of Molecular Dynamics simulations is also given, 

including the interactions between atoms in a system. Reference is also made to the methodology 

used, the calculations and finally an analysis of the results is presented. Through this analysis we 

can elucidate the dynamics of the first steps in CCN formation and growth in the presence of 

organic matter. 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

Keywords: Cloud Condensation Nuclei (CCN), Surface Activity, acetaldehyde, Molecular 
Dynamics, Aerosol.  


