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ΕΡΕΥΝΗΤΙΚΑ ΕΝΔΙΑΦΕΡΟΝΤΑ 
 

Βασικός άξονας των ερευνητικών ενδιαφερόντων μού είναι η καλύτερη κατανόηση των μακροσκοπικά 
παρατηρούμενων φυσικοχημικών και δυναμικών ιδιοτήτων πολύπλοκων φυσικών συστημάτων και διεργασιών, μέσω 
της σύνδεσης τους με τους μοριακούς μηχανισμούς που τις διέπουν. 

Ιδιαίτερο βάρος έχει δοθεί στην πρόρρηση μακροσκοπικών ιδιοτήτων της ύλης ξεκινώντας από μοριακό 
επίπεδο, μέσω της χρήσης μοριακής προσομοίωσης και στατιστικής μηχανικής, με σκοπό τη σύνδεση και την 
καλύτερη κατανόηση της σχέσης  χημικής σύστασης και της μοριακής δομής των υλικών, με τις παρατηρούμενες 
μακροσκοπικές ιδιότητες τόσο κατά την επεξεργασία όσο και κατά την χρήση των υλικών αυτών.  Για παράδειγμα οι 
εργασίες που έχουν εκπονηθεί στον τομέα των πολυμερικών υαλωδών υλικών, από την μία μεριά, αποσκοπούσαν στη 
σύνδεση των μηχανικών, δυναμικών, και θερμοδυναμικών ιδιοτήτων με την μοριακή δομή τους, την φύση των δια-
μοριακών δυνάμεων, από την άλλη, ιδιαίτερο βάρος δόθηκε στην κατανόηση των μοριακούς μηχανισμούς που 
χαρακτηρίζουν την δυναμική απόκριση ως μία διεργασία πληθυσμιακής ανακατανομής μικροκαταστάσεων. 

Ιδιαίτερη έμφαση έχει δοθεί και στην δημιουργία καινοτόμων τεχνικών, όπως η μέθοδος ολοκλήρωσης 
Μαρκοβιανού ιστού (Δ.8) που είναι βασισμένη σε «πρώτες» αρχές της στατιστικής και επιτρέπει την πραγματοποίηση 
τοπικής «στοχαστικής» ολοκλήρωσης σε συνδυασμό με την δημιουργία της Μαρκοβιανής αλυσίδας.  Γενικότερα η 
ανάπτυξη μίας σειράς από πρότυπες μεθόδους έχει προκύψει αρχικά από ανάγκη αλλά τις περισσότερες φορές έχει 
οδηγήσει σε βαθύτερη κατανόηση των μοριακών μηχανισμών που διέπουν τον μικρόκοσμο με τον μακρόκοσμο. Ως 
κύρια παραδείγματα μπορούν να αναφερθούν  οι μελέτες α) της αναμιξιμότητας των υλικών και κυρίως του 
υδροφοβικού φαινομένου, μέσω της ανάπτυξης μεθοδολογίας υπολογισμού του χημικού δυναμικού με αφαίρεση 
σωματιδίου, β) της διαδικασίας διαχωρισμού πρωτεϊνών μέσω μεθοδολογίας, που επέτρεψε την πραγματοποίηση 
μοριακών προσομοιώσεων στο εύρος των συνθηκών κατά τις οποίες η κρυστάλλωση των προτεϊνών επηρεάζεται από 
την παρουσία μίας μετασταθούς ισορροπίας φάσεων, γ) υπο-υαλώδών μηχανισμών χαλάρωσης στο υαλώδες 
πολυστυρένιο, μέσω της ανάπτυξης μεθοδολογίας ικανής να παρακολουθήσει την  δυναμική εξέλιξη του υαλώδους 
πολυστυρενίου σε ατομιστική κλίμακα για παραπάνω από δέκα τάξεις μεγέθους στην κλίματα του χρόνου, αλλά και 
μέσω της ανάπτυξης πρότυπης θεωρίας πιθανοτήτων όπου η στατιστική αλλά και η στατιστική μηχανική 
περιγράφεται από έναν ευκλείδειο χώρο κοινό για την πιθανότητα και τις μετρούμενες ιδιότητες.  

Τα τελευταία χρόνια έχει δοθεί ιδιαίτερο βάρος στην ανάπτυξη πρότυπων μεθόδων που επιτρέπουν τον 
υπολογισμό της συνολικής ελεύθερης ενέργειας ενός συστήματος πραγματοποιώντας σταδιακή αφαίρεση όλων τον 
μορίων του συστήματος. Με εργαλεία πρώτων αρχών στατιστικής μηχανικής, ο υπολογισμός του χημικού έργου που 
συνδέεται με την εικονική ένθεση ή αφαίρεση ενός μορίου υπολογίζεται για τις στοχαστικές απεικονίσεις των 
φασικών χώρων του συστήματος αναφοράς και του διαταραγμένου συστήματος προσφέροντας νέες δυνατότητες 
εφαρμογής της θεωρίας διαταραχών. 

Πέρα από την ανάπτυξη πρότυπων μεθοδολογιών σε επίπεδο βασικής έρευνας, αναπτύχθηκαν μία σειρά  από 
εργαλεία μελέτης για τον σχεδιασμό φυσικοχημικών διεργασιών σε επίπεδο εφαρμοσμένης έρευνας, σχετικά με την 
μεταφορά και αποθήκευση CO2.     
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