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ΠΕΡΙΛΗΨΗ  

Μελετήθηκαν μοντέλα της δυναμικής συμπεριφοράς του διοξειδίου του άνθρακα 

(CO2) κατά τη μετάβασή του από την υδάτινη στην αέρια φάση,  για ένα εύρος διαφορετικών 

θερμοκρασιών με σταθερή πίεση. Η παρούσα διατριβή  αφορά τη θεωρητική μελέτη και το 

σχεδιασμό μοντέλου-δομής υδατικών αερολυμάτων εμπλουτισμένων με CO2 με τη χρήση 

γραφικού περιβάλλοντος σε ηλεκτρονικό υπολογιστή. Εξειδικευμένο λογισμικό προσδιορίζει 

τη δομή χαμηλότερης ενέργειας βάσει της Μοριακής Μηχανικής και τη χρόνο-εξαρτώμενη 

συμπεριφορά του με βάση τη Μοριακή Δυναμική.   

Σκοπός της μελέτης ήταν η εφαρμογή – και αξιολόγηση – της μεθόδου της Μοριακής 

Δυναμικής στη σωστή περιγραφή της δυναμικής συμπεριφοράς του CO2 σε διαφορετικές 

θερμοκρασίες.  Η διαδικασία που προσομοιώνεται αναφέρεται στη διαλυτότητα του CO2 

κατά την μετάβαση του από τα νεφοσταγονίδια στο σύννεφο, σε βροχή και το έδαφος που 

εκφράζεται ως δημιουργία πυρήνων CO2 (φυσαλίδες) και κατ’ επέκταση ως αλλαγές στο pH 

της βροχής καθώς μεταβάλλεται η θερμοκρασία. 
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ABSTRACT 

The pH of rain is directly related to the CO2 solubility and temperature changes. We 

report a method to identify CO2 nucleation and relate it to its radial distribution function in 

wet aerosols by Molecular Dynamics Simulations. The properties of carbon dioxide (CO2) 

models in wet aerosols were probed in a wide range of temperatures and at a constant 

pressure. The purpose of this study was to employ and evaluate the methodology of 

Molecular Dynamics on the accurate description of the dynamical behavior of CO2 as it 

transitions between cloud droplets, rain water and the ground. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


