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IIpearosop

Moj mpBH KOHTAaKT Ca METOJOM KOHAQUHUX e€JeMeHaTa U OMOMHKCH-CPUHIOM je
OCTBapEH jOII Ha CPEIMHU MOJUX OCHOBHHX CTY[Hja, Ka/ia caM CIIyIIao MPE3CHTAIH]y U3 OBE
obnactu Ha jemHoM cemuHapy y ATtwuHu. HaumH Ha koju je Owmiio moryhe cumynanujama
OIMCATH TI0jaBe Koje ce JeIaBajy y JbyJICKOM OpraHu3My Me je HMIPECHOHMpPao, u Beh Taga
caM IOJKEJIeo Ja 3aIJIOBUM Y CBET HYMEPHUKUX CUMYJIAlMja Yiju caM ¥ aaHac wial. [yt me
je y mehyBpeMeHy oj1Beo Ha JpyTy CTpaHy alld Y TPEHYTKY Kaja je Tpedano n3abpartu Temy 3a
JIUIUTOMCKH paji HICaM MMao CyMEbe KOjUM IIyTeM JKEJIUM Jla HACTaBHM CBOj€ YCaBpIIABAbE.
JaBno cam ce npodecopy Pununosuhy u ox Tajga je modeo GpuiaM Koju, HagaMm ce, Hehe jor
JyTO J1a Ce 3aBpIIIH.

[IpBu 030MIbaH mMOCao y LEHTPY 3a OMOWHKEHEPHHT, Y KOME CaM I0Yeo Ja paauM
0JIMaxX HaKOH 3aBpIIETKAa OCHOBHUX CTyJHja, caMm noouo ox mpodecopa Kojuha kpajem 2008.
roguHe. Tor TpeHyTka je, MOTY Ja KaXeM, W 3BaHMYHO IOYEO pPajJ Ha OBOj JOKTOPCKO]
muceprauuju. Iloyeo cam na pagum Kao mporpamep rpaduukux uHTEepdejca 3a MOJICIUpambhe
W aHanmu3y pesynrara audysuje y HaHOKaHanmma. lIporpaM Koju perraBa mosbe audysuje
MIPUMEHOM KOHAYHUX €JIEMEHAaTa, a KOju je OMOo TmoBe3aH ca rpaduukuM uHTEpdejcom, je y
TOM TPEHYTKY 3a MEHe OHMO I[pHa KyTHja, I1a MU je CTaJTHO OWJIa MPHCYTHA KeJba Ja 3aBUPHM
ucnoj xayoe Tor MohHoOr mporpamMa, HarpaBJbeHOT y JIaGopaTopHju 3a HHKEHEPCKH COPTBEP
MarmmmHcKor ¢akyJiTeTa, ¥ Ja BUIUM ITa ce TaMo KoHKpeTHo nemraBa. [Ipodecop Kojuh je To
IPENo3Hao, 1a je YCHeo y3 IMyHO CTPIUbEHa Ja 3370BOJBM MOjy PaJ03HANOCT U MpeHece Ha
MEHE CBOja HENPOLECHHBA 3HAMKA.

Crora, HajBehy 3axBaJIHOCT, IIpe CBera 3a CTPYy4YHO BOCTBO MpH U3paaul JHCEpTaLHje
a ¥ 3a OrPOMHO TPEHETO 3Hame, Ayryjem ap Mwomy Kojuhy, pemoBHOM mpodecopy y
neH3uju MammuHckor ¢akynrera y Kparyjeriy, u nonucHom uinany CAHY. On je ycneo u3
MEHEe Jla U3By4Ye OHO HajOOJbE, a MM TIOMOTHE Jia OTKPHjeM CBET O KOME IIpe TOora HUCaM
MYHO 3Ha0, U 0e3 ’meroBor BolhctBa U moMohu curypHo He OMx OMO y IpMIMIH Ja OyaeMm Ty
rne cam ganac. HapaBHo, moceOHO ce 3axBasbyjeM u mpod. np Hewmany Punmmosuhy,
penoBHoM Tipodecopy Dakynrera MHXKEHEPCKUX Hayka y KparyjeBiy, m To 300r BHIIIE
ctBapu. [IpBo, IITO MU je TOKOM OCHOBHUX CTYy/iMja BHIIE MyTa MPE/JIarao Ja yIijioBUM y OBaj

CBET, 3aTUM LITO MM j€ TOKOM CBUX OBHX rojauHa nposefeHux y buoMPll-y naBao mpase
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CMEpHHIIE U OTPOMHY TOJPIIKY, @ HAPAaBHO U jep je MPUXBATHO Ja OyJie MEHTOp OBOT pana
nomro npodecop Kojuh u3 nmpoueaypanHux pasiora To BUIIE HUje MOTao 1a Oyne.

OrpoMHy 3axBaJIHOCT 3a IOMOh y HM3paau JOKTOpCKE Te3e AyryjeM ap Aprypacy
3uemycy (Arturas Ziemus), uigaHy VcTpakuBaukor MHCTHTyTa OojiHMLE MeTOIuCT, U3
XjycToHa, KOjU CBe OBe ToaMHE OJHcKo capaljyje ca Hama y 00JacTH HyMEpHUUKOT
Moienupama qudysuje, 1 0e3 YMjux ujcja U UCTpaXKHBamba OBa Te3a He OM MMajia HeOolxo[aH
KBaIUTET. Y3 momoh ap 3ueMyca je 00aB/beH BEIMKK OpOj UCTpaKMBamka U eKCIEpUMEHaTa,
a jelaH Jeo0 TUX HCIUTHBaWka j€ y3 HEroBy MOMOh 00jaBjbeH Yy MPECTHKHUM HayYHUM
gaconmucuma. JelnaH Jeo THX 00aBJbeHHX UCTPaKMBamka, HA KOjUMa caM M ja y4ecTBOBao, he
Outh omucaH W y OBOM paxy. HapaBHO, 3axBajbyjeM ce€ H OCTaJMM CapaTHUIIIMa
HcrpakmBauykor MHCTUTYTa W3 XJyCTOHA, Ha 4eny ca mpod. Maypo Depapujem, ca Kojuma
CMO YCIEHIHO capahuBaiy MpOTEKIMX TOJWHA, IITO M MOTBPlYjy 3ajelHHUYKHM CHarama
00jaBJbEHU PAJIOBH.

HapaBHo, He MOry Ja MpOMyCTHM a Ja ce He 3axXBaJuM Koisierama u3 McrpakuBauko
pa3BojHOT TIeHTpa 3a OnowmmkemepuHr — buolPL] Ha cBakOAHEBHO] capalmbH, MOAPIIINHA U
atMochepu KOjy Cy OCTBapWiIHM, y TOKY M BaH pPaJHOT BpeMEHa, M HA Ta] HAYUH M€
MOTHBHUCAJIU J1a IITO IIpe JoheM A0 1usba.

Taxohe, mocebHy 3axBanHOCT AyryjeM u mnpodecopuma Dakynrera WHKEHEPCKUX
Hayka, MupocnaBy JKuskoBuhy u PagoBany CnaBkoBuhy, KOju Cy MU TOKOM JOKTOPCKHX
CTyIMja AaBajy OTPOMHY MOAPIIKY U KOJU CY YBEK OWUJIM Ty Jla MpUCKouye y oMoh Kaaa cy y
MUTaky ONILTH MPOOJIEMHU U3 00J1aCTH METO/Ie KOHAYHUX eJIeMEeHaTa.

[Tocnenmwe, 1 BEpoOBaTHO HAjOMTHHU]E, 32 OTPOMHY MOJPIIKY M OCJIIOHAIl y IIEIOM CBOM
KHBOTY, @ HAPOUHUTO Y IEPHUOY MOT CTyAHPamka, 3aXBaJbyjeM C€ WIAHOBHMA CBOj€ TIOPOIHIIE:
Majun CrnaBumm, omy Cnacojy, m Opary Mujomry, jep Cy CBHX OBHX TOJMHA HWMAajH
pazymeBama 3a Moje obaBese. Ha kpajy Mopam u [a ce 3aXBaJluM MOJUM TpHjaTebuMa Ha
CBHUM JICTIUM TPEHYIMMa Y >KUBOTY, a Hapouuto Jlparany /ladoBuhy, Mupky BemoBuhy u
Mapky Bykuhy ca kojuma caMm BUKEHIMMa HaJIa3uo MHCIIMPALHUjy Aa ciaenehe pajHe Henesbe

HaAIpaBUM HELITO HOBO U IIOMEpaM IpaHHIle CBOT ycaBpIllaBamba.

Muspan MustomeBuh



Abstract

Recent technological advances enabled with use of nanoscale dimensions, opened a lot
of room for various investigations, especially with mass transport through nanoporous media
and nanochannels. One of the fields of research is reproducible fabrication of nanofluidic
devices with characteristic size from several hundred down to few nanometers, where precise
mass exchange and timing are essential. Accurate prediction of the diffusive transport is
needed for rational control of physical phenomena. Another field, which is very important, is
diffusion within biological system such as extracellular space, consisting of various fibers and
particles, which all together affect diffusion process. Despite the increasing focus on
nanofluidics in many of these applications, the laws governing molecular transport through
nanoscale fluidic channels and porous media have not been fully understood. As the size of
the channels and pores is reduced to the molecule size, classical continuum theories fail to
predict even the basic characteristics of fluid transport.

In chapter 2 we presented fundamentals of diffusion process and fields of application.
As presented in this chapter, mass transport by diffusion is crucial process in biological
systems. We have notified the basic nonlinear diffusion equations of mass balance, which are
further used in finite element analysis.

In chapter 3 we employed molecular dynamics simulations to study the effects of
confinement and concentration on diffusive transport of glucose in silica nanochannels. It is
found that glucose modifies the electrical properties of nanochannel walls and that, below 5
nm in channel height, glucose diffusion coefficient (diffusivity) is significantly reduced. With
increasing concentration, the diffusivity is reduced linearly in the bulk, while it is reduced
nonlinearly at the interface. The effective diffusivity reduction is related to the interface
thickness, and has an unexpected reduction at low concentrations. Simulation results
presented in chapter 3, consistent with the experimental observations, suggest that
nanoconfinement is the essential cause of the observed altered fluid diffusive transport, not
accounted for by classical theories, because of coupling of confinement and concentration
effects.

In chapter 4 we presented research of reproducible fabrication of nanofluidic devices
with characteristic size from several hundred down to few nanometers, where emerging new
material properties and transport phenomena made nanofluidic devices appealing for novel
biomedical and industrial applications, including drug delivery, where precise mass exchange

and timing are essential. Accurate prediction of the diffusive transport is needed for rational
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design of nanofluidic components. New transport mechanisms are observed whereby channel
surface properties begin to dominate over volume properties. Numerical results are obtained
using significantly upgraded PAK-T Finite Element Program, with the experimentally
determined dependence of diffusion coefficient on concentration. The agreement between the
experimental and numerical results allows using this software as a predictive tool for the
rational design of nano-channeled devices for drug delivery, reducing the arduous tasks of
production and characterization.

As presented in Chapter 3, diffusion in nanospace does not strictly obey to Fick’s law,
generally used in macro environment. Deviation from this law is due to surface effects, i.e.
due to interaction between transported molecules and bounding surfaces. The continuum
methods are not applicable at the nanoscale, therefore molecular dynamics approach remains
to be used. Development of computational procedures to couple nanoscale, mesoscale and
macroscale would be a desirable direction of research to elucidate mass transport occurring in
the NDS devices and to aid the NDS design and optimization. A hierarchical modeling
approach, which accounts for interface effects on the diffusion coefficient, is introduced in
Chapter 5. The model employs molecular dynamics (MD) for calculation scaling functions to
reduce the diffusion coefficient corresponding to “bulk” values. With this reduced diffusion
coefficient, modeling is performed using the finite element method (FE) within an
incremental iterative scheme. The scaling scheme was validated by predicting experimental
glucose diffusion through a nanofluidic membrane with a correlation coefficient of 0.999.
Comparison with experiments through a nanofluidic membrane showed interface effects to be

crucial.

In Chapter 6 we first present a new hierarchical multiscale microstructural model for
diffusion within composite materials that incorporates both microstructural geometry and the
interaction between diffusing particles and solid surfaces. This model, which couples
Molecular Dynamics (MD) and the Finite Element (FE) method, is employed to construct a
continuum diffusion model based on a novel numerical homogenization procedure. The
procedure is general and robust, and evaluates constitutive material parameters of the
continuum model. These parameters include the traditional equivalent bulk diffusion
coefficients and the equivalent distances from the solid surface accounting for surface
interaction effects. To demonstrate the model’s wide-range of applicability, we examined
examples of diffusion of glucose within water through various geometrical/material
configurations. The microstructural model, numerical homogenization and continuum model
offer a new platform for modeling diffusion within complex composite and biological

materials, capable of connecting the molecular and continuum scales.
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1.

YBoaHa pasMaTpama

TpancnopTHU mpoIecH KOju ce 0/BHjajy moMohy mudysuje ce yriaBHOM jaBibajy y
npupoau (Boving and Grathwohl 2001, Zhang and Selim 2011), amu u y pa3Hum
TEXHOJIOIIKUM Tporiecuma u 6uonomkuM cuctemuMma (Desai et al. 1999, Alber et.a 1 2007).
Crora je y nponuiocTy 00aBJbEH BEIMKU OpOj UCTPAKUBaKha Ca IIMJHEM J1a CE JIETaJbHO OTIHIIIE
mudy3nonn MexanuszaMm. Hajeehu nmeo uictpakuBama je 00aBJbeH Ha HUBOY MaKpO-CKaje e
dyHmaMeHTaIHU 3aKOHHW, Kao mrTo cy ®PukoB u JlapcujeB 3aKkoH, ONHCYjy KpeTame
onroeapajyhe cymcranine kpo3 Mpous3BoJbHH MeaujyMm. [locnmemma TexHONOMmKa OTKpuha
OCTBapeHa KopHIIhemeM Mojelia JTUMEH3Hja HaHOCKaje, oMoryhmma cy penpoayKTHBHY
nmpou3BoAkYy ypehaja 3a TpaHcmopt (daywmaa Ha HHMBOY HAHOCKaje, ca KapaKTEPUCTUIHUM
JMMEH3MjaMa O]l BUILE CTOTHMHA JI0 HEKOJIMKO HaHomeTapa (Ziemys et al. 2011). Otkpuhem
HOBHMX MaTepHjaIHUX KapaKTepPUCTHKAa W TPAHCHOPTHHUX TMojaBa ypehaju 3a TpaHCHOPT
biynna Ha HHBOY HaHOCKale Cy IMIOCTAIM JONMAJJBUBA 33 TPHMEHY Y HOBHJUM
OMOMEIUIIMHCKUM U MHIIyCTPHjCKUM mpodsiemuma. Heku ox mpumepa npumMene cy ypehaju 3a
ucnopyky JexkoBa (Grattoni et al. 2010a, Gardeniers and Berg 2004), rae cy npeuusHOCT
pa3MeHe Mace U BpeMe Tpajama Ipoleca oJ KJbyYHOT 3Hauaja 3a Au(y3uoHH TpOIeC, Kao
Ha”onopo3Hu Matepujanu (Caro et al. 2004, Iijima 1991).

Ha kperame cymncrasiie Kpo3 Iope CI0KEHHX MHUKPOCTPYKTypa MOTY Aa yTHUYy HE
caMO TpaHWYHE TOBPIIMHE COJHIA YCJIel KOjUX Ce Memajy MyTame cyncranie, Beh u
XEeMHjCKa HHTepaKIja u3Mel)y 4ecTuia u MOBpIIMHA COJIMAA, KOja HacTaje Ha MOJIEKYJIapHOM
HUBOY y 30Hama Koje ce TpaHude ca moBpmmHOM. MHTepaknmja m3mely cyrcranie koja ce
kpehe ¥ rpaHMYHMX MOBPIIMHA MOCTaje BEOMa OWTHA M MOXE 3HAaTHO yTUIATH HA MPOCEYHY
Op3uHy nu(y3UOHOT Tpoleca y MPOoCTOpy AUMEH3Hja MOJIeKyla Koju ce AudysujoM Kpehy
(Ziemys et al. 2011, 2012). ITog oBuM mpernoctaBkama, OUKOB 3aKOH HE MOXKE JTOBOJHHO
MPEIH3HO Ja onuile AUQYy3UOHU TPOIIEC A ce MOBPIIMHCKA WHTEPAKIIMja, KOja ce jaBJba Ha
MOJIEKYJICKOM HHBOY, MOpa y3€TH y 003up. Y IUJbY jeTHOCTAaBHH]ET OIHKCA, Y HACTaBKy hemo
KopucTuTH Ha3uB PukoBa Audys3uja 3a qudy3uOHU MpoIlec Oe3 yTUllaja MoBpIIuHa. JeTHa o
TEeXHHKa Koja oMoryhaBa oapehuBame kapakTepucTuke nudysuje ca yTUIajeM MOBPIIHHA je
MonekynapHa auHamuka (MJI), momohy koje je moryhe oapenuTH HHTepakuujy usmely

CYIICTaHIIC W 3U/1a Ha aTOMCKOM M MOJIEKYJCKOM HHMBOY. M/| ce nmaHac Hanma3u y HIMPOKO]
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ynoTtpebu kao BeoMa MohaH anar, anu je yciex orpoMHOT Opoja MHTepakiHja, koje Tpeda 1a
Oyay y3ere y o03up, MJ] mocrama HempakTHYHa 4Yak M 3a BeoMa Majie JOMeHe (pena
MUJIUMETpa). YKOJIMKO c€ ToMOhy TEXHOJOMIKUX JOCTHTHyha, Kao IITO je KBaHTHHU
npopauyH, noBeha cHara u Op3uHa mpopauyHa, 6uhe moryhe jemHor mana usBpmmutu MJ]
CHUMYyJIallMjy Ha OrPOMHOM JoMeHy. J[o Tajga Ham ocTajy caMo HpOpavyHCKO-M3BOIJbHBE
MeToie Koje he a ciyske 3a moBe3uBame HAHO- M MAKPO-CKaJle Y IHJbY MOZETHpama PeaTHuX
Y KOMIUIEKCHUX TU(Y3HOHHX Mpolieca

Benuku Opoj mMerona MexaHHMKEe KOHTHHyMa je Pa3BHjeH Yy LUJby IMOCTyHama ca
MOPO3HUM CHUCTEMHMa KOJI KOjHX C€ Y3UMajy y 003Up TepMOANHAMHUYKE KapaKTEPUCTUKE, aJll
ce umak (hu3MKa yTHIaja TOBPIIMHA OCTaBJba Mo cTpaHu. Hajuemhe xopumihena auckperHa
MeToZa MeXaHuKe KOHTHMHyyMma je Merton konaunux enemenara (MKE) koja o6e306ehyje
IPOPAaYyHCKY poOyCHOCT U (IEKCHOMIIHOCT Kajia je y NMHUTamky aHalu3a TPaHCHopTa y Ouio
KaKBOj apXWUTEKTypH ypehaja M ca BPEeMEHCKOM CKaJOM KoOja C€ BHILIE peoBa BEIUYHHE
pasiuKyje oJ] OHe Koja ce KOpHCTH y o0nactu MonekynapHe quHamuke (M/1). Pazne meme cy
YBEJCHE y MPONUIOCTH ca nuibeM na ce noBexy MJI m MKE merone, kao Ha mpumep
xuopunne meroqe (Rudd and Broughton 1998, Hou and Wu 1997, Broughton et al. 1999),
WK MeToze mpeMolnhaBama, Tako3Bane ,,0punuHr ckejia (bridging scale, Wagner and Liu
2003, Kojic et al. 2006, 2008a,0).

JemaH on HauMHA Ja ce W3BPIIU TMOBE3UBALE JECTE YBOhCHE XHjepapXHujCKOT MOela
KOju y ceOu caapXku yTHIQ) TOBIIMHA W KOHIICHTpalmMje Ha Tmpoiec audysuje y
HaHokaHanuMa. [lusb oBOr pasma je AeTa/bHO HCTpakuBame AuQy3uje y KOMIIO3UTHUM
IpOCTOpHMA, W TPUMEHa KOHCTUTYHCAHOT XHJE€pPapXHjCKOT MoOjela Ha HYMEPUYKO
MoJIeNpame TU(Qy3HOHOT MPOIeca Y CIOKEHUM OWOJIOIIKAM CpeIuHaMa ca KOMITO3UTHUM
enemMeHTUMa o0JIMKa BiIakaHa U cdepa.

N3narama y 0BOM pajy Cy CBpCcTaHa y JieceT noriasiba. Kao npBu Kopak y aHanusy, y
JPYyroM IOTJIaBJby he OMTH ONMMCaHU OCHOBHM IPOLIECH KOjU ce Y3 MoMoh nudysuje aemanajy
y npuponu. buhe onmucanm mpouecu nudysuje y Ouspkama, KHUBOTHE-AMa, a HA Kpajy H y
JbyJICKOM opraHu3My. Hekn o kiby4HHX Ipolneca 3a (yHKIMOHHUCAHhEe OCHOBHHUX JKHBOTHUX
mporeca Koj 4oBeka cy audys3Hja y MpoLecy Bapema XpaHe, CHa0/eBame KHUCEOHUKA J0
ounjy, Kao ¥ nudys3uja y Mpolecy TpaHCIOpTa JIEKOBa 0 OJAroBapajyhux nernoBa Telna.
3atum he Outn onmcan Mehyhenujcku mpocTop Kao jenaH BHI KOMIIO3UTHOT MeIUjyMa Kpo3
KOju ce oaBHWja audy3uja XpambUBUX cacTojaka U MOJIEKyJa no0 henwja, a 6uhe U omucaHu
OCHOBHHU THIIOBU BiakaHa y mehyhenujckom mpocropy. Ha kpajy oBor mornaBsba he Outu

ONMCaHEe OCHOBHE jeJHauyMHe M JAeuHUIMje Be3aHe 3a IOJMOBE KOJU CE€ KOpHUCTE 3a
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aHATTUTUYKY M HyMEpPUUYKY aHaiu3y Audy3uoHor mporeca a 6mhe mar m aedepeHuujanHu
obmuk jegHaumHe onpxkama Mace (Kojic et al. 2008a) koju he xacHmje Outh KopumiheH y

MpOLIECYy HYMEPUYKOT MOJIETUpamka JUdy3Hje MPUMEHOM METO/Ie KOHAUHUX eJleMeHaTa.

Y r1pehem mornaBmpy he Outm omumcan moctymak onpehuBama audysnoHOT
Koe(pHIMjeHTa y CHIIMKOHCKAM HaHOKaHAJIMMa MPUMEHOM MOJIEKyJIapHe AuHamuke. HapaBHo,
y modeTHOM jeny Tpeher moriaBiba he OWTH OmMMCaH OCHOBHU KOHIICTIT MOJICKYJIAapHE
IMHAMaKe ¥ TMOJMOBH Kao INTO cy: AepUHHCAmEe HMHTEpakiuje u3Mely Molekyna jeaHor
CJIO’KEHOT CHCTeMa, MHTErpalfja HyMepHUKUX jeJHauYnHa paBHOTEXE NMpuMeHoM Bepieosor
QITOPUTMA, W CTATUCTHYKAa MEXaHWKa. Y HACTaBKy IOTjaBjhba he OMUTH OMHCaH MOCTyMaK
CUMYyJIallFja IPUMEHOM TIPOTPAMCKOT TaKeTa 3a Mosiekyyapny auHamuky HAMJI (NAMD), a
Ha Kpajy moriaBjba he OWTH omHcaHa aHalu3a YTUIAja MOBPIIMHCKUX HHTEpaKIMja Ha
BpenHOCT Audy3noHOT Koe(uIMjeHTa y HaHOoKaHaimy. V3BpiieHa aHanmu3a je o0jaBjbeHa y
pany (Ziemys el al. 2010), anu je KOMIDICTaH MOCTYIIAK MOJACITUPAKHA CUCTEMA, CHMYJIAIH]E U
aHanu3e JOOMjeHUX pe3yJiTaTa TIIOHOBJBEH Y MCTPaKMBAYKO-PA3BOJHOM IICHTPY 34

OMOMH)KEH-CPUHT, 1 HAPABHO OIKCAH Y OBOM paiy.

OCHOBHM KOHIIENIT MOJICIHpama KOHTHHYyalluX CHCTEMa NPUMEHOM METOJIe
KOHAuHUX ejeMeHaTa he OMTH omMcaH y 4eTBPTOM IOIJIaBJby. Y IIPBOM JEly OBOT IIOIJIaBJba
Ouhe mnpuKa3aH OCHOBHHM KOHIIENT MEXaHMKe HenpekugHux cpeaumHa mnomto je MKE
JMCKpETHa METO/a, KOja CIIy>)KHM 3a OIUC KpPEeTama U PaBHOTE)KE KOHTHUHYAIHUX CHCTEMA.
3arum he OUTHM NpHKa3aHW OCHOBHU MPUHIMIM MeTosle KOHAYHMX e€JIeMEHara, OCHOBHE
jeIHauYMHE KOjUMa C€ OMKCYje pPABHOTEXKAa KOHAYHOT €JIEMEHTa, a W H30mapaMmeTapcka
dbopMynanyja caMo OCHOBHUX THIIOBAa KOHAYHUX elieMeHaTa Koju he OuTu kopuirheHu 3a
Mozene nudysuje MpHKazaHe y HapeAHUM moriaBjbuMa. [locne tora he OuTm omucaH
MOCTYTIaK MOJIETMparha 1MoJjba (PU3NUKUX BEIWYMHA MpUMEHOM ['enepkuH mporenype, Kao u
reHepanuzanyja ['enepkun nporeaype Ha nojbe nudysuje. Ha kpajy gerBpre riaBe he 6utu
ONMCaHO MojenHpame HaHoypehaja 3a mosupame nexoBa npumeHoM MKE merone, a Ouhe
npukazana u gaBa HJIC ypebhaja 3a no3upame JekoBa Koja Cy HacTaja y HalleMm
UCTPAKUBAYKOM LEHTPY.

VY nerom nornarsey he OMTH TIpeaCTaB/bEH XUjepapXxujcku mojen (Ziemys et al. 2011)
NOBE3MBamka BUILE CKajla y LWJbYy MOJENUpama TpaHcropTa Mace nomohy nudysuje y
HaHO(QIIYUJHUM CUCTEeMHMA. XHjepapXHjCcKH MOJeNl y3uMma y O03up yTHIa] MOBpPIIMHA Ha

mudy3noHH Tporiec, a AePHUHUCAH je TaKo INTO C€ pe3yiaTaTh JoOWjeHu npumeHoMm MJI
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cuMyJanyja npeko Qynkiuja ckanupama kopucre y MKE MeTonu mpuiankoM HHTErparnuje
KOHAYHOT eJieMeHTa. 3atuM he Outu mpukazanu rpadudku uHTepdejc cohTBEpU KOju Cy
Kopuithenn 3a moTpeOe WCIUTHBaWma yTHIAja TOBPIIMHA W BAIHMIALN]E XHjEePapXH]jCKOT
mozena. I[locnme Tora he OuTH MpHKazaH MPOUIMPEHHU XUjEPAPXHJCKU MOJET KOjU YKIbydyje
YTHLIA] aJCOpHIMje MOJeKyJa Ha 3HUJ0Be TI'paHUYHUX NOBpIIMHA, a Ouhe mnpuKa3aHu H
onrosapajyhu pesynratu Koju moka3syjy yTHIIA] aacopOrmje.

VY mecroMm nornarsey he OWTH MpHUKa3aHa TeHEpaln3alfja XujepapXujcKor Mojiesia Ha
mudys3ujy y KOMIO3UTHUM MeaujymuMma. [IpBo he Outu omucan XxujepapxXujcku MOAEN Ha
MHUKPOCTYKTYpPHOM HHBOY, Y OKBHUPY Maye pedepeHTHE 3ampeMuHe. Y HacTaBKy OBOT
noriarba he OuTH GopMysiMcaH ‘KOHTHHYYM MOJEN KOjU YKJbydyje pe3yirare Jo0ujeHe
KopuithemeM MUKPOCTPYKTYpPHOT Mojena 3a Aaudy3ujy Kpo3 pedepeHTHy 3ampeMuHy.
KoHTHHYYM MoOzen ce cacToju M3 KOHCTUTYTHBHUX Mapamerapa y Koje chajaajy TJaBHU
nnudy3uoHd Koe(UIMjeHT, KOju omucyje ciaobomny nudy3ujy y pacTBOpy; a Takohe u
EKBUBAJICHTHO pacTojame O] 3aMUIIJbEHE MOBPIIMHE, KA0 Mepa MOBPIIMHCKUX YTHIAja Y
OKBHpPY MHKpOCTpyKType. Takohe he OuTH yBeJeH MW HOB TIOCTYNIaK HyMEpHUKE
XOMOTeHHU3aNuje y 1uiby GopMyiaucama KOHTHHYYM Mozena. Ha kpajy mormasspa he Outh
NpUKa3aH HAuYMH KOHCTPYKIMjE MoJela CIoKeHe Au(y3uje Kpo3 KOMIIO3UTHU MEIUjyM KOjU
Ce CacToju U3 YHYTpAIIbUX CTPYKTypa MPOM3BOJEHOT OONMKA (HIIP. BIAKHACTE CTPYKTYpeE),
rie uHTepaknuja u3mely mMolexyna, MeaujyMa M YHYTPAIIkbHX MOBPIIMHA TEKHU Ja yCIIOpH
nudy3uoHu Tiporiec y ogHocy Ha GukoBy nmudysujy.

VY mocneameM NOTaBiby ce M3NaXy 3ak/bydHa pa3Marpama U 3anaxkama o mpodieMy
HYMEPHUYKOT MoOJeTHpama Au]y3uje y KOMIO3UTHUM MEAMjyMHMa J0 KOjUX C€ JOIILIO0
JeTaJbHOM aHAJIM30M y OBOM paiy, MOYEBIIHN O]l KOHCTUTYHCaka OCHOBHHX pejlaluja Koje Cy
no0ujeHe METO0M MOJICKYyJIapHE TWHAMUKE U UCTpakuBamba OUKoBor nudy3uoHOr mporeca
y HaHoMeMOpaHama, Ma CBe 10 KOHCTHTyHCama XHjepapXHjcKor Monaena Ha audys3ujy y
HaHOKaHAJIMMa ca yTHIIajeM MOBPIINHA, OTHOCHO I'eHepan3aliijy X1jepapXujcKor Mojelna Ha
mdy3ujy y CIOXEHUM OHOJOMIKMM CpeIHHaMa HCIYHEHUM DPa3IMYUTUM YHYTpPAIIBUM
MHUKPOCTPYKTypaMa Koje c€ cacToje u3 CPepHUX 1 BIAKHACTHX €JIeMEHaTa COJIU/IA.

Ha kpajy pana ce HaBou nucTa KopuitheHe aureparype o abereHoM pemy.
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2.

OcHoBu 1udysuje

Hudysnja je TpaHCOPT MaTepHje Mo yTUllajeM oaroBapajyhux rpaaujeHarta us 30He
BUILIC y 30HY HW)KE KOHLEeHTpauuje. OHa MpelcTaBiba KJIbYYHHU MPOIEC Y MHOTUM TEXHUYKAM
1 OMOJIOLIKKM MpoOJIeMUMa I/I€ Ce TPAHCIIOPT Mace OfBHja KPO3 KOMIIO3UTHE CPEIMHE.

VY oBom nornasiby he 6uTH onmcanu HeKu o1 AU(PY3UOHHUX TPOIIEca KOjH ce JeIIaBajy
y JKUBUM opranm3amMuMma. [IpBo he Outu onucanu audy3uoHH MPOIECH KOJH C€ JICIIaBajy y
npupoau. Heku ox mpumepa audysuje y npupoau koju he y HacTaBKy OUTHU MOMEHYTHU CY:
mudysuja y mporecy GoTocuHTe3e Ko Omsbaka, qudys3uja y Mpolecy Aucama KOJA YOBEKa,
WHCEKaTa W puba; kao u mocedaH cirydaj nudysuje BoJe KOju ce Ha3uBa ocMo3a. 3atuM he
OWTH ONMCAaHU HEKH O] MpuMepa AUy3UOHOT TpoIieca KOju ¢y KJbYUHHU 3a (DYHKIIMOHHCAHE
OCHOBHHX >KMBOTHHX TIpOLIECca KOJ YOBEKa, a Ty Claaajy: Iudysuja y mpolecy Bapema XpaHe,
cHa0leBamka KUCEOHHKA 10 OuYMjy Kao W audys3uja y IMpolecy TpaHCIOpTa JEKOBa 0
onrosapajyhux nemosa Terna.

[Tomro je Tema oBor pana nudysuja y KOMIIO3UTHAM CperHa o0auka mehyhenujckor
IpocTopa, y OBOM MOrJaBby he OMTH maTe OCHOBHE NeUHUIIMjE BE3aHE 33 pasyMeBambe
CTpyKType Mehyhenujckor mpocTopa U HAYMHA HA KOJH c€ 0JroBapajyhu Monekynu (XpambuBu
CacTOjIIH, KHCEOHUK, UT/A) TPAHCIIOPTY]Yy Kpo3 mehyhenujcku mpoctop, Kao ¥ HaYMH HA KOjU
TH MOJICKYJIH TIpoJia3e Kpo3 MeMOpaHy u ynaze y camy hemujy. Crora he 6utn nedunucanu
TUIIOBH TpaHCIopTa Kpo3 henujcky memOpaHy, u 6uhe onmucaHu TUIIOBU BlIaKaHa KOJU CY JI€0
Mmatpuiie Mmehyhenujckor mpoctopa. PazymeBame NpeTXOAHUX CTBapu je O BeoMa OUTHOT
3HaYaja 3a MPAaBHJIHO JNe(UHHCAKE YIa3HUX MapameTrapa KoJ HyMEpWYKOr Mojena Koju he
OIIOHAIIIATH OBAaKBE CHCTEME.

Ha kpajy oBor mornaBa he OuTH onucaHe OCHOBHE jeIHaYMHE U e(DUHUIM]E BE3aHE 3a
MI0JMOBE KOjH CE€ KOPHUCTE 3a aHAJTUTUYKY MU HyMEpUUKY aHau3y audysunonor mnporeca. [IpBo
he OuTH mMpUKa3aHO HEKOJIWKO PA3IUYHTHX OOJIMKA JePUHHUCAmA I0jMa KOHIICHTpAIU]e
KopuitheHUX y OBOM pany, 3aTuM he Outu omnucaH PUKOB 3aKOH Kao OCHOBHU 3aKOH
mudysnje, a Ha Kpajy u nedepeHuujanHu oOauK jeqHadmHe ozapkama Mace (Kojic et al.
2008a) xoju je 3aTUM KOpUIIhEeH y MOAenupamy AU(PY3HOHOT Mpolieca MPUMEHOM METOJE

KOHAaYHUX eyieMeHara (riasa 4).
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2.1 3navuaj nudys3uje y npupoau

Judysuja je jenan of KIbyYHHX Iporeca y OHOJNOMIKAM cHCTeMHMa. be3 me JKUBOT
opranuszama He 6u O6mo moryh. ¥ oBoMm neny he OuTH ;maT mpuka3 caMoO HEKHX OJ IpuMepa
nudysuje y npupom, pe cBera y OujbkaMa 1 )XKUBOTHE-aMa.

Hudysuja je Beoma OuTHaA 3a OMIBKE jep ce Y TOKY mporeca (POTOCHHTE3E YIpaBo
mdy3njoMm OMIbKaMa JompemMa yribeH-TUOKCHI a U3 BuX ocinobaha kuceonuk. bam y oBy
CBpXY OWMJbKE MMajy CIEIMjaTHO TpriiaroheHy moBpIIMHy 3a pa3MeHy racoBa. Ba3ayx ynasu
y CTOMY Tj. IOPY Ha TIOBPIIMHH U3 KOj€ CE 3aTUM YIJbeH-THOKCH JoNpeMa y OMIbKY (CIrKa
2.1.1a). U3 wucre Tauke ce y mpupomy audys3ujom ociobala KHUCEOHHK, INTO MPOIEC
(doTOCHHTE3e YMHU KPYIUjaTHUM 32 OICTaHaK )KMBOTa Ha 3eMJbH. ['acoBu ce mudy3ujom
kpehy kpo3 Tako3BaHe me3zoduiHe henmje koje ce Haymase yHyrtap mope. [lopa mma oOmmk
IIyTJbMHE, TIa j€ Ha Ta] HAYMH MoBehaHa MOBPIIMHA MPEKO KOje Ce BPIIM pa3MEHa a CaMHUM

TUM je moBehana u 6p3uHa 1uy3uoHOT mpoiieca.

Crpyjame KpBu Ctpyjame kpBu *

KyTkyna

ropiemn
enuaepmmuc

Ao
enuaepmmc

KyTMKyna
xnoponnactm

@
02 cToma @ 9 N
Q9

a)
Cimka 2.1.1 a) lllemarcku mpuka3 pa3MeHe racoBa Koja Ousbaka myteMm nudysuje; 6) PecnupaTopHu

CHCTEM KOJI YOBeKa — TU(y3noHa paMeHa racoBa n3Mel)y anBeosna u kanuiapa.

Cucapu uMajy Ipyraddju BHJ CICIUjaTHO TPUIArojeHWX TOBPIIMHA 32 Pa3MCHY
racoBa Koje TpeJCTaBibajy mocebaH opraH W HasumBajy ce miyha. Ilmyha ce cacroje u3
OTPOMHOT Opoja YHYTpAIIlbUX MEXypoBa HCIYHCHUX Ba3IyXOM KOjJU CE HA3WBajy ajBeoJie
(cmuka 2.1.16). Yenen pasnuke KOHIIGHTpalje KuceoHuka, numely muryha u atmocdepe, y
TOKY JIFiCara Ce y OpraHu3aM YHOCH CBEX Ba3AyX BEJHKE KOHIEHTpAIHje KHCEOHUKa. Bazmyx
3aTHM HCIYyHBaBa aJIBEOJy KOja je ca CBHX CTpaHa OKpYy)KeHa BEJIMKHWM OpojeM Kamwiapa. Ha
oBaj HauMH ce o00e30ehyje kparak myT 3a AUQY3Hjy KHCEOHHKAa Yy KPBOTOK, OJHOCHO
ociobahame yribeH-quokcnaa y okosnHy. IlyTem KpBU ce KHCEOHHK MPEHOCH 10 cBUX henuja

y Teiy, JIOK ce yIibeH-TUOKCU U3 OAroBapajyhux nenoBa Teia MmoTuckyje Haszaz y miyha. Cee
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OBO JOBOAM JIO T0jaBE€ BEJIMKUX TpajujeHaTa KOHLEHTpaluje Imro yOp3aBa Audy3noHH
nporiec.

WNHcekTn HeMajy KpBHHM CHUCTEM KOjU OM HOCHO PECIHUPATOPHE T'acOBE KPO3 HHUXOBO
Teno Beh ce pa3MeHa racoBa oJ[BHja IPEKO OTBOPA Ha MOBPIIMHY KOjU c€ Ha3MBa OJYIIaK HIH
crurma. MHcektn Behumx noMeH3uja KoOHTpakuujoM Muimha mnosehaBajy u  cMamyjy
3alpeMrHy CTOMaKa M Ha Taj HaYMH aKTHBHO 00aBJbajy Ipolec aucama. [lomTo je Ba3myx
nudy3rjoM TIPOIIa0 Kpo3 OAyIIaK OH yJIa3u y Tpaxejy Koja je HempoIlrycHa 3a nudysujy raca
u Bone. M3 Tpaxeje ce Bazmyx audy3wjoM NPEHOCH Y TPaxeoiy Koja MpOIyIITa BOAY M
Ba3IyX.

Pa3mena racosa ko puba ce onBHja npeko mkpra (ciauka 2.1.2a). Pube Ha ycra yHOCe
CBEXY KOJIMYMHY Bozie oOoraheHy KMCEOHHKOM, 3aTHM CTBapajy NMPHUTUCAK Y yCTHUMa yCJe[
KOT ce€ BOJIa IIPEHOCH Yy JKAPEIIO a OH/a M JI0 IIKpra, TAe Ce jaBjba IPaJjeHT KOHIIEHTpaIje
yclen J0oBeleHe KOMMYMHE KuceoHHka. llIkpre mocemyjy OorpoMHy MOBPIIMHY 3a pa3MeHY
racoBa jep ce cacToje U3 XUJbaJIe TAHKUX BJIAKaHA OJJHOCHO CEKYHIApHUX JIaMela.

Hudys3uja je takohe Beoma OWTHA 3a mpoBOheHE HEPBHUX HMITYyJIca. JOHH CYy
HAEJICKTPHCAHU MOJIEKYJH Ma Kao TakBU HE MoOry na IudyHryjy Kpo3 IIIa3MaTHYHY
MeMOpaHy henuja. OBO 3HauM Ja Cy UM NOTPEOHM MOCEOHM MOBPLIMHCKH MPOTEMHU HA
CMOJBAIlI0] CTPAaHU 3UjAa hemnuje, TaKO3BaHM TPAHCIOPTHU NMPOTEHHH, KOoju he omoryhuru

TuQy3ujy 10 yHYTpammkocT henrje (BUIIe JeTajba 0 OBOM MPOIIECY y OA€JbKY 2.3).

Boaa ynasu LLIKpXKHM YK KoHueHTpoeanul Pasbnaxexu CcaMo MoneKynu Boae
Ha ycTa i pacteop pacteop nponase Kpo3 MembpaHy
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Canka 2.1.2 a) Pazmena racoBa xox puda nudysujom, npeko jgamena mkpra; 0) llematckn npukas

nporeca 0cMo3e y pazdiaaxeHOM pacTBOPY MOJIEKYJIa TIIyKo3e.

Hudysuja Boze je crienyjanan ciaydaj Audysuje u Ipyradnje ce Ha3uBa ocMo3a (CIuKa
2.1.26). Ocmo3a ycTBapu mpeacTaBiba AUQPY3Hjy MOJICKyJia pacTBapada (0JTHOCHO BOJIE) Kpo3
MPOMYCTJ/BMBY MEMOpaHy Koja MPOMyIITa MOJICKYJIe pacTBapadya ajiu He MPOMYIITa MOJICKYJIe

pacTBOpeHe CyIcTaHle. Y NPUPOAM MOCTOjU BHILIE MPUMEpAa OCMO3€, Kao IITO je y3UMambe
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BOJIC U3 3eMJBHINITA O] CTpaHe OMsbaka WM yja3ak Boje y henujy, uta. Axo ce henuje Hanaze
y BOJICHOM pacTBOpY, Boaa (koja y henuju Bpmm GyHKIMjy pactBapava) he texuru ga mpolhe
Kpo3 henwjcky MeMOpaHy y HUJbY H3jeqHAUYCHa KOHIIEHTpaIHje ca o0e CTpaHe MeMmOpaHe.
Taxo, ako henujy cTaBUMO y XUIIOTOHUYAH PACTBOP (PacTBOP KOjH je Mambe KOHIEHTpAIUje y
onHocy Ha camy henujy) nohu he o ynacka Boae y henujy, omHOCHO 10 BeHOT OyOpema u
MpcKama. Y XUIEPTOHUYHOM PacTBOPY (KOHIICHTPOBAHHU]HU O] pacTBOpa y camoj henmuju) Boma
he u3nasutu u3 henuje na he ce henuja cmexxyparu. 360r Tora je BeOMa BaXKHO Jia C€ OJIp>KaBa
CTallaH OCMOTCKH TIPUTHCAK, OJHOCHO KOHCTAHTHA KOJHMYMHA BOJE y OpPraHU3MY, IITO CE
HaszuBa ocmoperyianuja. Kox cucapa ce ocmoperyianuja BpIIM Tpeko OyOpera, Koju

00e30ehyje ma Bumak Boje u3 kpBu npehe y mokpahy.

2.2 Iudysuja y JbyACKOM Teay

OCHOBHU >KMBOTHH TIPOIIECH Y JbYJICKOM TEJIy 3aBHCE M HE MOTY OMTH 3aMUIIJbEHU 0e3
npucyctBa 1uy3nonux Mexannzama. /{udysuja ce oaBuja y LeIoM JbYACKOM Telny U 0e3 e,
Ha mpumep, hemuje W TKMBa He OM MOTIHM Ja M0OHjy OCHOBHE >XHBOTHE CacCTOJKE 3a
MPEKUBJbABAHE, @ MHOTH JICKOBH HE OM MOTJIH J1a ce abcopOyjy y Teo.

[Ipouec Bapema XpaHe y CTOMAKy jé caMo TOYETHH KOPaK y HCIOPYLH MOTPEOHUX
cacrojaka >XMBUM henujama, KojuMma Tpeba eHepruja aa OM OJl XpamHBHUX CacTojaka
HampaBwie HoBe xwuBe henuje. HajBaxHMju cCHCTEM 3a HMCHOPYKY XpamHBHX CacTOjaka 0
TenecHUX henmja je nupkynaTopHu cucteM. Mako cacrojiu cturny go henmuje xojuma je To
NOTpeOHO, W Jajbe y KPBHUM CYAOBHMa IUPKYJAaTOHOT CHUCTEMa IIOCTOjH OAroBopajyha
KOJIMYMHA XpamUBEe Marepuje. Mamak XpamuBe Marepuje y henujama, Kao M pasiuka
KOJIMYMHE XpamuBe Marepuje m3Mmel)y KpBHOr cyna u hemuje, mpoy3pokyje TpaaujeHT
KoHIleHTpanuje u3Mely henuje m kpBHOr cyma. 300r Mame KOHIEGHTpaiuje y henuju,
XpamUBU CACTOJIIM C€ KPO3 31 KPBHOT Cy/1a TPAHCIIOPTY]jy 10 henuje.

CBakoM opraHy JbYACKOT Tella, Ma Tako M O4YhMa, je MOTpedaH KHCEOHUK na Ou
HOpMaJTHO (PYHKIIMOHHCAO U MPEKUBEO. Y OYMMa TOCTOjU MamaK KPBHHUX CYy/I0Ba 3a MPEHOC
KHCEOHHKA, KOjH ce Audy31joM TPaHCIIOpTYyje 10 henrja rope onmrcaHuM MPOIECOM, Ia CTora
O4M MOpajy HMMaTH [JOJaTHE W3BOpe CHaOJeBama KHUCEOHHMKA. 3eMJbMHA armocdepa
o0e30ehyje moTpebaH KHUCEOHHWK KOjU OKO KOH3yMHUpa MporecoMm udys3uje Kpo3 KOpHEY,
OJTHOCHO jaKH CIIOJFHH OMOTa4 KOjH IMOKpHBa OKO. Y o0iacTuMa r7ie je Ba3ayXx Beoma 3araleH,

HHBO KHCEOHHKA MOKE€ OUTH MamH, TaKO Ja TIOCTOJU OTIACHOCT O] OCYIITUBaka OUH]y.
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Opn 030MibHUX 000JbEHA TIA CBE JI0 OOMYHE TIaBOO0JBE JbYIHM LIMPOM CBETa KOPHUCTE
onroeapajyhe JiekoBe ka0 OCHOBHO CPEJICTBO Jia C€ YMamU OOJ WU H3jiede oarosapajyhe
OoJecT. 3a JIGKOBE KOJU CE€ OpPAJIHO YHOCE Kao MIITyJie, Mopa ce nmpoHahu myT 1a ek aohe mo
UpKyJaTopHOr cucteMa. Kania nuimyna mompe 10 cToMaka, ¥ ¢ 003UpoM Jia je OHa yTIIaBHOM
BPEMEHCKU pa3rpajjbuBa, OOMYHO je MPBU NPOIEC KOjU CE OJBHja pasrpajma Karcyle U
nudys3uja Jieka U3 Karcyse y skemynai. [locie tora ce ek U3 karcysie abcopOyje y omorad
Keldyla W J0J7a3W 10 KPBHOT NHPKYJIATOPHOT CHCTEMa, a CBE CE€ TO O/IBHja HPOLIECOM
mudysuje. 3a Heke JIeKoBe Karcysla He o0e30eljyje M0BOJbHO Iyr MpoLEC 03Upama
(o3upame Ha JyXke cTa3e) Tako Jla ce caB JIeK ajcopOyje W oJU1a3u y KPBHU CHCTEM BeoMa
Op30. Y oOBUM ciydYajeBUMa C€ Kao aJTepHaTHMBHAa MOTyhHOCT no3mWpama KOPHUCTH
TpaHCIEpMAJHM TPWJIENAaK KOjU j€ Hamla0 BEIWKY NPUMEHY TIOCIHeIBUX TOAMHA.
AnTepHaTuBHA MOTYhHOCT Cy M HAHOYHMIIOBU KOjU cajpike monekyine neka (Desai et al. 1997).
Onu Mory Hahu npuMeHy y Jiedely pa3HHUX MAJUTHUX 00oJiewa IIe je HajBaKHHU]E Y TOKY
Jyer BPEeMEHCKOT MeproJia KOHCTAaHTHO JONpeMaTH MOJIEKYJIe JIeKa 10 MyTHpaHuxX henmja
Koje Tpeba na Oyay yHHIITeHe. Jeqan oj] mpuMepa HAHOYHITOBA 33 KOjU j€ HaIpaBJbEeH MOJIEN

MIPUMEHOM METOJIe KOHaUHUX eneMeHata he 6utu npukasan y rinasu 4 (Fine et al. 2010).

2.3 udy3uja y OHOJOMIKOM CMHCIAY — MACMBHM M OJAKIIAHH

TPaHCHIOPT

AKO je mocMaTrpaMo ca CTpaHe OMOJIOIIKOT CTAaHOBHINTA, AU(Y3Hja j€ YCTBAPU TSKHbA
MoOJIeKyJla Jia ce MPOIINPE Y PACIONIOKUBH CI0001HU MpocTop. OBa TEHAEHIIM]a je pe3ynTaT
YHYTpallllkhe TOIUIOTHE €Hepruje Koja je mpoHaljeHa y CBUM MOJIEKYJIMMa Ha TeMIepaTypH
Mam0j OJ1 ariCOTyTHE HyJe. be3 nKakBHUX JAPYrHX CHOJbAIIbUX CHjla cyrncraHia he ce kperaru
W3 30HE BUIIE y 30HY HIKe KoHIeHTpanuje. C 003upoM aa je nmudysuja CIIOHTAHU MPOIEC
HUje oTpebaH HUKaKaB YJIO0XKEHH paj Ja Ou 10 oBora JOILIO.

IMacuBuu Tpancnopt. IlacuBHU TpaHcmopT je mporec audysuje oarorapajyhux
CYIICTaHIIM Kpo3 3ua MeMOpane. Kao mTo cMo mpeTXoAaHO HaBEeIH, OBO j€ CIIOHTaHM IPOIIEC
TOKOM KOjer ce yHyTpalllkba eHepruja henuje He moBehaBa. Martepuja he ce kperatu u3 30He
BUIIIE Y 30HY HIDKe KoHIeHTparuje. Ha ciammm 2.3.1a,0 je mieMarcku MpHKazaH MpoLec
nacuBHe audysuje. Mcnpeknaana nuHuja Ha ciouuud 2.3.1a mpejacraBiba MeMOpaHy 4uju je
3W]] TIPOITYCTIFUB 32 MOJICKYJIC WJIM jOHE KOjH Cy O3HaueHH Kao IpBeHe Tauke. MHunujanHo,
CBE I[pBEHE TayKe Cy yHyTap MeOpaHe ca ciauke 2.3.1a. Y TOKy BpeMeHa J101a3u 10 u3Jiacka

onpeheHor 6poja MoeKyia H3BaH MEMOpaHe IIITO j€ MOCIeauIa IPaIijeHTa KOHIICHTaIH]e.
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Cauxa 2.3.1 Tlpoumec mudysuje Kpo3 ACTUMHYHO MPOMYCTJbHBY MeMOpany: a) Jlenumudno
nporycTjbBa MeMOpaHa Koja OKpyXyje onroBapajyhe uectune y cydy ucmnymeHoMm Teunolnhy; 6) Cyn ca

JACIIMMUYHO ITPONTYCTJbMBOM M€M6paHOM HCIIYHCH MOJICKYJIMMA BOAC U I'TYKO3€.

[Iponiec mudysuje mpecraje kaga nohe m0 u3jeaHadera Opoja MOJEKylda yHyTap W W3BaH
MeMOpane. VMneHTnuaH mporec ce JernraBa Koja mpumepa ca cimke 2.3.10, roe memOpaHa
IpOIyIITa CaMO MOJEKyJIe TIyKo3e JOK MOJIEKYJH BOJE YBEK OCTajy Ha HCTOj CTpPaHU
MeMOpane. Maxko je mpouiec nudysuje crioHTaH, Op3uHa audysuje 3a pa3nuyuTe CyICTaHIEe je
yCIOBJbeHA mpomycT/buBoIIhy MemOpane. C 0063upom na je henmjcka MeMOpaHa CEIEKTHBHO
MPOMYCTJbHBA, PA3UUUTE Tpyne MoJieKyna he mmatu pasznmuure Opsune nudysuje. Tpebda
HaIlOMEHYTH J1a j€ BOJa jeJliHa CYIICTaHIIa Koja ce nudy3ujoM ci1000JHO TPaHCIIOPTYje KPO3
MeMOpaHy Ta je OYMIJIeHO Ja je BoJa OCHOBHa MarepHja 3a (hyHKIMOHHMCAHke OCHOBHHX
henmjckux mponeca. Heku monekyinu, mel)ytum, Mopajy OUTH MOTIIOMOTHYTH OAroBapajyhum
MeToaMa Ja OM OJIaKIIaHO MPOULTH Kpo3 henmjcky MmemMOpany.

Ounakmenn au@y3uoHUu TpaHcnopT. Onakmanu TUQY3HMOHH TPAHCIOPT j€ THUIL
nacuBHe nudysuje Koju omoryhaBa cyrncraHmama jia npohy Kpo3 MeMOpaHy y3 acUCTEHIU]Y
TpaHCIIOPTHUX TpoTenHa (ciuka 2.3.2). Hekn Moyekynu M joHHW, Kao LITO Cy TIIyKO3a WM
JOHM coAMjyMa U XJIOpUJAa, HUCY Y MoryhHocTH fa ipol)y Kpo3 nymuiu cinoj aunuia hemujcke
memOpane. Kopumhemem joHa MPOTEMHCKMX KaHajla M TPAHCIIOPTHUX IMPOTEHHA, KOjU CY
yrpahenu y henujcky MmeMOpaHy, oBe CyTCTaHIIE C€ TPAHCIIOPTY]y A0 YHYTpanImhocT henuje.

Jonu mportemHckor kaHana omoryhaBajy Jja MOJeMHU JOHH Mpoly Kpo3 MPOTEHMHCKU
kaHai. [IpoTenHCKM KaHaluM ce peryyuily ojJ cTpaHe henuje ma Cy WM OTBOPEHHM WIIH
3aTBOPEHH Y IWJbY KOHTpPOJIE yiacka cyrncraniu y hemujy. Ipyru Buj npeHoca Moliekyia J0
YHYTpaIIlbOCTH henuje je momohy TpoTeMHAa TNPEHOCHWKAa (TPaHCIOPTHH TPOTEHUHH).

TpaHcnopTHM NpOTEMHH ce Be3yjy 3a clenupuuHe MOJeKyse, Memajy OOIMK M OHJa
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JICTIOHY]y MOJIeKyJe Kpo3 MmeMmOpany. Ilocie u3BpIieHor npeHoca TpaHCIOPTHU MPOTEHHHU Ce

Bpahajy y cB0j modeTHu 0OJIHK.

(o] e © MeRyhenujcku npocTop o ©
- o - o
o e © * o o
MpoTenHckn g @ ° o o
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YuyTpawmocT henuje

Canka 2.3.2 3uz henujcke memOpane Koju paznsaja mehyhenujcku npocrop u ynytpammsocT henuje. Y
MehyhenujckoMm mpocTopy ce Hajlaze MOJICKYJIH OjroBapajyhe CyICTaHIle KOjH TEKe Ja IMyTeM MPOTCHHCKHX

KaHaa Wiy noMohy npoTernHa MpeHocHuKa yhy y yHyTpaimoct henuje.
2.4. Mehyheamjcku nmpocTop Ka0 KOMIIO3UTHH METUjyM

Mehyhenujcku mpocTop je TepMUH KOjU ce Hajuenihe KOpucTu y obsactu henujcke u
MoOJIEKyJIapHEe OHOJIOTHje Ja Ce KOJ BHIIEheIHjCcKHX OpraHu3amMa M TKHUBA OIHIIE MPOCTOP,
Hajuemthe ucnymeH TeyHolhy, Koju je u3BaH henujcke memoOpane. Melhyhenujcku npocrop
(cmuka 2.4.1) ce cacToju U3 MeTabOJIMTa, jOHA, Pa3HUX BPCTa MPOTEHHA KA0 W HEMTPOTEUHCKUX
cynctanmu (JIHK, PHK, nunumau, MUKpOOHOIOMIKH TPOU3BOIH, UT/...) KOj€é MOTY Ja YTUUYYy
Ha hemmjcky ynkuujy. Tako, Ha mpuMep, MOJ yTUIajeM OMOXEMHU]JCKHUX pelenTopa, KOju ce
Haslaze Ha henuju, 1oya3u 10 KpeTama XOPMOHa, (hakTopa pacTa M OCTAIUX CYTICTaHIU KPO3
Mmehyhenujcku mpoctop. Beoma gecTo ce nmpoTenHu Koju Uciymanajy mehyhenmjcku npoctop
3aapKaBajy u3BaH hemmje Be3yjyhu ce 3a oxaroBapajyhe ememenrte matpuie mehyhenujckor

IpoOCTOpAa.

Mehyhenujckn mpocTop je O BHTATHOT 3Hayaja 3a (HYHKIMOHHCAKE CBUX >KHBHX
hemnja. OH 00e30ehyje ocnmonar; henmjama mpeko Martpuile Mehyhemmjckor mpoctopa,
nocpenyje y mehyhennjckoj komyHukanuju u omoryhaBa TpaHCHIOPT XpambUBUX CacTOjaka U
Mmetabonuta a0 henuje (kao W ormaxHux marepuja on hemwmja). TeyHOCT Koja HCITyH-aBa
Mehyhenujcku TpocTop mocpesayje y UCIOpPylIr pacTBOPEHUX JieKoBa 10 henwja W TKuBa, a
jenan ox moryhux Oyayhux KOpHCTH je M YMbCHHIIA 1a MOJEKYIu MaTpuie mehyhenujckor

IIPOCTOpPa MOTY Jia CIIy’>K€ Kao PelienToOpH U CKIaauIITa (papMaKkoIOMIKUX CYyICTaHIM Koje he
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ce pa3BuTH y OyayhHOCTH, ma MOTry JONpPHUHETH Jieuelhy HEKHX, Y OBOM TPEHYTKY,

HEN3JIEUYNBUX OO0JIECTH.

Monekynu MpoTeornukaHcku
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Cauxa 2.4.1 Mehyhenujcku mpocTop HCIyHEH BEIHKUM OpojeM MeTadosiuTa, joHa, pasHUX BpPCTa
MPOTEHHA Ka0 W HENMPOTEHHCKUX CYICTaHIX. MOJIeKyJr oroBapajyhinx cyrncTaHmy mpeko MPOTEUHCKUX KaHaa
U MPOTCHHA MPEHOCHUKA, KOJU Ce Hala3e y MeMOpaHH, yiia3e y YHYTPAUIHOCT hielrje HCIykheH IUTOIIa3MOM U

MI/IKPO(I)I/IJ'IEIMCHTI/IM& IOUKJIIOCKCIICTA.
2.4.1 Marpuuna mehyhesaujckor npocropa

Marpuna mehyhenujckor npocropa (ELIM, no Ha3zuBy Ha enriieckoM - ExtraCelular
Matrix) je Banhenmjcku A€o0 TKHMBAa J>KMBHX OpraHmzama Koju o0e3belyje cTpyKTypHY
MOJPIIKY JKUBUM henmujama y nmjby 00aBJbarba MHOTHUX BaXHHX J>KUBOTHHX (DyHKIHja.
Marpunia mehyhenujckor mpoctopa je TpaauBHU J€0 BE3UBHOM TKHBAa KOJ KHBOTHEA H
yoBeka. EIIM wmarpuma ce cactoju W3 [1Ba jena: MelympocTopHa MaTpuia M OCHOBHA
MeMOpana. MehynpocTopHy Marpuily 4MHE TOJIMCAXapUAd U BIAKHACTH TPOTEUHH KOjU
CIIy’e Kao OTIOp MPUTUCIIUMA KOju ce jaBikajy y EIIM-y. OcHoBHa mMemOpaHa CITyH Kao
MECTO TJIe ce Y BUAY Hacjara Tajoxe U MUpY]jy enurenne henuje. Jexan oq mpumepa MaTpuie

Mehyhenujckor mpocTtopa je npukazan Ha ciunm 2.4.2 (Sell et al. 2010).

Yaora n 31a4aj. C 003upoM Ha HEHY Pa3HOBCHY CTPYKTypy M cactaB, ELIM uma
BeJMKH Opoj (PYyHKIHMja Kao IITO Cy: NMpYy’Kamke MOAPIIKE, pa3Bajambe JeJHOT TKUBA O] IPyror
u perynanmja mehyhenujcke komynukamuje. ELIM perynuie tuHaMH4YKO TOHAIamke henuja.
Kao momarak, oHa BpLIM H30J0Bame (DakTopa pacTa M CIyXKH Kao jelHAa BPCTa EHHXOBOT

cknaguiuta. @opmupame EI[M-a je o BUTaIHOr 3Hayaja 3a mpolece Kao MITo ¢y pacT henuja
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U 3amelbele paHa. PazymeBame cTpykType u cactaBa ElIM-a moxe momohu y cxBaramy
KOMIUICKCHE JUHAMUKE pa3Boja TyMOpa W MeTacTaza y OHOJIOTHjH pakKa, jep MeTacTta3a 4ecTo

yTude Ha pazapame EIIM-a momohy pa3nux BpcTa eH3uMa.

Canka 2.4.2 Matpuna mehyhenujckor npocropa no6ujena nmuyuar meronom (Sell et al. 2010) .

Kommnonente. Kommnonente EI[M-a Hactajy yHyTap henmja koje ra OKpyxkyjy, a
3atuM ux hemmja myum y wmebhyhemujcku mpocrop tae ce cmajajy ca Beh moctojehum
caapxkajem EIIM-a. EIIM ce cactoju u3 jeqHe 3aKolmuaHe MPEKe BIIAKHACTHUX MPOTEHHA U
oapeheHe rpymne nouucaxapuja.

TunoBu Biaakana. Hajehu nmeo ox ykymHor Opoja BiIakaHa y MaTpUIHU
Mmehyhenujckor mpocropa 4mHE KoillareH W enactuH. KojareH je HajpacrnpoCTpameHHjU
MPOTEUH Y JbYJCKOM Teny W 4uuHU oko 90% cacrtaBa mportenHa y koctuma. Komaren je
pacnpoctpamer y EIIM-y y 00nuKy BiakaHa u Jaje ocioHan cycennum hemujama. CynpoTHO
O]l KOJIaT€Ha, €JIACTHH J1aje €JIACTUYHOCT TKUBY, /103BOJbaBajyhm TKUBY /1a ce pacTerHe a
3aTUM BpaTH y CBOj MOYeTHHW (OpUTrHHAIHU 0OnMK). OBO je BeoMa KOPHUCHO y KPBHHUM
CyIOBHMa, ITyhrMa, KOXKHU U JIMTAMEHTUMA T'/Ie M HHA4Ye UMa BEJTMKUX KOJIMYMHA eJIACTHHA.

IIpumena y menunuuu. hemnje EI[M-a wn3a3uBajy pacT M HcLe/beHE TKHBA. Y
JbycKoM ¢erycy, Ha npumep, EIIM 3ajenHo ca marnyauM henujama yTuue Ha pacT JbYACKOT
TeJa, a CITy’KU M 3a 00HaBJbame (heTyca yKoiamko fohe no omrehema y yrpoou. Hayunumnm cy
JyTO BEpOBAJM Jla MaTpUIla IpecTaje aa (PyHKIMOHHIIIE TOC)Ie TMYHOT pa3Boja, ajld j& HITaK
yTBpheHO 1a OHa Cy)XM Kao ajar 3a pereHepanujy JbYACKOr TKUBa. Y 00IacTH Jieuerma
noBpeJa M HMHXemwepuHra TkuBa, EIIM cmyxu Ha aa HaumHa. [IpBO, OHa OpaHM MMYHHU
CHUCTeM OJf OMJI0O KOjHX BpCTa IOBpeaa, a APyro, OHA OJIaKIIaBa OKOJHUM henvjama aa

norpase olTeheHo TKUBO YMECTO CTBapama 0)KUJbKa.
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2.5 OcHoBHe jemHauuHe qU(y3uje

Judysuja, y HAydHOM CMHUCITY, MPECTaBha PACIPIINBAKGE MOJIEKYJa MPOU3BOJBHUM
KpeTameM U3 30HE BHIIIC Y 30HY HIKE KOHIeHTpanuje. Judysuja je mporec TpaHcmopTa Mace
y MCIIaBHHM KOja C€ CacToju M3 BHIIE cacrojaka. [lompazymeBahemMo ma ce TpaHCHOPT
cacTojaka oJBHja y MaTepujama Koje Cy y Te4HOM cTamy. [locToje aBa moceOHa cirydaja Koja
hemo y3etm y o003up a TOo cy: nudysuja pa3dIakeHHX CyNCTaHmu W jaudysuja y
KOHIICHTPHUCAHUM pacTBOpuMa. Y HAcTaBKy he OWMTH maTu pa3auduTH OOIUIM IeDUHHIIH]ES
KOHIICHTpallMje KOpPUIINEHW y OBOM pajay a 3aTUM he OWTH ONMCaHe OCHOBHE IOCTaBKE

@DuKOBOT 3aK0HA, KOjH je PyHIaMEeHTaIHU (OCHOBHH) 3aKOH TUdy3Hje.
2.5.1. [depuHuuuja KOHUEHTpauuje

KonnenTpanuja ce aeduHUIIE Ka0 KOJIMYMHA KOHCTUTYEHTa (CYICTAHIIE) MMOJCJhCHA
ca yKyITHOM 3alpeMHHOM MemiaBuHe. [10cToju 4 THITa MaTeMaTHYKOT ONHCa KOHIICHTPAIUje 1
TO: MaceHa KOHIICHTpaIfja, MOJIapHa KOHIICHTpaIlrja, OpojHa KOHIICHTpAaIlKja ¥ 3alpeMUHCKA
KOHIIEHTpauuja. TepMHH KOHIIEHTpaluja c€ MOXe NPUMEHUTH Ha OWiIo Koju oOJIMK
XEMHUJCKAX MEIIaBHHA, Al YTJIABHOM C€ KOPHCTH KOJ NepUHHCama yAela pacTBOPEHUX
CYIICTAaHII Y PacTBOpUMA.

Macena koHmeHTpammja. MaceHa KOHIEHTpanuja c,,, TyCTHHA CyICTaHUe °j’
3
P [kg/m ], U TYCTHHA MellaBuHe (YKyNHa T'yCTHHA) p cy AeduHucanu Ha cieachu HaumH

(cnuka 2.5.1):

Monekyn KoHCTUTyeHTa |

L p=tm (2.5.1)
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rae Cy: Am;, W Am, PECIEKTHBHO, €IIEMEHTAPHE Mace CYICTaHUE ] OJXHOCHO MEIIABHHE Y

OKBHpY €JIEMEHTapHE 3alpeMHHE MelIaBuHe AV . Penmammja koja cienu W3 NPETXOTHHX

neduHUIMja je:

P=2Pp DGy =] (2.5.2)
J J

Y nuiby omuca HapelHMX Ae(QUHULMjAa YBOAMMO TYCTHHY p, CYICTaHIE Koja 3ay3uMa

3anpeMUHy AV, y OKBHUDY e€JEMEHTapHE 3alpeMHHe MEIIaBUHE AV, a yclel Tora u

3aIPEMUHCKY KOHLEHTPALH]y ¢, ,

Am AV.  p;
=(const) _, c,/jzA—ijﬁ—;, Zi:c,,l.zl (2.5.3)

npu 4yemy TpeOa HAlOMEHYTH Ja je T'YCTHHA CYIICTaHLle HEKM KOHCTAaHTaH MaTepujaHU

napameTap, 10K j€ CyMa CBHX KOHLIEHTpaluja CyliCTaHIM c¢,, Yy HEKOM pacTBopy jeaHaka 1.

MoJsiapHa koHumeHTpaumja. MomapHa KOHIEHTpalja ¢; je neduHrcaHa Kao Opoj

(KonMuYMHA) KOHCTUTYEHTA 7; TI0/IeJbeHa Ca YKYITHOM 3alpeMHHOM pacTBopa V-

o= (2.5.4)

OCHOBHA je/IMHHIA 33 MOJIAPHY KOHIEHTpauujy je mol/m’. V HayuHoj mpumenn ce, MeljyTnm,
MHoro uenthe kopuctu jeaunuua mol/L. PactBop konnentpaunuje 1 mol/L ce Beoma uecto

o3HaudaBa ca "1 molar" (1 M).

Bpojna xonuenTpanuja. Y ¢Gusuim, aCTpOHOMHJU U XeMHjU OpojHa KOHIIEHTpaIlrja
ce KOpHUCTH Ja CE€ OMHWIIE BPEAHOCT KOHIIEHTpaluje u30pojuBuUx ofjekara (Kao IMTO Cy
YeCTHUIle, MOJICKYJH, UTA.) Y TPOJUMEH3MOHATHOM (HU3MUYKOM THpocTopy. Tepmun OpojHa
KOHIICHTpaIlKja ce KOPUCTH U Jla C€ OIMIIE jeJHA BeIMYMHA, HAPOUYMUTO Kaja ce MMa 3a IHJb
Ja ce yIopeaW ca IpYyruM KoHIeHTpamujama. M3BeneHe neduHuIMje KOje Takohe Hayiaze
MpUMEHy Cy: Opoj MoJIeKyJa MO jeIMHUIM MOBpIIHHE (MOBPUIMHCKA KOHIICHTpAIja) u 0poj
MOJIEKyJa TI0 JeAMHUIU Jy>XKUHE (JIMHMjcKa OpojHa KOHLEHTpaluja). bpojHa KoHIEHTpalmja

npecTaBiba Opoj oroBapajyhux KOHCTHTYEHATa Y jeIMHIYHO] 3allpEeMUHU:
n=— (2.5.5)

rae je N: ykyman Opoj oOjekata y IocMaTpaHoj 3ampeMuHu V. JeguHuna 3a OpojHY

KOHIICHTPALMjy je m °, amu je demhe kopuhena jeuHuIa: cm °.
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3anpeMuHCKAa KOHUEHTpanMja. 3anpeMUHCKa KOHLEHTpanuja (wim ¢pakiuja) je
nepuHHCaHa Kao 3ampeMHHAa KOHCTUTYEHTa V; TojeJbeHa ca 3allpeMUHOM CBHUX

KOHCTUTYyEHaTa y pacTtBopy V :

¢ =L (2.5.6)

JeqMHMIA 33 3aPEeMHHCKY KOHLCHTPAUHMjy je m’/m’. 3ampeMHHCKa KOHICHTpAIHja, Kao
TEPMUH, ce Hajuyemhe KOPUCTH y HACATHHM PACTBOPUMA y KOjUMa BaXKH Jia jeé CyMa CBHX

3alPeMUHCKUX KOHIICHTpALKja M0jeIMHUX KOHCTUTYEHATa jeIHAKA jeAUHULIH:

dVi= V;i@ =1 (2.5.7)

i=1

Beza u3mel)y nepunmnmja koHumeHTpamuje. 3a OWUJIO KOjy CYICTaHILy MOXEMO
HAIpaBUTH Be3y m3Mely Macene ¢ (mol/m’) u 6pojHe KOHUEHTaIHjE 71 (m™) npeko cieneher

u3pasa:
n=N c (2.5.8)

rie je Na ABorampos 6poj ~ 6.022x10” mol'. Taxohe MoxemMo ycrmocTaBuTH Besy u3Mely
macere p (kg/m’) u GpojHe KoHIEHTparuje n (m °) Ipeko Mo3HaTe IehUHHIM]e MOJIApHE
mace M (kg/mol), aroma unu mMosekyna, Ha cienaehu HauuH:

A
= j‘_ 259

OBne TpebOa HarjmacuTu Aa je ogHoc M/N, ycTBapu Maca jeAHOT aroMa MM MOJIEKyja y

jemunumama kg.
2.5.2 ®ukoB 3aK0H

Hemauku dusunonor Anond duk je 1855. ronqure npBu 00jaBHO HETOBE IMHUPOM CBETA
Mo3HAaTe 3aKOHE KOjU OMyCyjy Mpolec TpaHCIopTa Mace myTeMm Audysuje. PuUKoB paj je 6uo
MHCIIMPHUCAH TNPETXOTHUM eKCIepuMeHTHMa koje je obaBumo Tomac I'paxam, amu koje cy
uMmasie O6am oHe HelocTaTtke Koje je DUKOB 3akoH ycmeo jaa HagomecTH. DUKOB 3aKOH je
aHajioraH penamyjaMa Koje Cy y HCTO] €MOXH OTKPHUBEHE OJI CTpaHE JAPYTMX EMHHEHTHHX
HayuHuka: [lapcujeB 3akoH, OMoB 3akoH, PypujeoB 3ak0oH. PUKOBU €KCIEPUMEHTH (KOjH CY
usrpahenu Ha ocHOBY ['paxamoBHX) 0aBe ce MepemeM KOHIIEHTpalija 1 GIyKceBa COIH Koja

ce TpaHcmopTyje u3mel)y 1Ba pezepBoapa moBezaHa KaHAJIOM KOjH je UCIyHeH BojoM. Tpeba
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HarJIacuTH Ja ce 1neo GUKoB paj OJHOCHO Ha Tpollece AUQy3Hje y TCYHOCTHMA, IOIITO j& Y
TO BpeMe Baxwio TBpheme ma mudysuja y uyBpcTHM Tenuma Huje moryha. [lanac, ®ukos
3aKOH Hala3W MpUMEHY Yy pasymeBamy Ipoueca audysuje y TEeYHOCTHMa, racoBUMa U
yBpcTUM TeianMma. DUKOB 3aKOH je TPEHYTHO jeAHa OJf Haj3acTYIUbHHUJUX MaTEeMaTHYKHUX
dbopmynanuja 3a nepuHucame npoueca nudysuje. JenHaunHe 6azupane Ha OUKOBOM 3aKOHY
ce Hajuemhe KOpHCTE y MOJACIUPAKY TPAHCIOPHHX IpOIeca y XpamHWBHM MaTepHjaMma,
HEypOHHMa, OMOIOIMMEpPUMa, TOPO3HUM COJIUMA, UT/.

[Tpu ®ukoB 3aKOH YyCIOCTaB/ba Be3y H3Mel)y mpoToka Mace M KOHIEHTpaluje,
yBOohemeM TMpeTrnocTaBKe Ja ce€ MIPOTOK Mace OJIBUja M3 30HA BUIIE Yy 30HY HIXKE
KOHIIEHTpAIM]je, ¥ TO Ca BEJIMYMHOM KOja je IMOTOPIIMOHATHA TPaJINjeHTy KOHIIEHTpamnuje. Y

JETHOAMMEH3UOHATHO] (JOpMYyIaIiju HETOB OOJIHK je:
p% (2.5.10)
qm' == A b
/ ox
s . . . . 2 .

rae je: g,,- aupysnonu ¢ayke (uajueuthe nar y jeauHuum: mol/m’s), KOjU MpencTasiba
KOJIMYHMHY CyICTaHIe Koja he y jeanHuIm BpeMeHa rmpohu kpo3 oarosapajyhy nospmuny; D -
xoepurmjent mudysuje (m’°/s); c- KoHIeHTpanmja cyncranue (mol/m’); x-mpapan
npocTupama Mojekyina (mpasan augysuje). Koepunujent qudysuje D je mpomnopuuoHanian
KBQJIpUpaHoj Op3uWHU CyIcTaHIe koja ce kpehe myrem mmdysuje, U oBaj KoedHUIHjEHT
Hajuenthe 3aBHCH O] TeMIEpaType, KOHIIEHTpaIllMje, BUCKO3HOCTH, W BEIMYMHE MOJICKYJa.

Koz 6uOOIMKUX MoneKkyda kKoeduiujenT audysuje ce oduuno kpehe y omcery ox 107" mo

107"°m’ /s . Y tponumensuonansom npoctopy Pukos 3akoH uMa cienehu o6auK:
q=—-DVc (2.5.11)

rae je: V - rpadujeHt omepatop. AKO mocMaTpaMo caMoO CYINCTaHIy ‘j° Koja ce Hajla3H y

pactBopy (PMKOB 3aKOH 3a Ty CYIICTaHIly IJIaCH Jia MaceHu Qiykc o3HadeH ca q,,[kg/ m’s], je

BEKTOp Y HETaTHBHOM CMEpy NMPOCTOPHOT TpajMjeHTa KOHIeHTpauuje Vc,., U U3pakeH je

mj >

npeko ciegehe MaTeMaTuiKe pesamyje:

q, =-¢D Ve, 6e3 cabupama 1o j (2.5.12)
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AKO yMeCTO MaceHe KOPHCTUMO 3alPEMHMHCKY KOHUEHTpPALU]y c,, =(Am, /AV) DHUKOB 3aKOH

nMa cienehu oOnuk:

q, = —pﬁijV(cV]. /p) 0e3 cabupama 110 j (2.5.13)

VY cnyuajy 1a je ToTanHa ryCTHHa © KOHCTaHTHA, @UKOB 3aKOH TOCTaje:

q,, =—p;D;Vcy, 0e3 cabupama 110 j (2.5.14)

2.5.3 Iudepenunjaine jeqrHaunHe qudysuje

Hudepennujanue jenHaunHe audys3uje ce ocliamajy Ha jeqHaunHy OajlaHca mace
OJTHOCHO jeJJHaYMHE KOHTHHYWTETa YHYTap €JIEMEHTapHE 3ampeMHHe KOHTHHyma dV, 1o
JjeauHUIM BpeMeHa. bp3uHa npoMeHe Mace y eJIeMEHTapHOj 3allpEMUHHN MOXKE OUTH H3paKeHa
Kao:

dm

_dp
= dav (2.5.15)

r7le je p MaceHa IyCTHHa [kg/ mﬂ. [IpernocTaBuMO Ja Ha MOBpUIMHAMa MaTEpUjaTHOT

eJIEeMEHTa TOCTOje MaceHU (PIyKceBM Kao LITO je TO MpUKa3aHO Ha ciauuu 2.5.2a. YKynHa
Mace Koja Kpo3 MOBpPIIMHE €JIEMEHTapHE 3allpeMUHE MPOTEKHE y TOKY BpeMEeHa MOXKe OUTH

IpeACTaBJbeHa jeJHaYMHOM (roBehame Mace nMa MO3UTUBAH 3HAK):
0
_d9s = (qx + %dx - qudydz + [qy + %dy - qyjdxdz +
Y

dt 5
* (2.5.16)

(qz +%dz - qZdedy
oz

y3 MPETHOCTABKY J1a je (IIyKC MO3UTHUBAH YKOJIHMKO j€ y HCTOM CMepy Kao MpaBall HopMaJie Ha
noBpinHy. [IpomMeHa Mace y jeIMHUIIM BpeMeHa Y 3ampeMuHCKOM eineMeHTy dV ycnen
3aNpeMHUHCKOT U3B0pa g [kg/ m3S] uMa OOJIHK:

% = q"dxdydz (2.5.17)

VYKynHa npoMeHa Mace y JeAMHUIM BPEMEHa je JlaTa JeJHAaYuHOM:
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dQ _dQs  d9, (2.5.18)
dt dt dt
\
a)
P
4
q,+(2q,/ 0z)dz
7 A Z *
7/
X : l g
L 0’ dz
— -0 I P. qv
6) a, Lo d-__) a+@aopdy
/ 2 dx
qx+(aqX/8x)dx qz

Canka 2.5.2 JTudysuja a) domen (obnact) koHueHTpauuje (Teno []) ca rpaHUYHUM YCIIOBHMA Ha

HOBpIIMHAMa: S, - MOBpPILIMHA Ca 3aJaTOM KOHLEHTPALUjoM, S,,- MOBPLIMHA Ca 33JaTOM KOHLEHTpPAlHjoM
OKOJIMHE, S, - 3ajara NPOMEHe Mace y jeIMHMLM BpeMeHa Ha HoBpiunHu; 6) Enemenrapha marepujanna
3alpeMUHa Ca NPOTHLUABEM Mace KPO3 MOBPLIMHY U 3alPEMHHCKIM H3BOPOM ¢, [kg / m3s] . Cnuka npeyseta

u3 nuteparype Kojic et al. 2008a.

3amernoM (2.5.18) y (2.5.15), u kopumhemem jemnauuna (2.5.16) u (2.5.17) mobujamo

(mocne gemwemwa ca dV = dxdydz)

8
ap 9, My 04, v (2.5.19)
dt ox oy 0Oz

Ha ocHoBy jenmnaunne (2.5.19) jenqnaunna (2.5.15) 3a cyrcraHIly ‘j° KOHa9HO MOCTaje:

0

g’ +VT(pD Ve, )+qmj:(), or

6,0 %, 0 0 o acmj ve 0 , 6e3 cymupama 110 j, cymupame mo i=1,2,3  (2.5.20)
o Ox; PE axl Dmj

[TpeTxonHy jeaHaunHY OAp’Kamba Mace MHUIIEMO 3a CBAaKUM KOHCTUTYEHT y OKBHPY MEIIaBHHE.
VYkonuko je Opoj cactojaka M oHfa je Opoj jenHaunHa koje Tpeba pemutn M-1 3aro mro je

yYKyIHa CyMa KOHIIEHTpalldja y pacTBOpy jemHaka jenuHuny. OBe jeHaYMHE OATOBApPajy
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KOHIICHTPUCAHUM PAcCTBOPHMA, KOJ KOJUX NPOMEHA MaceHEe KOHIIEHTpaIlfje KOHCTUTYEHTa

AOBOJU OO IMMPOMECHE 3allpEMUHC YKYITHC MCIIABUHC.

VY cnywajy paszbnakeHUX pacTBOpa MMaMoO pacTBapad (HECTHUIIJBMBAa TEYHOCT) Kao
JOMHHATHA MEIUjyM Yy MaceHOM Yelly, Koju Takole 3ay3uma HajBehu 1eo 3alpemuHe, a
caMO Maju J1leo Mace (OJHOCHO 3allpeMHHE) 3ay3MMa KOHCTHUTYEHT. Y OBOM CIIy4ajy ce

NPETIOCTaBJba /1a je TYCTMHA MEIIAaBUHE p =const., NlA jelHAUMHA OJpxKama mace (2.5.20)

MocTaje:

ocy,;
—a—:f+VT (Djchj)+qmj /p;=0, wnm

%y, 2

ocy.
- a1 +§ D VJ +qmi /ﬁj :O,HeMacyMHpama o j, cymupame no i: i=1,2,3 (2.5.21)
L 1

7 ox;
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3.

Mogaeaupame 1udys3uje y HAHOIPOCTOPY NPUMEHOM

MOJIEKYJIApHE JUHAMHUKE

MonekynapHa JUHAMUKa je BeoMa MohaH amar 3a MOJENUpame BEIHKHX CHCTeMa
MOJICKYJIa M aToMma, ¥ ojapehuBame MHTEpaKIMja Koje Ce jaBjhajy Ha MOJICKYJIapHOM HHBOY.
[Ipumena MoneKylapHE TUHAMHKE 3ay3MMa 3HA4ajHO MECTO y OBOM paiy jep je ymparo
KopuithemeM oarosapajyhux cuMmysainyje MojieKylapHe TMHAMHUKE OIMCaH mpoliec audysuje
y BeOMa MalliM HaHOKAaHAJIMMa IUMEH3Hja CIWYHUX BEJIHMYMHH MOJIEKyJa. Y OBAaKBHUM,
TaKO3BaHMM, HAHOOTPAHWMYCHHUM MTPOCTOPHMA HACJIEKTPHCAHE TPAaHWUYHE TIOBPIIUHE TPUBJIAYC
MOJICKYJIe W Ha Taj HAUYWH y 3HATHO] MEpPH YyCIOpaBajy IU(Y3UOHM TPOILEC OMHCAH

KJ1acHYHUM PUKOBUM 3aKOHOM.

Y mpBoM Jiey oBoOr morjiaBjba Ouhe omucane ocHoBe MJI cumyianuja. buhe onmcan
npyru IbyTHOB 3aKOH Ka0 OCHOBHH 3aKOH MHTEPAKIIM]e KOJUM CE€ OMHUCYje KpeTame MOJIeKyJa
y okBupy M/l cumynanmje, a 3atum he Outn onmcan u Bepreor anropuram Kao jenaH BUj
MHTETpallMoHe meMe 3a oxpehuBame TpajekTopuja MoJieKya koju Mel)ycoOHo uHTeparyjy y
TOKy BpemeHa. [locine Tora he 6utu onmcan mojam moJsba cuiia 1 Ouhe Aat onmuc cBUX MOryhux
TUTIOBAa MHTEPAKIIM]j€ KOjU MOTY Ja ce jaBe u3Mmely nojequnaynux mosekyia. Ha kpajy mpsor
nena he OMTH NPUKa3aH KOHIENT CTATUCTHYKE MEXaHUKE KOJU j€ jJeIHOCTAaBHO HEOIXOJaH Ja

0u ce cTBOpMIIa KOMILIETHA ClIMKa o jeaHoj M1 cumynanuju.

Cumynanmje mpuKazaHe y OBOM TOTJIaBJby Cy onpal)eHe mpuMeHoM mporpama 3a M/
cumynanuje koju ce 3oBe HAMJI, Tako na he u OuTH nat mpuka3 OCHOBHUX KOpakKa KOju Cy
HEOIMXOJIHHU Aa Ou ce U3BpIIIIa KOMIUIETHA cuMyJaiyja. Omucany MOCTyNakK je OMIIT U MOXKe
OWTH MPUMEHEH U Ha OCTaje Mporpame KOju CIIyKe 3a MOJEIHpamke CUCTEMa MPUMEHOM

MOJIEKYJIapHE IUHAMUKE.

Ha kpajy mormaBspa he OuTH ommcaH mocTymak ojapehuBama (PyHKIM]ja CKalIHpama
o0jaBsbeH y pany (Ziemys el al. 2010), koju je 3aTUM MMOHOBJbEH Y UCTPAKUBAYKO-PA3BOJHOM
LEHTPY 3a OuonHxkewmepuHr y Kparyjesiy. Y oBoMm neny he OuTH npuka3zaHu pe3ysiTaTH KOjU

OIUCY]y YTHUIla] MOBPIIMHA Ha TU(Y3U]y Y HAHOTPAaHUYEHUM IPOCTOpUMa, a 3aTuM he OUTH 1
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ONUCaH TOCTyNnak neuHucama (YHKIHja CKaJupamba Ha OCHOBY J0OMjEHUX pe3yJTara.
OyHKIMje CKalupama ce 3aTUM KOpUcTe y HyMepuukoMm mojaeny npumeHomM MKE merone, a

OBaj mocTymnak he nerajbHMje OUTH OMUCAH Y TJIaBH 5.
3.1 OcHOBM MoOJIEKYyJIapHe JUHAMUKE

Moutekynapua quHamuka (M]1) je 0O6muk padyHapcKe CHMYJIalnje Y KOjoj ce KOpPHCTe
n00po To3HATH 3aKOHU (DU3UKE J1a cE OINHUIIe UHTEpaKiKja u3Mel)y atoma u MoJieKyJa Koja ce
noraha y Toky BpeMeHa. MOJEKYJICKH CHCTEMH C€ CacToje M3 BEIMKOr Opoja yecTuia ma
CTOra AaHAIUTUYKUM IyTeM HHje Moryhe Hahm MeXaHWYKO IMOHAIIame OBAKO CIIOKEHUX
cucrema. Kopumhemem Hymepnakux meroaa M/l mpeBasuiasu oBaj npodiem. MJI moxkemo
MocMaTpaTH Kao BUPTYAJTHU €KCIIEPUMEHT KOjU MMa 3a IUJb J1a MPUOIMKHO OIHIIE T0jaBe

KOje ce JielaBajy Ha MOJIEKYJICKO] CKallu.

Jomr y 19. Beky ayctpujcku HayuHuk Jlynsur bonmman je oGjacHHo na ce marepuja
cacToju Oj decTula kKoje ce kpehy y3 melycoOHy MHTEpakiujy, ajau Cy H IOCJIe Tora
MoCTOjajla MUIJbEHha TpeMa KOjUMa Cy MOJIEKYJIM CMaTpaHH HEMmoKpeTHuM. l[lpumena
MOJICKYyJIapHE JMHAMHKE JIOBENia je 0 pa3jalllibeHa, OJHOCHO ycCIesa je Ja MOKaxe Ja Cy

MOJIEKYJIH, Kao 1To cy nporennu u JIHK, nokpetHu cucremu.

MonekynapHa AWHAMHKa ja MYyJTHAMLOUIUIMHApHA Hayka. basupa ce Ha TpUMEHH
MaTeMaTHYKHX ajJropuTamMa u nHpopmarrone Teopuje. Hacrana je kpajem 50-ux u mo4eTkom
60-ux roauvHa MPOLUIOT Beka y OkBUpY Teopujcke ¢usuke (Alder and Wainwright 1959,
Rahman 1964), anu ce gaHac yriaaBHOM NpHMERYje y pagay ca OMOMOJIEKYIMMA U Y HayIH O
Matepujanuma. Jla 0m ce obaBwia MJl cumynamnuja HEONMXOAHO je AchuHUCATH (DYHKIH]jY
MOTEHITM]ajia, WK OMKC yCJoBa Mo Kojuma he ce jaButu melycoOHa MHTEpaKIfja YecThIa y

cUMyJIalUMju. Y XeMUju U GU3ULH 1101 OBUM MOJpa3syMeBaMo AedUHUCAEkE 10Jba CHJIA.

KommjyTtepcka cumynaiuja ciyku kao MocT (cimka 3.1.1) usmel)y MUKpPOCKOIICKHX
OY’KUHCKAX M BPEMEHCKHX CKalla, © MaKpPOCKOIICKOT cBera y Jyiabopatopuju (Allen 2004).
I[Tomohy MJI cumymammje ce o06e30elyje npensubhame melhycoOHe uHTEepakiuje usmehy
MOJICKYyJla, a 3aTUM C€ Ha OCHOBY IIOHAIllakha W IyTamka MOJICKYJia BpIIM mpeaBubame
MaKpOCKOIICKMX ocoOuHa. McroBpemeno, mpumeHoM MJI cumynanuja, MOXEMO OTKPHTH
HEKe JIeTaJbe KOjU HUCY MOTJIH OUTH YTBphEHH MaKpOCKOIICKAM cuMyianujama. Cumynanmje
MPEACTaBbajy MOCT M y APYroM cMuciy: u3Mehy teopuje u excriepumenara. OOaBibambeM

CI/IMy.]'IaI_II/Ije Haax UWACHTUYHUM MOJCIIOM IIPUMCHOM MI[ MOTY CC€ TECTUpATHU YCIIOCTAaBJbCHE
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Teopujcke penamuje. Takohe ce Moxe Tectupatd Mozen mopehemem ca moOUjeHUM

CKCIICPUMCHTAJIHUM PEC3yJITaTUMA.

®da3se
s Pesynratn
P / eKcrnepumeHTa
M g
ef]ymoneKyncKM R Komnnekchu ®nyna TecTUpate
noteHuujan T (peantm cuctem) mogena
CrpykTypa

v(r) a(r) [\/\ FpeMpaie Pesynrartu
e J, AN Mogena Cumynaumje

TecTUpake

Teopuja

r KomnnekcHu conyua
Teopujcka

(Moaen cumynaumje)
Mpeasuhama

C(t) OuHamuka

Cmmka 3.1.1 M/J] cumynanuja kao Moct u3Mely: a) MHKpPOCKOICKE M MAaKpOCKOICKE cKaie; 0)

TEOPHjCKUX M EKINEPUMEHTAIHUX pe3yJITaTa.
3.1.1. UuTepakumja nuzmel)y atoma

M/l cumynamyja onucyje TMOHamamke WHIMBUAYAITHHX aTroMma, OJHOCHO Tadaka y
MPOCTOPY oAroBapajyhe mace, KOju AeNyjy Ha CyCeHE aTOMe PadyyHCKH OJIpeheHUM T0JbeM
cuia. Y KOHTEKCTy MOJEKYJIapHOT MOJAETUpama, IMO0Jbe CHila MpeAcTaBiba GopMy
MaTeMaTUYKHX (YHKIIMja KOja c€ KOPUCTH J1a OM ce omucala MOTEeHIMjallHa eHepruja cucTemMa
MaTepHjaIHUX YecTuIa (aToMa WiIu Mojekyia). DyHKImje u CKyrnoBy apameTapa 1nojba Cuia
Cy U3BEJICHH Ha OCHOBY CKCIIEPHMEHTAIHOT paJa W HamnpeIHuX MpopadyHa KBaHTHE
MexaHuke. HUBO omuca Ha aTOMCKO] cKalla ce€ 3HaTHO Pa3NMKyje Of cllydaja 1o ciydaja. Y
3aBHCHOCTH O] CUCTEMa aToMa KOjH Cc€ MocMaTpa yCIOCTaBbEHE CY jeTHAYMHE 32 MIOTSHIIH]all
napa aroma, WJid MOTEHLUjaJl CHCTEMa BHUIIIE Tela, y HUJbY KOPEKTHOI onuca MelyaToOMCKuX
WHTEpaKIfja y3 MHUHUMAJIHE 3aXTeBe MpopauyyHa. Y3 momoh oBor M/JI mpucryna penammje
KBaHTHE MEXaHUKE Cy 3aMEH-CHE peranrjama KiacuuHe tbyTHoBe MexaHWKe y IHJbY TaqyHOT
npeasuhama myTama HHIUBUIyaTHOT atoma. J[pyru IbyTHOB 3aKOH je M3paskeH jeTHAaunHOM

F =ma, (3.1.1)
3a CBAaKH aTOM i y CIIO’)KEHOM CHCTEMY KOjH ce cacToju oA N aroma. Y MpeTXOAHOj jeAHAUYNHU

m, TIpeJCTaB/ba Macy aToMa, a, BEKTOp yOp3ama, a F. BekTop pe3yntyjyhux cuna koje aemyjy

Ha aToM i, a KOJU C€ jaBJba yclie] MHTEpaKIMje ca CyceAHUM atromuma. Pesynryjyha cuna ce

Takol)e MOXke U3pa3uTH Kao IpajiijeHT MOTEeHIUjaiHe eHepruje V cnenehoM jeHaunHOM:
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F=-VIV (3.1.2)
MJI cumynanmja ce ocTBapyje HyMEpPUIKOM MHTETPAILMjOM jeTHAUYMHA KPeTamba Y TOKY BeoMa
MAJIOT BpeMeHCKor kopaka (06udno 107 sec ommocro 1 fs). Pasna mpaBmia HHTErpalje ce
MOTY MPUMEHUTH y IWJbY M3padyyHaBama Op3MHA aToOMa y 3aBUCHOCTH OJI CHJIA KOje JIeyjy Ha
Iera M MojioXkaja y mpocropy. [IpunnyHo jeqHocTaBHa M MOMyJIapHA MHTETPAIlMOHA [IeMa je
Bepiieo anroputam koju je pa3suo (Swope 1982) u nat je y cienehem o6nuky:

k(64 AL =1 (1), (t)At—i—%ai (1) A

. (3.1.3)
v, (t+At)=v, (t)+5[al. (t)+a,(t+Ar) A

Ha ocHOBY mpeTxomHOr airoputMma ce oapelyjy MO3uIlMje aToMa Yy HapeIHOM BPEMEHCKOM

TPeHYTKy cumynanuje r(t+Af), kao u Op3uHe v (1+Af), a TO ce ocTBapyje KopulrhemeMm

MO3HATHX BPEIHOCTH Y TPEHYTKY ! U TPEHYTHE BPEIHOCTH yOp3ama aroMa. YOp3ame aroma
ce oxapehyje mpeko u3Bona noreHuujanHe ¢yukmuje (3.1.2) u HbyrtHoBor 3akona (3.1.1)

a(t+Af) = - VV[r(t + Af)]/m. Ha ocHOBY mpeTxomHHX BpemaHOCTH ozapehyje ce myrama,

OJIHOCHO BPEMEHCKH 3aBHCHA JIOKAI[{ja CBAKOT aToMa. Y KOHTEKCTY MOJIEKyJIapHe JUHAMUKE
npyru IbyTHOB 3aKOH MO>Ke OMTH OMKCAH Kao:

dv

m,.7;=ZF2(r;,rj)+ZZF3(r;,rj,rk)+... (3.1.4)
7k

IIPH YEMY je

dr,
[ 3.1.5
=V (3.1.5)

rZie je m_Maca aToma i, ¥ ¥ v_BEeKTOp I0J0Xkaja U BEKTOp Op3uHE atoma i, f Bpeme, a F2 " F3
1 1 1

cuna u3mely mapa atoma u cuia MelycoOHe MHTEepaklyje TpU Teja yClel CyCeHUX aToMa

KOjU OKPYXKY]y aTOM i.
3.1.2 Ilosbe cuiia

OcHoBHa (pyHKIIMOHAIHA (POpMa TOJba CUJIa CAIPKHU Yy ceOU NCTOBpeMEeHO o0yxBaheHe
JIeNIOBE KOju ce jaBJbajy u3Mmel)y BesaHux artoma (Hajuemrhe Mpeko KOBAJIEHTHUX Be3a) U

c10001HUX (HEKOBAJICHTHHUX) aTOMa. YKyIIHa eHepruja cucrema uma cieaehu oommk:

U

total —

Ubondend + U

nonbonded

(3.1.6)
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rne cy: U, .. e€Hepruja wuHTepakuuje usMehy xoBanentHux, a U

nonbonded eHeer.] a
unTepaknuje usMely cmoboanux aroma. EHepruja wuHTepakuuje wusMmel)ly Be3aHHX

(KOBaJIGHTHUX) aTOMa je TpecTaB/beHa ciueaehom penanujom:

Ubnnded = U

stretch

+ Uangle + Udihedral (3 : 1 7)

rae cy U, - NOTeHIM]jall 3aTe3ama Bese usmelhy nBa aroma, U,

angle ~ TIOTCHLIM]AII CaBHjarba
Bese, U, ., - NOTeHLUjal yBUjama (Top3uje). Enepruja unrepakuuje usmely ciobomHux

aToMa je mpejcTaBibeHa cineaehom penanujom:
Unonbonded = Uelectrostatic + Uvd w (3 . 1 . 8)

rie cy: U, oouaic - €1€KTpOcTaTHYKK oTtenujan u U, - Ban nep Bancos norennujan.
IMoTrennujaau c0001HUX aTOMA

[ToTenmujan mapa aTomMa j€ HajjeIHOCTABHUJM HA4YWH Jia C€ OIHWIIE HHTEPAKIH]a
m3mely nBa aroma. Mely Hajmo3HatujuM ¢opMynanyjaMa MOTEHIMjala mapa aToMa je
Jlenapn-IloncoB morenmmjan (Lennard-Jones 1925) 3a untepakumjy usmely crnoboanux
aTtoma (ciuka 3.1.2):

12 6

U =del| Z| -|Z (3.1.9)

T i

rze je € 1yOuHa eHepreTckor 3uja, 6 Ban-nep Bascos nomynpedHuk, a r pactojame usmely
i

rapa aromMa i v j.

4 | 1 1 1 T 1 1 T I 1 T T 1 T T I T T T I 1 T T T i

- ] .

B ! N

s i 7

B 1 — Lennard-Jones E

B \ —_ -6 ]

ok \ -4r .

. 1‘ —— 42 ]

o na \ — WCA E
e ]
of .
1 -

N ; ]

_2 C L L L L | L L L L | [T L L | L L L L I L L L L I L L L L ]

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3

r/’c

Canka 3.1.2 [lujarpam Jlenapn-IloncoBor morennmjana u3mel)y nmapa aroma 3ajelHO ca YTHIAjuMa

-12 -6 . .
nenoBa ¥~ m r . Takohe je mpukazan 1 WCA rnoMepeHH penyi3uBHY €0 TOTEHIIH]jala.
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VYKOJIUKO je IPUCYTHO €NEKTPOCTaTHUKO HACJIEKTPUCALE, Y M0Jbe cuila ce nonaaje u KynoHos

MOTEHIINja:

U¢€ (I’) _ Qin

= 3.1.10
47[807’[j ( )

rae cy: O, u (), HaeJeKTpuCama YeCTHUA, &, MNPOIYCT/HUBOCT CIOOOAHOr IPOCTOpa

(Bakyyma) a 7; pacTojame U3Mely HaelneKTPUCAHNX YECTULIA.

IloTeHumjaam Be3aHUX aToMa

q) 1234

Canka 3.1.3 I'eomeTpuja mpocTor MOJIEKYJICKOT JIaHIa Koja WiIycTpyje aeduuunmjy melhymonexyckor

pactojama 7, yria casujama G,;, U yria yujama @, .

Kao mro je Beh onucano jegHaurHoM (3.1.7) MOTEHIMjaa BE3aHUX aTOMa CE CacTOjUu U3 TPH
KOMIIOHEHTE: TOTEHIMjal 3aTe3ama Be3e u3Mel)y aBa aToma, MOTEHIMjall CaBHjama Be3e U

MOTEHIIH]jall yBUjama (ciuka 3.1.3), 1 oBe KOMITIOHEHTE cy naTe cienehum jenHaunHama:

Ustrech = z %,kf”’“’h (l/; _};‘O )2 (3111)
bonds i
Upete = 2, l-k;‘"g’e (6.-6, )2 (3.1.12)
angles i
k™ 1+cos(ng —y,)| n =0
U ginearar = z L [ , ( 5 )] (3.1.13)
dihedrals i 2 kl.dlhe (¢l — ]/l. ) n, = 0

IJie ce O3HaKa strech OJJHOCH Ha CBE KOBAJICHTHE BE3€ Yy CUCTeMY, angles cy yriioBu usmely
CBaka J/iBa Mapa KOBAJCHTHUX Be3a KOj€ UMajy 3ajeIHUYKH aToM, 10K dihedral onucyje yrao

yBUjama ¢ CpeAmer Iapa aToMa y CHUCTEMY KOjU C€ CacTOju O TPU PEIHO BE3aHE
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KOBaJICHTHE Be3e (yrao msmel)y Be paBHH, IIPBY paBaH uuHe atoMu 1,2,3; IOK Apyry paBaH

yuHe atomu 2,3,4).

3.1.3 CTtaTucTHYKa MEeXaHUKA

Y M/l cumynanygjama je Lujb J1a c€ MaKpOCKOIICKE 0COOMHE cucTema A00Hjy nomohy
CUMyJallija Ha HHUBOY MHKpockaie. Besa wu3Melly MHKpPOCKOICKHMX cHUMyJanuja u
MaKpOCKOIICKHX OCOOHMHA je YCIOCTaB/beHa MOMONY KOHIIENTa CTaTUCTHYKE MEXaHUKE Koja
00e30ehyje puroposHe MaTreMeTHUYKe H3pa3e KOjU YCIIOCTaBJbajy TauHe penanuje usmelhy
MaKpOCKOIICKHX 0COOMHA M AUCTPUOYIIHje U KpeTama aToMa M MOJIEKYJa y CUCTEMY KOju ce
cactoju o N tena. M/l cumynaiuje 06e36ehyjy morpeOHe mMeTone Aa ce pelie jeaHaunHe
KpeTama YeCTHIIa KOjMa C€ OMHICYje HCTOBPEMEHO M TEPMOJINHAMIKA U KHHETHKA CUCTEMA.

CratucTnyka MEXaHUKa MPEICTaBJba MAKPOCKOICKH CHCTEM Ca MOJEKYJICKE Tauke
rnequmrta (Goldstein 1980). Iusp cTaTMCTHUKE MEXaHHMKE j€ Ja Ha OCHOBY OCOOWHA
WHIMBUIYATHAX MOJIEKYJIa, KOJH CauyubaBajy CUCTEM, YCIOCTaBe pejauuje nomohy kojux he
Ja ce pasyMejy W MpeBHIe MaKpPOCKOIICKE IojaBe. Y IHJbY MOBE3MBaKka MHUKPOCKOIICKOT U
MaKpOCKOIICKOT CHCTEMa YBOJIE C€ BpPEMEHCKH HE3aBHCHE CTaTUCTHYKE YCPEICHE
BPEHOCTH KOj€ PEJIATHBHO TAYHO OMHKCY]Y jeJaH MUKPOCKOIICKHA CHCTEM.

TepMOIMHAMUYKO CTame JEJHOI cUcTeMa je Hajuemhe Oe(UHHCAHO CKYIOM O
HEKOJIMKO MapaMeTrapa Kao IITO Cy Ha mpuMep Temreparypa 7, nputucak P, u 0poj yectuua y
cucremy N. Ocrasne TepMOAMHAMUYKE 0COOWHE MOTY OWUTH M3BElICHE U3 jeTHAYMHA CTamha WIH
OCTaJIMX OCHOBHHMX TEPMOJMHAMHUYKUX jeAHAUYMHA. MEXaHHYKO OJHOCHO MHKPOCKOIICKO

CTalbe CHCTEMA je Ne(HHUCAHO MO3UIMJOM aToMa y HpPOCTOPY 7 W TPEHYTKOM f, U OBU

napameTpy ceé MOTY CMaTpaTH Kao KOOpAWHATE Y MYITHIMMEH3HOHAIHOM MPOCTOPY KOjU ce
Ha3uBa (a3Hu npoctop. 3a cucteM ox N dectnna (asHu mpocTop je AuMeHsuje ON.
[Tojenuuayna Tauka y (pasHoM mpocTopy, o3HaueHa ca G, omucyje crame cucrema. AHcamOI
je ckym Tadaka y (a3sHOM TIPOCTOPY KOjU 3aJI0BOJbaBa yCIIOBE OAroBapajyher
TEPMOJAMHAMHUYKOT cTama. MJ[ cumynanuja ¢popmupa HH3 Tadaka y ¢Ga3sHOM IPOCTOPY Kao
GbyHKIMjy BpeMeHa; OBE TauKe IMPHIaNajy HWCTOM aHcaMOlly M OJroBapajy pa3inuuTHM
KOOH(Urypauyjama CHUCTeMa y BPEMEHCKOM TpPEHYTKy. AHcamOn je CKym cBuUX Moryhux
crcTeMa KOjU MMajy pas3iMuuTa MUKPOCKOIICKA CTamba ald MMajy UICHTHYHO MaKPOCKOIICKO
WIN TePMOJMHAMHUUKO cTame. [locToju Hekonmko TumoBa aHcaMmOlila ca KapakTepHCTHKaMa

Koje Tpeba J1a onoHaiajy Gu3ndke Iporece Koju ce MOJIeIUpajy:
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e MuxkpokaHoHnukH ancam6s HBE (NVE): TepmoarHaMUUKe KapaKTEpPUCTHKE cHCTEMa
Cy KOHCTaHTaH Opoj aroma /N, KOHCTaHTHA 3alpeMuHa V, 1 KOHCTaHTHa eHepruja E.
OBakaB aHcaM0J1 0JIroBapa M30J0BaHUM CUCTEMHUMA.

o Kanonnuku ancam6n HBT (NVT): OBo je CKyIl CBUX CHUCTEMa YHje TEPMOIMHAMHYKO
cTame AeuHuIIe KOHCTaHTaH Opoj aToma N, KOHCTaHTHA 3allpeMuHa V' 1 KOHCTaHTHa
temneparypa 7.

e Urobapcko-m3orepmuun ancam6n HIIT (NPT): KapakrepucTuke OBOT aHcambiia cy
KOHCTaHTaH 0poj aTroMa N, KOHCTaHTaH NMPUTHCAK P, 1 KOHCTaHTHA TeMIiepatypa 7.

e Benuku kaHonndku ancamosn mBT (mV'T): TepmoaMHAMHYKO CTamke OBOT aHcamoOJIa je
OMMCAaHO KOHCTAaHTHUM XEMHJCKUM MOTEHLU]JaJIOM /7, KOHCTAHTHOM 3alpeMUuHOM V U

KOHCTaHTHOM TeMIlepatypom 7.

3.2. M cumynamuja mpuMeHoM mnporpamckor naxkera HAM/{

(NAMD)

VY oBoM oziesbKy he OUTH omMcaH OMIITH NOCTYMNaK jefHe yoouuajene M/l cumynanuje
npuMeHoM nporpamckor nmaketa HAM/I, a 6uhe u gat kpatak onuc ynazHux ¢ajinoBa Koju ce
KOPHUCTE y CUMYJIAIH]H.

HAMJ] je OecruiataH MpOrpaMCKH ITAKET 3a MOJICIIHPAE METOJOM MOJICKYJIapHe
JAMHAMUKe, HanucaH kopuitheweM Charm++ mapanenaeHor MporpaMcKor MOJIENa, Y TaHAIIbEe
BpeMe IO03HAT IO e(PHUKACHOCTH paJa Ha NapajellHO IIOBE3aHUM IPOIECOpHMa H TI0
MOTYRHOCTH pajia ca OTPOMHUM CHUCTeMHMa (KOjH C€ CacTOju M3 HEKOJIMKO MIJIMOHA aTOMA).
[Tpeu myT je yBenen 1995. roqune (Nelson et al. 1995) kao mapanenHu Ko 3a MOJICKYJIapHY
JTUHAMUKY KOjH TIOBE3MBamkHEM ca MHTep(dejcoM 3a BU3yanuzaiujy, koju ce 3o8e BM/[ (VMD),
oMoryhaBa npHKa3 HHTEPaKTUBHUX CUMYJaluja.

[TocToju Hexonmuko (aza y TUMUYHOM HMKIycy jenHe M/l cumynanuje mpumenom HAMJ]
MIPOTPAMCKOT MaKeTa:

e [IpumpemMame yina3HHUX MMOJaTaKa

e MuHuMU3alIM]ja EHEPTH]E

e ExBunubpanuja

o [Iponykuuja M/l cumynanuje HBT (NVT) ancambna.
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IIpunpemame yJgasHMX MoJaTaka. 3a CBaKy OJ CHMYyJalHja ce CIpeMajy MoceOHu
yIJIa3HU TEKCTyallHU (ajiaoBH KOjU ce 3aTHM mpocielyjy nporpamckom nakery HAM/I, koju
peraBa CHCTEM jeHAYMHA M PE3yJiTaTe M3BO3HM Yy OAroBapajyhu usnazHu ¢ajia. Y ynasHe
dajnoBe cmanmajy: ¢ajn ca TomonorujoM Mozena (ca ekcreHzujom *.psf), dajn ca
koopaunHaTtama (*.pdb ), u dajn koju caapku mojxaTke o nosby cuna (*.inp). dajn rononoruje

uMa caeaehy cTpykrypy:

2476 INATOM
(@ (b) (c) (@) (e) () (9) (h) (i)
1 VAL41 VAL CAY CT3 -0.270000  12.0110 0
2 VAL41 VAL HY1 HA  0.090000 1.0080 0

VY (ajmy Tomosioruje ce Halaze mojany O YKyImHOM Opojy aroma, peaHoM Opojy aroma (a),
cerMeHTy kome npurana (b), pesumyanaom O6pojy (c), Ha3uBy octatka (d), Ha3uBy aToma (e),
tuny atoma (f), BpeaHocTu HeanekTpucama (g), Macu (h) u unauKaTopy orpaHuuema (i). Ha
OCHOBY Ha3MBa M O3HAKE OCTaTKa MOXE CE 3aK/bYYUTH KOjU he aTOMHM YUHHWTHU HEKY OJ] TpyIia
(MeTun Tpyma, XHIAPOKCHIIHA TpyMa, UT/...). Paji Tonmosoruje Takohe caapxu uHPopMaIuje
(y Bugy HU3a pemHux OpojeBa aToma) Koje neuHUITY KOBaJCHTHE Be3e, YraoHe Be3e,

TOP3UOHE BE3€ U HCIIPABUIITHE TOP3UOHE BC3C.

KoBaneHTHe Be3e (gevHncaHe napom peaHux 6pojeBa aToma)
2475 INBOND: bonds # number of bonds
1 2 1 3 1 4 5 1

YraoHe Be3e (gedvHMCaHe HU30M O Tpu pefHa bpoja atoma)
933 INTHETA: bond angles # number of bond angles
1 5 6 1 5 7 2 1 4

Top3anoHe Bese (aeduHMcaHe HU30M Of YeTUPU peaHa Bpoja atoma)
183 INPHI: dihedrals # number of dihedral angles
1 5 7 8 1 5 7 9

HenpasunHe Top3noHe Be3e (aedmHMcaHe HA30M Of YeTUpy peaHa Bpoja aToma)
12 INIMPHI: impropers # number of improper torsions
5 1 7 6 7 5 9 8
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Koopaunate aroma mozena y mo4etHoj KoH(urypauuju ce Hanasze y ynazHom *.pdb dajmy

Koju uma ciefehy crpykrypy:

@ () () (d) (e) ) (@  (h)
ATOM 1 CAYVAL 1 -3.881 -1.044 -2.178 0.00 0.00 VAL4
ATOM 2 HY1 VAL 1 -3.778 -1.657 -1.394 0.00 0.00 VAL4
ATOM 3 HY2 VAL 1 -3.019 -0.986 -2.681 0.00 0.00  VAL4.

VY ynazHoMm ¢ajiny Koju je ca ekcteHsujom *.pdb ce Hamaze cienehm momanu: pemHu Opoj
aToma (a), Ha3uB aToma (b), Ha3uB ocraTka (c¢), pennu Opoj ocratka (d), KoopauHaATE aTOMa
xyz (e), yneo aroma (f), paxtop temneparype (g) 1 HazuB cermenta (h). Ilocienmwu ynazau
dajn je ca ekcteH3ujoM (*.inp) U y leMy ce Haja3e cBU HeonxoaHu napamerpu 3a CHARMM
moJbe cuia kKoje ce kopuctu y MJ[ cumynamuju. OBo ykJbydyje HapaMeTpe 3a yrao Bese,
Ty’)KMHY B€3€, yrao Top3uje kKao u BpenHoctu Jlenapa-IloHcoBor moTeHnuja U MoTEHIM]jaIa
HeNpaBWIHE Top3noHe Bese. Y MJ] cumynauuju mpukazaHoj y OBOM paay cy KopuiiheHu
cnenehu ¢ajnoBu koju cagpke mapamerpe 3a oarosapajyha mosba cuia: par all22 prot.inp,
si02_Schulten.inp u par_all22 sugar.inp).

Munumuszauuja edepruje. [IpBu mpaBu Kopak y mpunpeMamy npoaykije MJI
cUMyJalyja je MUHMMM3anuje enepruje. Cepxa oBe (asze HUje Aa npoHale mpasu riio0anHu
MUHHMYM eHepruje Beh na mpuiiaroam CTpyKTypy oAroBapajyhem mosby cuia, Aa W3BpIIN
MIPAaBWIIHY PACIOZeNTy MOJIEKYJIa pacTBopa u Aa ociabu moryhe melhycoOHe cykobe m3mehy
aToMa YKOJHMKO j€ TPWIMKOM CIIy4ajHOT TeHepucama yihasHor *.psf ¢ajma momwio 1o
npekianama atoma. M3iasHe ¢ajiioBe mpolieca MHHUMH3AIM]E KOPHUCTUMO Kao YyIla3He
¢ajnoBe 3a mpouec exBuwiMOpauuje. M3na3uu (ajnmoBu MUHUMHU3AIMjE Cy Ca E€KCTEH3UjOM
*.coor, *xsc m .vel. y kojuma Cy ymucaHu TOJald O KOOPUIAMHATAMA, MPONIHPEHOM
KOOPJMHATHOM CHCTEMY M Op3uHaMa Ha Kpajy mpolieca MUHUMHU3AIH]e.

ExBuimopanmja. ®asza exkBuwiuOpanuje ce BpIIM ca LUJBEM Ja CE YPaBHOTEKE
KUHETHYKa M MOTEHIMjajlHa €Hepruja CUCTEeMa, Tj. Jla C€ MPAaBWJIHO paclopeqy KMHETHUYKa
eHepruja Koja ce jaBWwia Yyclie[ 3arpeBama cucrema. J[pyrum peumma, HOBOHAcCTasa
KUHETHYKa €Hepruja Mopa OWTH MPETBOpPEHa y moTeHuujanHy. M3nasHu QajmoBu mporeca
eKBIIIHOpaIMje Cy caja yila3HU 3a ofpehuBame MOYETHOT CTamka MOJIeIa Mpe MPOIyKIIH]e.

Mpoaykumja. OBa ¢daza nmukiayca MJ] cumynanuje ciyxu Ja ce M3BpXKU CHUMAambe
IMMaHUYKUX ¥ CTPYKTYPHUX KapaKTEPUCTUKE JIy’K HEKOT BpeMeHCKor nepuoa. Kao nznasuu

nmojaTak ce JJo0Wja IMyTama CBAaKOT II0jeIMHAYHOT aTOMa y TOKY BpEMEHEHa Tpajarmba
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cumynanyje. Iloganm o myTamama aToMa U MOJIEKYJIa ce 3aTUM ynucyjy y jenan *.ded daji.
Jletasbu 0 CBMM OCTaJIUM ommnujama Koje ce Hanaze y HAMJI ¢ajnoBuma mory ce nponahu y

ymyTcTBUMa Ha cajty www.ks.uiuc.edu/Training/Tutorials; y wuMa ce Mory mnpoHahu u

JeTaJbHU OIMCU CTPYKType M HaMEHE CBHX [0 caja HaBeleHux ¢ajnoBa momyT psf, pdb,
parameter, topology u cBUX ocTamuxX OMTHUX 32 paj cumynanuja. Pesynratu M/ cumynanuyje,
KOjUu Cy cMmemTeHu y oaroBapajyhm *.ded ¢ajm ce 3aruM yumTaBajy y MpOTrpamMCcKH TaKeT

BM/I, y xome ce BpiM BU3yanu3aliija i aHajau3a pe3yirara.

3.3 V¥Yrunaj mnoBpmuHAa Ha mnpouec audysmje riaykose |y

HaAaHOKaAHaAJIUMa

3.3.1 Onuc npodsaema qudys3uje y HAHO-OrPaHUYEHUM MPOCTOPUMA

[IpBM CHUIWMKOHCKM HAHOKAHAJIM, WHTETPHCAHM Yy YWUIOBMMA M MeMmOpaHama cy
HanpaBibeHH mpe Bume onx aecer roxuHa (Keller and Ferrari 1994, Desai et al. 1999).
CUIMKOHCKM HaHOKAaHAIM Cy OMOTYNMJIM HOBE HauWHE KOHTPOJHMCAHOT JI03Mpama JIEKOBA
KOJH C€ HCKJbYYMBO OCJamajy Ha TPaHCHOPT (iyuaa y HAHOOTPAHHUYECHHM IIPOCTOpPHMA
(Desai et al. 1999, Sinha et al. 2004). KapakrepucTuuHa Ty>KUHa HAHOTPAaHWUYEHUX IPOCTOpA
ce kpehe y oncery ox 100 nm nma g0 HekoiauKo HaHomeTapa. Ha ctpykrypy ¢ayuna y 30Hu
IpPaHUYHUX MOBPIIMHA YTUYY MCTOBPEMEHO M I'€OMETPUjCKE U EIEKTPUYHE KapaKTEPHCTUKE
(Zhu and Granick 2001, Huisman et al. 1997). Ykonuko je BUCHHAa HaHOKaHaJIa CIUYHUX
nuMmeH3uja kao u J[lebujeBa OyKMHaA pacTBOpa €JEKTPOJIMTA, ENEKTPUYHU AYIUIA ClIOj
(emrnecku EDL - electrical double layer) moke 3ay3umaru 3HATaH €0 3ampeMUHE
HAaHOOTPAaHWYEHOT (Quynga. Y clydajy NPOCTUX CHMETPUYHHX MOHOBAICHTHHX COJIH,
JleGujeBa yXKHHA W3HOCH MPUOIMKHO 0ko 10 nm 3a koHmeHTparuje ox 10° M oxgHocHo 1
nm 3a KoHueHTpaurjy ox 10" M, a y ciydajy BeoMa Manx KOHIEHTpALHja MOXKE H3HOCHTH 1
10 100 nm. EDL cnoj je mocienuiia HaeleKTpucama Ha MOBPIIMHM coiuna. Ha ocHOBY
pe3yiTara CUMyJanuje MOXKE C€ 3aKJbyUUTH J1a YaK U EJIEKTPUYHO HEYTpajiHe TOBPIIUHE
yTHUYYy Ha JAUCTPUOYIHjY jOHA M €JEKTPO-OCMOTHYHA CTpyjama y HaHokaHamy (Huang et al
2007). Crora, cnoj (uyuaa koju je y JOIUPY Ca TPAHWUYHOM IOBPIIMHOM MOXKE 3ay3UMaTH
3HayajaH /Ie0 HAaHOKaHaJja Ma 4aK ¥ 3ay3UMaTH Leldy HKEroBy 3alpeMUHy.

VYpehaju koju caapke HaHOKAaHAlNE CE€ YIJIABHOM 3aCHHMBA)y Ha KOHBEKTHBHOM

(axTBHOM) W nU(y3UOHOM (TTACHBHOM) TpaHCHOpTy. KOHBEKTHMBHM TpPaHCIOPT CE jaBJba
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yCliel TpaaujeHTa MeXaHUUKuX Ui enektpuuHux cwia (Garcia et al. 2005). Mehytum, Ha
HHBOY HaHOCKane, PejHONIcoB 6poj je Beoma Mamu (turmuso < 10%) ma je crpyjame
JaMUHApHO, ITO 3HA4HM J1a BUCKO3HE CHJIE IOMUHHPAjy Y OJHOCY Ha nHepuuoHaiHe. [lexieon
6poj je y omcery ox 10 10 1 3a mudysuonn koedurmjent ox 10~ cm2/s, mro ykasyje aa je
MoJieKyJapHa udy3uja WId JOMHUHAHTHA WIM jelHAKO BaKHA Kao cTpyjame (iayuaa
(Karniadakis et al. 2005), ma ce Moke 3aKJbyUUTH Ja je MOJeKyyapHa audy3uja oj BEIHKe
BOXHOCTH MPU TPAHCIOPTY HA HHUBOY HaHOCKajie. MHora HMCTpakuBama NpuMeHoM MJ|
METOJIe Cy MoKa3aja Ja je Au(py3uOHN KOe(UIMjEHT Y HaHOKAaHAJIMMa HCTOBPEMEHO Pa3IMIHT
o udy3noHOr KoedulMjeHTa cinoboaHe audys3uje U aHU30TPOIAH, IITO 3HAYM Ja Cy
KOMIIOHEHTe AU(y3HOHOT KOePHIMjeHTa pPa3IMYUTE Yy TAHTCHIHMjaTHOM H HOPMATHOM
mpaBity (Aggarwal et al. 2007, Brodka and Zerda 1991, Ziemys et al. 2009). Pesynratu
BEJIMKOT Opoja EKEMepUMEHTAHUX MCTPaXHMBamba Cy WIM HaBelIM Ha 3aKJbydak WU
MOTBPIWIN Ja je Audy3uja y TpaHUYHUM 30HaMa HaHOKaHala Takole anuzotpornHa (Hosoda
et al. 1998, Topgaard and Soderman 2001, Holmqvist et al. 2006). ExcriepumenTH pacumnama
(mucrmiep3uje) eneKkTpoHa, 00aBJHEHU Ca OTPAHHMUYCHUM PACTBOPOM TIYKO3€ Y CHIMKOHCKHM
reJoBMMa Cy IOKa3zald Ja Ha MOJIEKYyJie TJIyKOo3e He yTH4Ye TpaHHYHa IOBPIIMHA CBE 10
pacrojama o 18 nm (Lelong et al. 2007, Lelong et al. 2005). OBa uctpakuBama 1nokasyjy 1a
HE TOCTOjU 3HATaH YTHIlA] MOBPIIMHA HAa TPAHCIALMOHY KOMIIOHEHTY Au(dy3uje MoyeKya
rmykoze. JemHo MJl mcTpaxuBame ca pacTBOPOM TIJIyKOo3e KOHLEHTpamuje 2 M 'y
CHWJIMKOHCKMM HaHOKaHanuMma BucuHe 10 nm je mokaszano Ja cioj, KOju je TMOJ yTHIajeM
NOBPIIMHE, j€ MMpPHHE A0 2 Nm NHa TO yTWYe Ha IPOCEYHY BPEIHOCT IU(PY3HOHOT
KoeuIMjeHTa y 1esioM HaHoKaHaiy (Ziemys et al. 2009). Ctora ce MOXKe 3aKJbYUHUTH /1A Ce Y
HaHOKaHayiMMa BucuHe 10 10 nm nudy3uja oBHja MO OTPOMHUM yTHIIAjeM TTOBPIITHHE.
Nako cy HaHOTpaHWYEHE U aHU30TPOINHja BaXKHU (DAKTOpH KOJU YTUUY Ha JCBHUjallH]e
nudy3noHOr Koe(uIMjeHTa, OH Takole 3aBUCH U O] BPEAHOCTH KOHIEHTpauuje. Y ciydajy
MOJIEKYJIa TJIyKO3€, eKCIIEPUMEHTAIHO je€ OTPUBEHO Ja AU(PY3MOHU KOE(DUIUjEeHT JIMHEPaHO
omaga ca moBehameM KoHueHTpamuje mo 50 wt %, a mocie Tora 3aBUCHOCT IIOCTaje
HeJMHeapHa. Y THII] KOHIICHTpaluje Ha qudy3ujy HUje y3eT y 003up KoJ BeoMa MomyJiapHe
AjumrajH-CmonydoBcku (Einstein-Smoluchowski) teopuje o nugysuju (Islam 2004). Y
CHUCTEMY KOjH C€ CacTOju M3 JBE OECKOHAYHO BEJIMKE KOMOpPE IIOBE3aHE HAHOKaHAJIOM,

IpaJvjeHT KOHIIEHTPAIH]je Ay’K HAaHOKAHAJa C¢ KJIIACHIHO OIHCY]je jeTHAYNHOM:

c(x,t)=c, -erfc(z—\/%j (3.3.1)
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rI€ je ¢, KOHLEHTpaluja y 6ECKOHaYHO BEJIMKOM PE3EPBOApY, X j€ pacTojame, ! Bpeme, a D

mudysuonn koebunujeHT. MelhyTum, y oBy Qopmynanujy HUje YK/bydeHa UYUI-EHUIIA 11a
mudy3nonn koeduuujeHt 3aBucu o KoHuentpauuje (Gladden and Dole 1953) ma crora oa
TeopHja Oa3upaHa Ha MEXaHHWIM KOHTHHyyMma HHje morojHa 3a npuMeny y HEMC (NEMS -
Nanoelectromechanical systems) ypehajuma (Cosentino et al. 2005). Crora pamumonanHa
u3pana HEMC ypehaja nocraje npodiem y 0CycTBY TaYHOI TEOPH)CKOT OIHCA, ILTO 3aXTeBa
ynoTpedy Beoma CKyIor mporeca mnpode u rpemke npuinkom uspage HEMC ypebaja.
[Ipernu3an MaTeMaTHYKK MOJIEH j€ OJ BUTATHOT 3HaYaja MPU KOHCTPYHCAKY U H3paau ypehaja
3a KOHCTAHTHO JIO3Upam-€ JICKOBa, TJI€ j€ HajOMTHHja CTBAp MOCTHU3AHE JKEJHEHE BPEIHOCTH
Op3uHe U KOJIMYMHE OTIyIITEeHOT Jeka (Sinha et al. 2004, Martin et al. 2005).

Y O0BOM HCTpaXHBamby CTaBJbEH je Harjacak Ha yTUIA] TPAHUYHUX TOBPLIMHA U
KOHIIEHTpaIMje Ha AU(PY3HMOHN KOoeUIHjeHT pacTBopa y HaHo(ayuaauM ypehajuma. Hako
je mudy3noHn kKoedHIHMjeHT y OJM3WHU 3WJ0Ba HaHOKaHaja paHuje oapeheH M padyHCKH
(Aggarwal et al. 2007, Brodka and Zerda 1991, Ziemys et al. 2009) u excriepuMeHTaIHO
(Hosoda et al. 1998, Schuster et al. 2003) u nmajbe MOCTOjU HEOOCTaTaK pa3yMeBamba
MCTOBPEMEHOT JI¢jCTBA KOHIEHTpAIMje U TPAHUYHUX MOBPIIMHA HA AU(Yy3Ujy. Y OBOM Jeny
UCTpaXkuBama Owhe KopumiheH KOHIENT PaBHOTEKHE MOJICKYJIapHE IUHAMUKE Yy LUIbY
HCTpakKMBama yTHUIAja HaHOCKaJle Ha Mudy3Hjy pacTBopa TiyKo3e, a 3aTuM he OuTh nata
nopehema ca excriepuMeHTHMa oJipal)eHHM ca MoJesinMa HaHOKaHajla MPUOJIMKHO jeTHAKUX

(GU3NUKKUX TUMEH3HUja U TI0J] CIMYHUM YCIIOBHMA.

3.3.2. IIpopauyHcke MeTO€

M/I cumynanuje cy cupoBenene nomohy nporpama NAMD 2.6 (Phillips et al 2005) y3
kopunthewe TIP3P moznena Bome (Jorgensen et al. 1983), u y3 npernoctaBky HBT ancaba.

[Tomro 64% pacTBOpa TIyKO3e YUHU [F -aHOMEP, Y3€T je MOJICKYJICKH Mozell [ — D Tiyko3e

na O6u ce mpeacTaBuoO pacTBOp riaykose. CuMmynanuja ca MOJEKyJIMMa TIIyKO3e jé OCTBapeHa
kopumhemem mosjba cmta CHARMM?22 3a mehep (Palma et al. 2001) mox je mosbe cuia
amopdnor cumrkoHa (Cruz-Chu et al. 2006) kopuntheno 3a MoaenUpame CHIMKOHCKOT 3Uaa
HaHOKaHaia. MoOJENn CHJIMKOHCKOT 3HJa HaHOKaHAla je TPUIPEMIBEH MpeMa IMOCTYIKY
onucaHoM y paay (Cruz-Chu et al. 2006). M/ cumynanuja je ogpaleHa nmpema MOCTynKy U3

(Ziemys et al. 2009), oqHOCHO MpeMa MOCTYTKY KOjH! je ONMUCaH Y 0J1eJbKy 3.2 .
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Ha cunukoHCKMM CTpyKTypama ce y OMNIITHUM YCIOBUMa OKOJIMHE (opMHUpa IPUPOIHU
CJI0j aMOpQHOT OKCHIa KOju Moxe noctuhu eOs/puHy U 10 HeKoymko HanoMerapa (Ogata et
al. 2000, Okorn-Schmidt 1999). Crora cy Hamu Mojenu HaHOKaHaja W3rpaheHu camo of
CHWJIMKOHCKE (a3e, 3a KOjy je MPEeTHOoCTaB/beHO Ja je xuapoduiHa (pacTBOpJbHMBA y BOJU)
Kako Ou ce ycJoBM Mojerna MOKJIONMIN ca YCIOBUMa KOjU Bake KoJ ekcrepuMeHaTa. Jla ou
CHJIMKOHCKM 3WJ HAUMHWIN XUAPODUIHMM, TOBPUIMHA CHJIMKOHA j€ HACyMHIIE
MOM(UKOBAaHA JT0JIaBAbEM XUAPOKCHIHHX TPYIIa MITO je JTOBEJO JIa KOHIICHTpAalkja Ha Uy
6yne 5 nm™ (Zhuravlev 2000). /la 61 ce OMOHAIIAO0 HAHOKAHAN, XHAPO(HIHA CHIHKOHCKA
IUI0Ya je yMEeTHYTa n3Mely BOJIEHUX IUI0YA IIMPUHE 5 nm, MITO je Y3 MPUMEHY HepUOTUIHUX
IpPaHUYHUX YCJIOBA PE3YJITOBAJIO Ja y MpPaBIly z OCE BOJIEHA Tuioda Oynie YKyIHEe JTyKUHE OJ1
10 nm (cnuka 3.3.1). M/l Mmozaen HaHOKaHalIa, KOjU C€ CaCTOjU M3 MOJICKYJIa BOJIE M CHIIMKOHA,
je 3aTUM MHHHUMHU3UPAaH W yPAaBHOTEKEH IPE HEro ITO Cy y MOJET JOJATH MOJCKYJIH
riyKko3e. MUHUMU3UIIMjAa U eKBHIHOpanuja cy oapaleHu 3a BpeMe o 1 ns y3 mpeTrnocTaBKy
HIIT ancam6ra u 3a Bpeme 20 ns kogx HBT ancam6iia. KoHauHM CHIIMKOHCKH CUCTEM YCTBAapU
MpeJIcTaB/ba MOJICTT HaHOKAaHAja 4Ydja je My)KWHa OeCKOHAYHa y TPaBIly Oca X U y a pena

HaHOMETpa y IIPaBy OCE Z.
X o - 5nm

Canka 3.3.1 OcHOBHa CTpyKTypa Mojejla CHJIMKOHCKOI HaHOKaHana. CHIMKOHCKA IulodYa je
IIpeACTaBJbeHa TAMHO CHBOM 00jOM, JIOK CBETJIC TayKe IPEJICTaBIbajy MOJIEKyJle TiIyKo3e KoHneHTpanuje 1 My

HaHOKaHay BucuHe 10 nm (Ziemys et al. 2010).

Y mwby MCHUTHBama yTHIAja KOHIIGHTpalMje Ha Audy3ujy TeHepHucaHa Cy 4YeTHpU
pasnuuuTa Mojelia HaHoKaHana BucuHe 10 nm (mTo npeacraBiba Ae0JbUHY BOJACHE IUIOUE) U
TO ca KOHIIEHTpaljama Mosiekyia riyko3e ox 0.07, 0.90, 1.76, u 3.70 M, anmu he ox canma
pamu ympomhema OWTH KopuitheHe BpeaHOCTH KoHueHtparuje ox 0, 1, 2, u 4 M. Pamu

UCIIUTUBaka YTHUIAja TPAaHUYHUX [OBPLIMHA KOPHUIINEHU CYy YpPaBHOTEXKEHU MOJENU
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HAaHOKaHaJa KoHIeHTpauuje 2 M, u BucuHa ox 5, 3, u 1 nm. Kpeupano je ykymHo 7

Pa3NMYNTHX MOJIENa, TOKPUBAjyhul IIMPOK OTICEeT KOHIIEHTpaIHja 1 moBpimuHa (Tabdemna 3.3.1).

Ta6eaa 3.3.1 KapakTepucTHKe pacTBOpa INIYKO3€ Y MOJEIMa HaHOKaHaJIa

BHCHHA, M KOHIL., M Opoj MoJL. TIyKo3e Opoj MOJI. BOjie  OJHOC IJIyKO3a:BOJia
10 0 8 6166 1:771

10 1 96 5401 1:56

10 2 192 4867 1:25

10 4 384 3259 1:8

5 2 100 2281 1:23

3 2 58 1411 1:24

1 2 20 536 1:27

CBu mpHUIIpEeMJbEHU MOJENUW Cy OWIM MHUHUMH3UPAHH ¥ YPaBHOTSKEHH TIpe
npoayknuone (asze. IlpBa ¢daza exBwmOpanuje y Muby YpaBHOTEKaBamba 3alpEeMHHE je
pahena y3 npernoctaBky HIIT ancam6na u Tpajana je 1 ns, u oHa je npeTxoauia Apyroj dazu
Koja je Tpajama 20 ns u pabena y3 mpernocraBky HBT ancam6na. Y wnapegnux 20 ns
npuMeheHo je na ce cpenma TycTHHA MOJIEKyJla TIIyKO3€ Ha MOBPUIMHMA HHTEpdejca
cTtabmim3yje Ha oaroBapajyhoj Bpennoctr. Konayan nmpopavyH npoayKIgje je peaJnu30BaH y3
npernoctaBky NVT ancam6ia u Tpajao je 30 ns. 3a cee NVT cumynauuje ycBojeH je
BPEMEHCKU Kopak o 2 fs, IOK je Kopak ymnHca MmyTama y u3jia3Hu ¢ajn 6uo 1ps. AHanaza
KpeTama MOJIeKyJia 10 MyTamaMa je M3BPIICHA yCPeAmaBamkeM BPEIHOCTH ca 00e CTpaHe

3uJa CHUJIMKOHA.
3.3.3 Jlokaauu 1uy3noHu KoepUUUjeHT MOJIEKYJIa TJIyKo3e

Judy3nonn KoepUIMjEeHT Yy HaHAKOKaHAIy je M3padyHaT ca LUJbEM Jia Cce IMOKake
KaKO pa3IUuuTe BPEAHOCTH KOHIIGHTpallMja M BEJIMYMHA TPAHWYHE MOBPIIMHE YTHYy Ha

mudy3ujy MoJekyia riaykose. Audy3nonn koeuujeHT rirykose je u3padyyHat Kopuirhemem

METO/Ie TTIAaBHOT KBaJIpaTHOT nmomepama (MSD), <r2> :
(r*)=2dDt (3.3.2)

rne je d= 1, 2, 3 dakrop Koju 3aBUCH OJ AMMEH3WOHAIHOCTH TpocTopa, D audy3noHu
koedurmjent, a ¢ Bpeme. Judy3nonn xoeduIMjeHT je u3padyHaT AY>K BUCHHE IOMPEYHOT
npeceKka HaHOKaHalla, YCPeImhaBakbeM BPEIHOCTH ca 00e CTpaHe 3Hja IOYEB Of TayKe Ha

MOBPIIMHU CHJIMKOHA Ta CBE JO0 Tayke y CpeauHu HaHokaHanma. 3a MSD je ycBojeH
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BpPEMEHCKHU po3op o1 20 ps, IITO je AOBOJHGHO Majla BPEJHOCT Jla C€ yXBaTe caMo JIOKaJHa
rmoMepama y OKBUpY cioja aedseune 0.5 nm.

Mogenupame, rpa@uukd IpUKa3 U CBE BPCTE JETAJbHUX aHAIN3a MOJIEKYJCKUX
cucrema 3a 3, 5 u 10 nHanomerapa Bpum ce nomohy nporpama BM/JI. Monekynu Gera-a-
IJIyKO3€ KOJ HaHOKaHaja BUCHHE 3 HaHOMeTpa pacrnopel)eHu cy y JiBa clioja y OJHOCY Ha 3UJ;
CJI0j OMMKW W CJI0j JaJbu Of 3uja ¢ 00e cTpaHe CWIMKOHCKE KOIIKE y TIpaBIly Z-oce. 3a

IbUXOBY UICHTU(PHUKALM]Y TOCTyKnhe HaM pe3uayaiHd U CerMEHTHHU J1e0 KOOpAMHATa aToMa

y pdb bajmy.

Canka 3.3.2 Mopaen nanokanana pucuae 10 HaHoMeTpa. CHIMKOHCKA I1JI04a Ce HAJIA3u y CPEIUIEbO]
30HH W TPEICTaBJbCHA je IPBEHO-IPHOM KoOuHarwmjoM 0oja. Ca 00e CTpaHe CHJIMKOHCKE ILIOYE Cy 30HE
pacTBopa IJIyKo3e y BOJAHM, IPH YeMy Cy MOJICKYJH BOJC O3HAUCHHU LPBEHO-0eloM 60joM, a MOJICKYIH TIyKOo3e

TUTaBOM 00joM.

Hywmepanuja atoma y pdb ¢ajiny nounme o aToma 3ujia U Ujae Jajbe o 3uja Ha o0e CTpaHe,
OJTHOCHO y TTO3UTHBHOM M HETaTUBHOM CMEpY Z-Oce. Y cilydajy Mojielia HaHOKaHalla BUCHHE 3
HaHOMeTpa y3eTo je na daza npoaykuuje 10ns, y3 0poj BpemeHckux kopaka og 5000000 mpu
yeMmy je IOyuHa BpeMmeHckor kopaka 2.0 fs. [locie 3aBpiieTka mpopadyHa y Hporpamy
HAMJI xopuctu ce mporpam BMJ[ u meroBa Vmd Tk koH307a y uuiby u3aBajama
MOTPEOHMX IMOJIAaTKA W3 U3JA3HOT (ajiia cuMysianyje. 3a CBaKd BPEMEHCKH KOPaK CUMYJIAIUje
ce kopumthemem Vmd Tk konzome oapelyje meHTap mace CBakOr MOJIEKYJa TIYKO3€ Yy
MOJISNTY ¥ 3aTUM M3BO3H y ojiroBapajyhu uznazau ¢aji.

3a morpebe ojapehuBama TIIaBHOT KBaJpaTHOT pacTojama a 3aTHM W JAU(y3UOHOT
Koe(ullMjeHTa Koju oJroBapa oapeheHoMm pacrojamy Ol 3ufa HamucaH je oarorapajyhu xon

y nporpamckom jesuky C. IIpBo kopak je onapehuBame pacrojama oarosapajyher cioja u
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TAa4YKC Ha 3UAY CHJIMKOHCKOI' HAaHOKaHAaJIa. JennaunHa 3a TJIaBHO KBaApaTHO paCTojaH,e

MOJIEKYJIa TIIyKO3€ 3a epro ] u3mel)y 1Ba BpeMeHCKa TpEeHyTKa uMa cieaehu o0uk:
<dr’>=<rt,)-rt)> (3.3.3)
IJIC je T BEKTOp IIEHTPAa Mace MOJIEKYJa TIIyKO3€ Y BPEMCHCKOM TPEHYTKY f, TPH YeMy je

t, =t +At,a At =20ps, mTO NpeECTaB/ba AyKUHY BpeMEHCKOT npo3opa. IlomTo je myxuHa

BpeMeHCKOT mpo3opa 20ps, a Bpeme Tpajama npopauyna 10000 ps, cienu na he ykyman 6poj
BpEeMEHCKUX mpo3opa Outu jeaHak S500. JemHaunHa TJIaBHOT KBaJpaTHOT IOMEpama
MOjeIMHAYHOT MOJICKYJIa TJIYKO3€ 3a I1Ie0 BPEMEHCKU IEPHOJ CHMYyJaluje uMa cienchu

00IHK:

NAr

Z[r(tk—l +At)j _r(tk—l)j]z

2 =
<dr; >=4 v (3.3.4)

At

rae je < drj2 > TJaBHO KBaJApaTHO nomepame MSD, N, 0Opoj BpeMEHCKHX Ipo3opa a Af=

20ps ayXMHa BpeMEHCKOr mpo3opa. Jn¢y3uoHun KoepHIMjEeHT MOCMaTpaHOr MOJIEKYyJIa

M3padyHaBaMo MpeMa jeTHaYHHU:
<dr} >

= (3.3.5)

6At

Cpenmwa BpeAHOCT OU(PY3MOHOTI KOe(pHIMjEeHTa 3a CBE MOJEKYJe y MOCMAaTpaHOM CJOojy ce

u3padyHaBa npema cienehoj jerHaunHu:

N MOL

> D,

J

D, =41 — (3.3.6)
‘ NMOL

rae je N,,,, yKynaH Opoj MoJieKyJia y jeHOM cllojy. Tpeba HalloMEHYTH J1a Ce yCpPEIbhaBambe

BpIIH 3a CB€ MOJICKYJIC Y CUCTEMY, Tj. 34 MOJICKYJIC Ca 00e CTpaHC 31Jla HAaHOKaHaJia.

[Ipomena nudy3roHOr KOSPUIMjEeHTa Yy 3aBUCHOCTH O] PacTojama O] CHIMKOHCKOT

31Ja je 3aTUM (pUuTOBaHA EKCIIOHEHIIM]aJTHOM jeTHAaYNHOM OOJIHMKA:

D(x)= D, (1-exp(=(x—x,)b)) (33.7)

max

rae je D 1udy3uoHa KOHCTaHTa Y CPEOUINTY HAaHOKAaHANA, X PacTOjambe Off TPAHUYHE

max
MOBPINUHE, XA TIOMEpaj, a b HymMepudka KoHCTaHTa. [IpBa Tauka nujarpama je mzbadeHa w3
(duToBama na 6u ce anynupao edekar ajcopboBaHe riykose; puToBame cTora y3uma y 003up
caMmo TMOKpPET/bMBE MOJIEKyJie Tiyko3e. [loOujeHa 3aBUCHOCT JU(y3UOHOT KOS(hUIIMjEHTa OJT

KOHIIEHTpalje 3a HaHOKaHai BucuHe 10 nm je nmpuka3zana Ha caunu 3.3.3a. YCTaHOBJBEHO je
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na je momepaj xa BenmuumHe oko (.5 nm 3a cBe BPEIHOCTH KOHIIGHTpAlMja W OJAroBapa
neOJpHHA clloja afcopOoBaHuX Moliekyna riaykose. Ca crmuke 3.3.3a ce MOXKe BUICTH Ja je
nu(dy3MOHN KOS(PUITMJEHT 3HATHO CMambEeH Y 30HM JI0 pacTojama 2 Nm O] 3HUJla CUJIMKOHA, U
JOCTIDKE BpPEIHOCT cio0oaHe audysuje y CpeIMINTy HaHOKaHajda Ha Pa3IMYUTHM

paCTOjaH:I/IMa oI 3uJa y 3aBUCHOCTH O[] BpCAHOCTH I(OHI_ICHTpaI_II/IjC.

-
n

X¥%0Oe
-
o

-
=)
T

=
2]

0.5

o
o
a3

L . ! A ! .
o 1 2 3 4

Ovdbyanonn koeduumjeHT [cm?/s] -107°
Oudpyanonm koeduumjeHT [cm?/s] -10°

o
=)

PacTojatbe og 3uga [nm] KoHueHTpauumja [M]

Cauxa 3.3.3 a) Jlokamau audy3uoHN KOE(PHIMjEHT MOJIEKyla TIYKO3€ 3a Pa3IMIUTe BPETHOCTH
KOHIICHTpalija y HaHOKaHamy BucmHe 10 nm kao ¢yHKOHja pacTojama O NOBpIIMHE, 0) 3aBHCHOCT

nudy3rnoHOr KoedHuIMjeHTa 01 KOHIIEHTpAlWje 3a pa3MyuTa PacTojara MOJIEKyJia O] TOBpIIMHE 3una (Ziemus

etal 2010).

AHaM30M 3aBUCHOCTH JU(PY3HOHOT KOSPHIIMjEHTA Y CIIOjY Y OKOJMHU IPaHUYHE MMOBPIIMHE
je mokasaHo na nudy3uoHn KoehUIMjeHT JIMHEApHO Omaja y 30HU Koja HHUje IOJ yTHIajeM
IpaHWYHE TOBPIIMHE, AJIM 3aBHCHOCT I10CTaje EKCIIOHEHIMjajlHa Ha PacTOjalbiMa MambiM O] 3
nm oj nospmuHe cwinkoHa (Cnuka 3.3.36). MuTepakumja u3Melhy MolsieKkyia TIyKo3e ce
OJIBMja TMOJl YTHIIajeM cHja KpaTKor orlicera, npe cBera Ban aep BancoBux cuma u
XUAPOTCHCKUX Be€3a, y3 YyTHIQ] TPaHUYHE MOBPIIMHE KOJU j€ Y OICEry OJ HEKOIMKO
HaHOMeTapa. YKOJHMKO Cy €JIEKTPOCTaTHYKE CHJIE MHTEpaKl{je JOMUHAHTHE, HapOuuTO Y
OKpY’KemYy cllabe JOHCKE jaulHe, MOKe Ce OYCKMBATH I10jaBa IIMPE 30HE yTHIAja MOBPLIMHE
3a HEJIEKTPHCaHE MOJIEKyJle y CHWIMKOHCKOM HaHOKaHamy. Pesynaratm noOujeHH OBOM
METOJIOM TI0Ka3yjy HEJIWHEapHy 3aBUCHOCT AM(Yy3UOHOT KoeduimjeHTa ol KOHIIEHTpaIHje.
OBaj edekaT MOBpUIMHA HUJE Y3€T y 003Up y KJIACUYHUM TEOpHjaMa MEXaHHWKE KOHTUHYYyMa,
ma ce MOXE 3aKJbyYHTH Ja KJIACHYHEe TeopHje KOHTHHyyMa HE ONHCY]y TauHO AU(Y3nOHU
TPaHCIOPT Ha HUBOY HaHockaie. OcMM yTHIIaja KOHIICHTpalHWje, KOjU Cy OIHCaHU Y
MPETXOAHOM JIeTy TEKCTa, BPIICHO j€ W UCTPAKUBAKE YTHUIAja HAHOOTPAHWYCHOT MPOCTOPA

Ha AuQy3Hjy MoOJIeKyJa Tiyko3e KoHIeHTpanuje 2M y HaHokaHanuMma BucuHa 10, 5, 3, u 1
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nm. OTKPUBEHO je J1a HAHOOTpaHUUYEHE MMa YTUIAa] Ha AU(]y3ujy caMo y 30HM HCIOA 5 nm

(cnuka 3.3.4).

% 08 . : :

E Y Py - ]
E 0.6} =
'_

T ]
Q ® 10nm

= o 5nm

él' 041 * 3nm 1
B

q) E
o

4

= - |
= 0.2

o

=

> i
>

-g' 0.0 L | . I . | I

0o 0 1 2 3 4 5

PacTtojarse og 3nga [nm]

Canka 3.3.4 YTHaj oBpIIMHCKE HHTEPAKIUje Ha AN(Y3NOHU KOS(HUIHjEHT PacTBOpa KOHICHTpAIHje

2 M y Hanokananuma Bucute 3, 5 u 10 HaHOMeTpa (Ziemus et al 2010).

3.3.4 3ak/byuHe HATIOMEHE

Mogenupame CHIMKOHCKMX HaHOKaHala KOpUIINEHeM MOJEKyJIapHe JAWHAMUKE Y
YCIIOBMa PABHOTEXKE y MOTIYHOCTH ONKCYj€ TEOPHjCKH M EKCIIEPUMEHTAIHO O0jalllb-eHe
10jaBe Ha TPAaHUYHHUM IOBPIIMHAMA, YKJbYUYjyhH 1M0jMOBE Kao ITO Cy afcopOIyja rryKo3e u
nudysrnone KoHcTaHTe. [loOujeHM pesynratu mMokasyjy ga he Ha pacrojamuMa OJ 3uja
MamuM o1 5 nm, IUQY3MOHM KOSPHIHMjEHT MOJIEKyJa TIyKo3e OHTH 3HATHO CMAarbCH.
Cumynanmje cy Tmnokasane Ja je JU(Qy3UuOHM KOe(pHUIMjeHT TJIyKo3e Yy HaHOKaHaJIMMa
AQHU30TPOTIaH, JOK je Op3uHa audy3uje 3HATHO CMamkEeHA HAa PAcTOjalby MambeM OJ1 HEKOJIUKO
HaHOMETapa OJf TOBPIIMHE HaHOKaHajma. KonauHo, n00WjeHHM pe3ysiTaTh TOKasyjy [a
HAHOOTPaHWYEHA 3ajeJIHO Ca KOHIEHTPALMjOM YTHYy Aa NU(PY3MOHH TPAHCIOPT MOCTaHE
HenuHeapaH. JloOujeHa oTkpuha Mory OWTH NpUMEHEHAa Ha OCTalleé THIIOBE pacTBOpa,

yKJbY4yjyhu JIekoBe Koju UMajy ucTe (PU3NIKO-XEMH]CKE OCOOMHE Kao TIIyKOo3a.
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4.

Mopeaupame qudys3uje NPUMEHOM MeTOo/1e
KOHAYHHUX eJieMeHaTa

Meron xonaunmx enemeHara (MKE) je nomuHanTHa Meroga 3a OCHOBHO
KOMIIjJyTEPCKO MOJEIUpame y 0071acTh MHKEHEPCTBA, Al M 'y OCTAllUM IpaHaMa HayKe 1a u
y Ououmxkemepunry (Kojic et al. 2008a). Ilpsu myt je yBemen 1960. romumue kao
reHepanu3anija MaTpUIHUX METoAa CTPyKTypHe aHanmmse. On taga ma ao naHac MKE je
MI0CTAa0 OCHOBHH METOJI y OOJIACTH padyHCKEe MEXaHHWKE W OCTAJIMM HayYHHM M HMHKCHEPCKIX
nosbuma. MKE wmetomonoruja je mpBOOUTHO NpUMEH-EHA Ha MOJEIHPAE JIMHEAPHHUX
npobiema anu je ycieauo 3HadajaH Hampenak na ce MKE ganac xopuctu My MoAenupamy
HEeJIMHeapHUX MpoOiieMa KOJl CBUX OO0JIACTH NMPHUPOJHUX HayKa, YKJbydyjyhu Ouonorujy u
menununay. Orpoman Hampenak y pa3Bojy MKE je octBapen 3axBaspyjyhu Bemmkom Opojy
UCTpaXUBama, Pa3Bojy HMH(OpMaIMOHE TEXHOJOTHje, Kao U 300T MpaKTUYHE KOPHUCTU Y
MHAYCTPUJCKUM M HayYyHUM arjiMkanujama. Bemuku Opoj CBETCKMX BPXYHCKHUX HAay4HHUX
yaconmca, kao mro cy International Journal for Numerical Methods in Engineering u
Computer Methods in Applied Mechanics and Engineering, ce moTIyHO MOCBETHO OBOj
obnactu. Benuku 6poj MHAYCTPUJCKUX U HAYYHUX COPTBEPCKUX makeTa, 0azupanux Ha MKE
METOJIOJIOTHjH, j€ Pa3BHjeH M HAIIa0 j€ MECTO Yy CBaKOJHEBHO] MHIYCTPHJCKOj U HAY4YHO]
npumend. [locneamux Hekonuko roguaa, MKE je moctao Beoma mpuMamJIbHB 332 IPUMEHY Y
o0yacTH OMOMH)KEHEPUHTAa U MEAUIIMHE, Ka0 BeoMa MOhHA METOJI0JIOTHja 32 KOMITjyTEPCKO
MOJIETIUpAIbE.

Y mpBoM Jeny OBOr IorjiaBjba Ouhe MpHKa3zaH OCHOBHM KOHIENT MEXaHUKE
HETIPpEeKUAHUX cpenrHa (KoHTHHYyyMa) romTo je MKE nuckperHa Merona Koja CiyXH 3a OIHC
KpeTama M pPaBHOTEXE KOHTUHYyalHUX cuctema. Takohe he OuTm nat omuc kperama
MaTepUjaTHOT Teda y TJI00aTHOM U JIOKAIIHOM KOOOPAMHATHOM CHUCTEMY, Kao U JNe(UHUCAHE
JakoOujana Ttpanchopmaiyje Koju CiIyxkH 3a TpaHchopmucame (HU3MYKUX BEJIWYMHA Ca
JIOKQJTHOT Ha TJI00aTHH KOOPIUHATHH CUCTEM (M OOPHYTO).

3atum he OuTH MpUKa3aHW OCHOBHU MPUHIMIK MeTo/le KOHAYHUX eJIeMeHaTa, Kao U
OCHOBHE jeIHaYMHE KOjUMa C€ OMKCYje PaBHOTEKa KOHAUHOT €JIEeMEHTa a OHJa M IEeJor
CHUCTeMa KOjU OIUCYyje Je0 HEempeKHuJIHe cpeAauHe. Y HacTaBKy he OuUTH mpencTaB/beHa

n3omnapaMerapcka Gpopmysanyja caMo OCHOBHUX THUIIOBA KOHAYHHX eJIeMeHaTa Koju he Outu
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kopuithenn 3a mojene audysuje NpUKa3aHe y HapeAHUM noriasibuma. dopmynarmja
nmojapasymMeBa Ja Cce€ KCTe UHTEpHolanuone (QyHKIHMje KOPHUCTE 3a HWHTEPIIONAIHU]Y
TEOMETPH]CKUX JIOMEHA U TT0Jha (U3UYKUX BEJIMYMHA Koja ce pemanajy npumeHom MKE.

[Tomto mponec audysuje crana y o0IacT MPOCTOPHUX BeNWYHMHA, Ouhe omucaH u
MOCTYTIaK MOJENUpama nosba puznukux BenuunHa npumeHoM MKE metozne. ¥V tom neny he
Ooutu onucaHa ['enepkuH nporueaypa Koja CIryKu 3a JepUHACAE TT0Jba (U3NIKIX BEITHYMHA,
a 3atuM he OuTH onMcaHa U reHepanu3aiyja ['enepkun nporeaype Ha nojbe nudysuje.

Ha kpajy rnaBe he 6utu omucano mojenupame HaHoypehaja 3a mosupame JiekoBa
npumeHoM MKE wmerone. buhe npukaszana asa H/IC ypehaja 3a no3upame nekoBa, pe3ynraTu

no6ujenn npumeHoM MKE metoze, kao u nopeheme pesynraTta ca eKCriepuMeHTHMA.

4.1 OcHOBHM MeXaHHUKe HeNPeKUIHUX CPeIHA

MexaHuKa HENTPEKUIHUX CPEUHA, WIN MEXaHUKA KOHTUHYYMA, j€ 1€0 MEXaHHUKE KOJU
u3ydaBa OIIITE MpolieMe KpeTama W PaBHOTEXE KOHTHHYalHO pacnopeheHor ckyma
MaTepHjaJIHuX Tayaka, Tj. KOHTHHyyMa. [Ipumepu KoHTHMHYanaHO pacmopelheHor cucrema
MaTepHjaJIHUX Tadaka Cy 4YBpPCTa WJIM KpyTa Teja, TEYHOCTH WM racoBu. OmnucuBame
KOHTHHyyMa Kako C€ TO YWHH Y MEXaHUIM HEMPEeKUIHUX CpeIruHa IPEICTaBIbha
II0J€THOCTABJBEHO PA3MATPAE jep ce HE yJa3u y MOJEKyJIapHHU cacTaB MaTepHje, a IpocTop
KOjU Marepuja HCIymhaBa CMaTpa ce KOHTHHYalHO NOIYHEHUM, 0e3 Mpa3HuHA. 3aTo cy H
MEXaHWYKE BEIUYHMHE, KOje CE OBJIC KOPHCTE, KOHTHHyaJHe (YHKIMjE TOJO0XKaja Tadaka,
W3y3€B Yy KOHA4YHOM Opojy paBHHM yHyTap KOHTMHyyMa (Kao INTO Cy Ha MpUMep
JUCKOHTHHYUTETH Yy CiIydajy IHpOoCTHpama Tajaca Kpo3 KOHTHHYyMm). OBe (QyHKuHuje cy
nudepeHnrjabuiIHe y OAHOCY Ha KOOpAMHATE, Ma Cy U3BOIH YOIIIITE y3€B KOHTHHYJIHH.

MarepujanHa Tauka KOHTHHYyMa HpeICTaB/ba OECKOHAYHO MajH IO HENpPEKHUIHO
pacriopehene Marepuje unju je ToJI0Ka] oapeheH TeoMeTpHjCKOM TadykoM mpocTtopa. Ha cir.
4.1.1 nonoxaj marepujanHe Tauke P je HazHaueH y TpeHyTKy t=0 u y TpeHyTKy t. Kpetame u
M0JI0Xka] CKyNa KOHTHHYAJIHO pacnopeleHHX MaTepHjaiHUX Tadaka y MpOCTOpPY MOry OUTH
WIyCTPOBAaHU TOMEpameM Nojioxkaja nedopmadbunHor Tema. Kao mro je W mpuka3zaHo Ha

cmuny 4.1.1 monoxaj Tena B je pepuHHCAH y OJHOCY Ha HEKO pedepeHTHo Teno B, ..

ITonoxaj mocMmatpaHor Teaa B y HOYETHOM BPEMEHKOM TpeHyTKy ¢ =0 je o3HaueH ca B,
Kao 1To je To mpukazano y aureparypy (Kojic et al. 1998, Kojic et al. 2008a). Ckyn cBux

BEKTOpA M0JI0%Kaja "X YMHH NMOYeTHy KOHQUTypaimjy B,. Y BPEMEHCKOM TPEHYTKY ¢ BEKTOP
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nosioxkaja tauke P je o3HayeH ca ‘X, JOK CKyI CBHX BEKTOpA I0JIOXKaja aaje KOH(Urypaiujy
tena 'B. IMowmTo Teao ycuen KpeTama y TOKY BpeMEHa MEH-a CBOj MOJI0Kaj, BEKTOP MOJI0kKAja

'x rtauke P je pynkuuja Bpemena, 1j. 'x = x(¢).

B reff

Cimnka 4.1.1 Kperame MaTepujalHOT Tela y MEXaHHIM KOHTHHYyMa U OKOJIMHA MaTepujaJiHe Tauke.

onoxaj Tena B y opHOCY Ha peepeHTHO Teno B, y MOYETHOM BPEMEHCKOM TpeHyTKy =0 (B ) uy

BpeMeHcKoM TpeHyTKy ¢ (‘B ) (Kojic et al. 1998).

VY cnydajy na ce 3a uACHTH(UKAIN]Y MaTepUjaIHUX Tadaka YCBOj€ lbUXOBHU MMOYETHH BEKTOPH

noNoXaja, KoHpurypanuja Tena B ce Moxe IpeCTaBUTH Kao CKYI BEKTOpa MOJIoXkaja ‘X ,

‘x=x("x,1) (4.1.1)
[IpeTxoHO] BEKTOPCKO] jeIHAYMHH OJroBapajy CKalapHe jeAHauumHe gate y crieachem
00JIHKY:

‘¥ =x("x,x,, x;t)  i=1,2,3 (4.1.2)

raecy 'x; u Oxi JlexkapToBe KoopAMHATE MaTepujanHe Tauke P y BpeMeHCcKkUM TpeHynuMma t i

t=0.YVY obnactu MeTO/Ic KOHAYHHX EJIEMEHATA 3a OMUCHBAKE KPETakha MaTePHjaTHUX TayaKa
ce KOpUCTE KPUBOJIMHH]CKH (MaTepujaiHn) KoopauHatHu cucremu npema (Kojic et al. 1998).
OcHoBHa wjeja Kopuilhewma MaTEpHjaIHUX CHCTEMa j€ YBOhEHE OMIITET KPUBOJIMHH]CKOT

cuteMa 7, s, TaKBOT Jia y TOKY KpeTarma CBaka MaTepHjajiHa Tauka 3a/p)KaBa UCTY BPEIHOCT

KOOpJMHATA:
¥ = const.
s = const. (4.1.3)
{ = const.
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MarepujanHi KOOpJMHATHU CHCTEM U HeroB omuc je gatr Ha caunu 4.1.2. Kperame
MaTepHjaJiHe TadyKe, YHMje Ce KOOpAMHATE MEHajy y TOKY BpEMEHa, C€ MOXKE OIUCATH

BEKTOPCKOM jeTHAYNHOM OOJIMKa

X = X(r,t) (4.1.4)

> A/ =
A, L/  t=const.
Ny
1 -
I -
hj{ - S
/,,r)/ Y P ~
2 \ =
L s=const.

r”  r=const.

Canka 4.1.2 OnncuBame KpeTamba KOHTHHyyMa oMohy KpHUBOJIMHH]CKOT KOOPAWHATHOT CHUCTEMa: a)
0asHM BEKTOpPM g, g, M g, TAHICHTHM Ha NPUPOJHE KOOpAMHATHE JUHHje F,S,[; 0) YBoheme BuIIe

MPUPOTHUX KOOPIUHATHUX CHCTEMa KOjUMa CE ONWCYje KpeTame IMOjeMHHUX JeIoBa JOMCHAa — KOHAYHUX
enemenara (Kojic et al. 1998).

rle ' O3HauaBa BEKTOp IOJ0OXaja MaTepUjallHEe Tauyke y KPHBOJIMHHUJCKOM KOOPIMHATHOM
cucremy. Ilpu kopumhewy MarepujaTHOT KOOPAMHATHOT CHCTEMa OWTHY YJIOTy HMa

JakoOujan Tpancopmanuje J koju je onpehen penanujama

=2 (4.1.5)
IJ - 8]/1 o1
raecy n =r, r, =S, 1; =t . Marpuna Jakobujana uma cienehu 06mK:
_6x1 axZ a.X3 ] B T B T ]
~ A A g
or, or  or 1 82 8 g
ox, Ox, Ox
J=| 2 =2 3= =|g) 4.1.6
or, or, o 821 82 82 g ( )
O Ox 0% T
or, or, ony 1831 83 833 |83 ]

rae cy g,,8, U g, 6a3Hu Bekropu (ciuka 4.1.2a) TAHTEeHTHU HA MaTepHjalHe KOOPIUHAHTE.

Jla 6u mocrojana MHBEp3Ha TpaHchopMalja KOOpAUHATA

or=J"ox 4.1.7)
Mopa GUTH 3a7J0BOJBEH YCIIOB /1 je JeTepMUHAHTa JakoOujaHa pa3anuuTa o Hylie
detd =0 (4.1.8)

Ca ciiuke 4.1.1 ce MoKe 3aKJbYYUTH J1a j€ TOMEpambe MaTepHjaTHIX Tadaka oapeheHo cKynoM

dbyHKIMja
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‘u=u"x,t)= 'x-x (4.1.9)
KojuMa ce Ae(HHUIIE KpeTame Tejla, IIPH YeMy je ca 'U O03HAueHO MOMepame Tadyke, YHju je

MOYeTHH TMONOXaj oxpeljeH BEeKTOPOM IONOXKaja X, y TpeHyTky t. Kopumhemem
oarosapajyhux anpoxcumanuja npema Kojuh (1998) nosbe ¢pusmukux BeauunHa, Kao MITO j€
TO nomepame (4.1.9), he 6uTH jeqHOCTaBHO CMaTpaHO MOJHEM KOOpAWMHATA X; M BPEMEHA Ia
he ce jemnaunna (4.1.9) nucatu y cinenehem o6muKy:
‘u=u(x,t) (4.1.10)

Beoma OutaH mojam y MeXaHUIM KOHTHHYYMa j€ OKOJHMHA MaTepujanHe Tauke. Kao mro je
[IEMaTCKU TpelcTaB/beHo Ha ciaumu 4.1.1 oxonmHa wMarepuwjamHe Tauke P je ckynm
MaTepHjaIHUX Tayaka yHyTap 3anpemune dV orpaHundeHne 3aTBOpeHOM MoBpiiMHOM S. CKyn

BekTopa ds =PQ umHE BEKTOpW PEIIATUBHUX IOJIOKAja CYCEIHHX MaTepHjajlaHUX Tadaka y

oxHocy Ha Tauky P. Ha ciumu 4.1.1 Ha3HAaueHH Cy BeKTOPH peaTHBHUX monoxaja ’ds u 'ds

KOju oAroBapajy KoHpurypanujama "B u 'B.

4.2 OCHOBHM NPUHLMUIIM METOe KOHAYHUX eJieMeHaTa

OcnoBHa uaeja MKE wmetome je nma ce Ouno koje mosbe (PU3MUKUX BEIMYMHA
JTUCKpEeTH3yje y KOHauaH Opoj MOAJOMEHa KOju C€ Ha3WBajy KOHAUHU €JIEMEHTH. AHalu3a
CHCTeMa CHpPErHyTHX KOHAUYHUX eJieMeHaTa, JOOMjeHUX JIUCKPETHU3alljoM KOHTHHYYyMa,
oMmoryhaBa HyMepHWYKy CHMYyJIAllMjy OJ3MBAa KOHTHHyyMa Ha 3aaate moOyne. dusmuke
BEJIMYMHE Koje cy oOyxBaheHe MozenoM Jo0Hjajy ce Yy TUCKPETHOM OOJMKY, Tj. Y TauKama
Koje mpousuiaze u3 auckperusanuje. OBe Tauke 30BYy C€ YBOpPHE TAUKe WMIIM jeIHOCTaBHO
yBopoBU. OBa TUCKpeTH3aIMja je MIeMaTCKU MpHuKa3zaHa Ha ciuiy 4.2.1 3a mospe moMmepama

31/1a KPBOT cyaa ycien aedopmaiiyja Kao U mojbe Op3uHa KpBU KOja Tede Kpo3 KPBHU CY/I.

[Tosbe momepama u(x,y,z) HacTajlo ycilel] MEXaHMUYKUX YTHILaja y OKBHUPY CBaKoOT

KOHAUHOT €JIEMEHTa j€ ampOKCUMHPAHO KOpHIIhemeM BEKTOPCKOr moJba u‘(r,s,t) (Y
HacTaBKy he 306or ympomnhema Outu kopumrtheHa o3HaKa u(r,s,t)), rjae cy r,s,! JOKaJHe
KOOPJMHATE KOHAYHOT ejeMeHTa (03Haka ‘¢’ he y HacTaBKy OWTH KopullThema 3a Bpeme, ajau
he y Tekcty OuTH JedUHHCAHO 3HAYCHE O3HAKE ‘I’ YKOJWKO HE IPEACTaB/ba BpEMe).
ATIpOKCHMHpaHE BPEIHOCTH MOMEpama MPeKo BekTopa momepama U(y HactaBky he Outu

kopuinthena o3naka U) 4BopoBa KOHAYHOT €JIEeMEHTA Cy JaTe y OOJIMKY:
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[Nomeparna 3naa

BpaunHe Te4yHoCTH

Cmuka 4.2.1 Jluckpernsanyja Ha KOHAYHE €JIEMEHTE MMoJha Op3WHA KPBH W I0Jba IOMEparma YCien
nedopmanmja 3una KpBHOT cyza. bp3uHa v 1 moMepame U MaTepHjaiHe TauyKe Y OKBHPY KOHAYHOT €JIEMEHTa Cy
Io0OMjeHn KOpHUIThelheM HHTEPITONAMOHNX (YHKIHja U HHTEPIONaijoM BekTopa Op3nHa VK u momepama UK
y yBOopoBHMa KoHa4yHOT eneMenTa. (Kojic et al. 2008a).

N
u=NU, u=> NU!=NUS, i=1,23K=12..,N (4.2.1)
K=1

rae cy UK xomnonente (x,y,z) BexTOpa Momepama uBopa K, a N je 6poj YBOpoBa KOHAYHOT

CIICMCHTA. HpaBI/IJ'IHI/IM CKJIaIlalbEM je,[[Ha‘-II/IHa PAaBHOTCIKC KOHAYHUX CJICMCHATA, I[O6I/Ija CcC

jeIHaYMHA PaBHOTEXKE LEJOKYITHOT JOMEHa (Tena) Koja uMa OOJIHK:

_ yoext
K, U, =F WIn

sys ?

422
(Ko ), (Un), =(Fu)s =12V cyaro (422

Y mperxonHoj jennaunuu Ug, je BEKTOp YBOPHHX IOMEpama CBUX 4YBOPOBA y CUCTEMY;

K, MaTpuna kpyroctn nenor cucrema; F! je BEKTOP CHOJbALIBLUX CUJIA; U N, j€ yKyNaH

3N,

nodes

Opoj crenenu cioboae y cucremy (N,

otal —

3a nuckperusaiujy nomohy 3]/ koHauHHX

eleMeHaTa npukazany Ha ciaunu 4.2.1, tae je N,

odes YKYTIAH OpOj UBOpOBa KOHAUYHUX
eleMeHaTa y CHUCTeMy). Y JajbeM TEKCTy he paam pacro3HaBama OMTH KOpHUITheHa BeluKa
CJIOBa 3a YBOPHE BPEIHOCTH M BeKTOpe. PelaBameM HeEMoO3HATe BPEIHOCTH BEKTOpa

nomepama U, , nobuja ce mosbe momeparma y OKBUPY CBAKOT KOHAYHOT EIEMEHTA.

OBne mpencraBibeHa ocHoBHa wuaeja MKE wmertomonormje je mnpumeHspMBa Ha
CJIOKEHHje MpodJIeMe Kao MITO Cy JAWHAMHYKUA U HEJIMHEAPHHU MPOOJeMH KO COJIUAA, Kao U
OCHOBHM TpoOjeMHu ToJba (PU3MUKKMX BeIMYMHA. Y OBOM IOrjaBiby he OuTu garte
dbopMyIanyje OCHOBHUX THUIIOBA KOHAYHHUX elieMeHaTa Kao u (hopMyamnmja penayja Koje ce

KOPHUCTE y peraBamy KOMITIEKCHHjuX npobiema npumenom MKE mertoe.
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4.3 @opmyJaanuja usonapaMeTapcKux KOHAYHUX eJieMeHaTa

Y oBom geny he OuTHM ommMicaHWM camMO OHU THUIIOBH H30IApaMETApCKUX KOHAYHHUX
eleMeHaTa KOju Cy KopuIIheHH 3a MoAeNnupame AU(PY3UOHHUX [OMEHA MpPHKA3aHUX Y
HacTaBKy oBor pama. Crora he outu omucanu 1J[, 2/1 u 2] u3omapamerapcKd KOHAYHU

CICMCHTH.

4.3.1 3/ U3onapamMerapCcKH KOHAYHH €JIEMEHT

OBa BpcTa KOHAYHOT €NIEMEHTa ce KOPUCTHU 32 MOJICTUPAe TPOANMEH3MOHATHHUX Tela
ommrer obnuka (3/] kontuHyyma). Bpoj YBOpoBa KOHAYHOT €JIeMEHTa MOXKE OUTH PA3TUUUT
an je yoomuajeHo jaa ce kpehe ox 8 mo 21. OBakaB KOHAYHU €IIEMEHT KOjU UMa 6 TIOBPIITUHA
KOoje ra orpaHuvaBajy 3BahemMo ocHOBHH. MehyTum, 07 OBOr KOHAYHOT €JE€MEHTa Ce€ MOTY
dbopMupaTi U IpPYrd MPOCTOPHH OONMIM Kao IITO Cy MPOCTOpPHA MpU3Ma, TETpaemap WU
yeTBOpocTpaHa mnupamuaa. OBaKkBU €JIEMEHTH HAcTall MOKJIANameH HEKUX Off YBOpOBa
OCHOBHOT €JIEeMEHTa ce 30BY jereHepucanu 3J[ ememeHTu. Y namkeMm m3naramy he OuTH

OTMCaH OCHOBHU 3 /] eJIeMEeHT MOImTO camMo Hhera KOPHCTUMO 3a MoJienpame audysuje.

Wutepnonanuje reoMeTpuje W TOMEpama OCHOBHOI KOHAUHOT €JIeMEHTa Cy Jarte

jenHauynHaMa:
X
X=X, =4y =NX (4.3.1)
X, z
u1 x
u=qu, =qu, =NU (4.3.2)
u3 z

rae cy: N uMHTeprnonanuoHa MaTpuna

N, 0 0N, 0 0 ... N, 0 0
N=[0 N, 0 0 N, 0 ... 0 N, 0 (4.3.3)
0 0 N 0 0 N, ... 0 0 N,

X' =[X] X} X} X X5 X3....X) XY XY ] (4.3.4)
U =[U} U, U} U U3 U3, U U ] (4.3.5)

Jennaunne (3.3.1) u (3.3.2) ce Mory Hanucatu y 00JIUKY
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N
x, =Y NX} i=1,2,3 (4.3.6)

N
u, =Y N, U; i=1,2,3 (4.3.7)

rne 1=1 oxroeapa ocu x, i=2-0CH y,a 1=3 -0cH z. Y clIy4ajy OCHOBHOI KOHaYHOT

€JIEMEHTA, KOJH UMa 8 YBOPOBA, HHTEPIIOJIAMOHE QYHKIH]E CY

N, = %(1 )1 +5)(1+1) N, = é(l )1 +5)1=1)
N, = L= )1+ s)1+1) N, =S (1=r)1+$)1=1)
8 8 (4.3.8)
N, = %(l— PY(1=s)(1+1) N, = %(1 — ) (1=s)1=1)
N, = éa ) (1=s)1+1) N, = %(1 ) (1=s)1=1)
OJTHOCHO
Ni(r,s,t):%(1+rr[)(l+ssi)(l+tti) i=1,2,...8 (43.9)

B)
1 +1 +1 +1
2 -1 +1 +1
3 -1 -1 +1
4 +1 -1 +1
5 +1 +1 -1
6 -1 +1 -1
7 -1 -1 -1
8 +1 -1 -1

Cauxa 4.3.1 OcmouBopHH 3] xoHaunu enemeHT a) [IpupomHm KoopIWHATHU cucTeM 7,S,f1; 0)
JlekapToB KOOpIMHATHU CHUCTEM X,),Z; B) BpeaHocTu mIpUpOIHHMX KOOpAMHATa y YBOPOBUMA KOHAYHOT

enementa (Kojic et al. 1998, 2008a).
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@ynkuuje N, (r,s,t) cy IMHeapHe IO 7,S,/ U 3aTO CE OBAj KOHAYHM EIIEMEHT 30BE

nuHeapaH. Kao mro ce Mmoxe Buzaetu ca ciuke 4.3.1 mberose noBpiu Cy paBHU y (pU3HMUKOM

npoctopy. OBaj KOHaYHHM €NIEMEHT C€ 3aTUM U3 MPOCTOpa X, ),z MPECcIrKaBa Ha KOLKY 4uje
Cy KOOpJHMHAaTe 4BOpoOBa I,,s,,t, jenHake +1 (ciuka 4.3.1c¢). Y nusby ouyBama jeHO3ZHAUHOT
MIpECIIMKaBama 1 ICCHE OpHjeHTAIM]e TPUPOTHOT CUCTEMA 7, S, HEOIXOIHO j€ TOPEe YCBOJCHH
penocien y HyMepucamy YBOpOBa KOPUCTUTH Y IPAKTHUHO] mpuMeHu 3D enemeHra.

Y HacTaBKky he OuTH yKpaTKO ONMCaH MOCTYIAK pauyHara u3Boxa N, ; KOJH je yCTBapH:

— aNk

Nk"’ Ox
j

(4.3.10)

ITomro ¢y N, ycrBapu (QyHKUHMje NPUPOJHHMX KOOpAMHATA I,S,t, MOpa c€ NPHUMEHHTH

MOCTyINaK MoCpeAHOr nudepeHnrpama

N, = o N, O ON, & @3.11)
Yooor ox; 0s Ox, Ot 0,

AKko ce yBene jakoOujan Tpanchopmanuje usmely JlekapToBOT U MPUPOIHOT CHCTEMA, KaO0

X Oy oz
or or or
J{é}: x oy oz 43.12)
or Os 0Os Os
x Oy oz
Lot ot ot ]
a UHBEP3HM JaKkoOujaH
o 3 o]
0x 0Ox OX
J"lz{@}z a & o (4.3.13)
ox| |0y 0Oy Oy
a o a
L0z 0z 0Oz
Onna ce uzBoau (4.3.10) Mory HancaTu y o0JIMKY
_ ON  ON _, ON
Nk,szj}?qu;a—quj; 8tk (4.3.14)

Nzsomgu ON, /or, ON,/0s, ON, /ot ce nobujajy nudepeHIrpameM Koje AUPEKTHO Clean
u3 nepununmje N, (1,s,t) mpema oxarosapajyhum wuspasuma natuM jegHadyuHoM (4.3.8).

YnaHoBu jakoOujana J, = ciene u3 neduuunuje (4.3.13) u uHepmonanuje 3a reoMeTpujy

(4.3.6):
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N
T =2,
k=1

akaf; (4.3.15)
o,

rae je n, =r,r, =S,1; =t. [IperxonHo nMoMeHyTH moctynak oapehusamwa u3BoAa QyHKIM]jA
N, no /JlekapToBUM KOOpAMHAaTaMa X, C€ MOK€ NPUMEHHTH JAa Owio kojy (yHKuujy

npUpoIHUX KoopauHarta. Ctora, BeKTop u3Boga O/0X, AeUHUCAH Kao

T
(nggg @310
ox ox Oy 0Oz
MO’KE C€ MaTPUYHO U3Pa3UTH pelaliijoM
o _y e (4.3.17)
19).¢ or
rae je
T
o) |2 90 @ (4.3.18)
or or 0Os ot

Hapasno, Moxe ce nedunucat 1 o0pHyTa TpaHchopamaliyja rna, ako UMamMo HeKy (pyHKIH]jy

KOOpJMHATA X, , U3BOJU y OJHOCY Ha IPUPOJIHE KOOpAUHATE UMajy cienehu odauk
—=J— (4.3.19)

V NpakTHYHO] MIPUMEHU y METOIU KOHAYHUX €JleMeHaTa BPeJHOCTU 4jaaHoBa J, —jakoOujaHa

y TIOCMaTpaHO] Ta4yKH eJeMEHTa ofpelyjy ce HyMepHYKHd a 3aThM Ce BpIIM HHBEp3Hja
matpuiie J. HMuBepsmja je moryha camo 3a ciyda] Hecunryiapae wmatpume J. [o
CHUHTYJIApHOCTH MOke aohu y ciyuajy 3/] enemenTta ca yrioBuMa usMmel)y rpaHMuHUX

noBpum enementa Behnm oz 180°.

4.3.2 2]] nu3onapaMeTapCcKu KOHAYHM €JIeMEHT

JBogumensuonanau (2J1) wm3omapameTapcKd KOHAYHH €JIEMEHTH TIPEJICTaBIbhajy
cnenujanan ciay4aj 3J] KOHaYHUX eleMeHaTa U3 MPEeTXOAHOT ojesbka. [locToju Buie BpcTa
2]1 enmemeHaTa Tako JAa OHU yuHe (amMuinjy 2JI KOHAUHUX eJleMeHaTa 3a MOJEIHPAE
KOHTHHYyMa. Y HacTaBKy he OWTH Jate OCHOBHE pelnaiije paBaHckor 2]l enmemMeHTa Koju ce
KOPHUCTH y TIPOLIECY MOJIeNMpama Tu(y3nOHUX MPpodieMa MPUKa3aHUX Y OBOM pajy.

VY cnydajy momepama KOHAYHOT €JIeMEeHTa, MaTepHjai ce nedopmulie Ha UACHTHYAH

HAYMH Y paBHUMa MapajieIHUM jeTHOj PaBHHU, KaKo je IeMaTCKH MPpHUKa3aHo Ha ciuiu 4.3.2:
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u=u(x,vy) (4.3.20)

KoHauHu eneMeHT KOjuM ampOKCHMHPaMO OBO IMOJbE MOMEpama MOpa UMAaTH YBOPOBE KOjU

JIGKE y paBHU X,) W 4YMja NOMEpama MMajy KOMIIOHEHTE y mpaBily oca x u y. Jlakie,
jemnaunne (4.3.1) u (4.3.2) caga umajy o0IuK

ol

(4.3.21)
"
u, u,
= - =NU (4.3.22)
U, u,
r7ie Cy y CKiany ca jeqHaunHama of (4.3.3) ox (4.3.5), uatepnonanuona Mmarpuma N,
N, 0 N, 0 .. Ny O
N = (4.3.23)
0 N, 0 N, .. 0 N
Y BEKTOpPHU KOOpAMHATa 4yBOpoBa X M nomepama uBopoBa U, penom,
X" =) xlx2x2 xN x| (4.3.24)
u
UT =viviviul. oNuy] (4.3.25)
Jennaunne (4.3.21) u (4.3.22) ce MOry HamucaT U 'y KOMIIOHEHTHOM OOJIUKY
N
x, =Y N,X/ i=1,2 (4.3.26)
k=1
"
N
u, =Y N, U i=1,2 (4.3.27)
k=1

V ciydajy ocHOBHOT 2J] KOHaYHOT €JIEeMEHTa, KOji UMa 4 4YBOpa, MHTEPIIONAIOHE (QYHKIIH]e
cy

1 1
N, =2 (+n)(1+5) Ny =2 (1=r)(1-)

| (4.3.28)
N2=Z(l—r)(1+s) N,

= i(l+r)(l—s)
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Cauxka 4.3.2 2]] KOHaYHU €IEMEHT Y IPUPOAHOM KoopauHaTHOM cuctemy (Kojic et al. 2008a).

W3Boau uHTEprioNanuoHnx (GpyHKIMja Mo KoopauHaTtamMa x ®u y ce onpel)yjy xopumhemeM

JakoOujana. ¥V ciyuajy 2/] enemenra JakoOujan 1 uHBep3HU JakoOujaH uMajy 00K

ax o
J= ox _|or or
or] |&x Oy

Os Os

(4.3.29)
o as

_ or

JI:{&}: g?; g;c (4.3.30)
o oy

IOK ce KoMIoHeHTe J, —oxpehyjy npema jennaunnu (4.3.15).

4.3.3 1/1 n3onapamMeTapCcKu KOHAYHM €JIeMEHT

Jennomumensnonanuu (nuHUjckH, 1J1) eneMeHT mpencraBiba MPOOJIEM y KOMeE ce
oapeheHe 3aKOHUTOCTU MOTY YCHOCTaBUTH Yy MpaBLly caMo jeaHe junuje. Konaunu enemeHt
mrana 3a npobinem aedopMmucama yclied JejcTBa cujla je mpukazaH Ha ciumu 3.3.3.

JIUCKpeTHEe BEIMYMHE IOCMATPaHOI €JIEMEHTa 3a Ciiy4aj AedopMucama Cy: KOOpAWHATE
uopoBa X' m X?, momepame usopoa U' u U?, u cune F' u F’ xojuma apyra Tena

. 1 2 .
7ieNlyjy Ha ToCMaTpaHM KOHA4HU eJeMEeHT. Y cuile o3HaueHe ca [ u F° ynasze cuie Koje
MOTUYY OJl KOHAYHUX eJIeMeHaTa ca KOjuMa je MPEeKo YBOpPOBA BE3aH IOCMATPAHU €JIEMEHT,

Kao ¥ CUJI€ OJ] IPYTUX Tea.
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a) 6) —
LAE (el
T F? L 2
_F>.u. .............. ( __________________ .;2,_>_> |® T E """" EO]
L L X | »lle F
U’ uU? X dx
B) r)

N, (") NL,(") — e —_ A

r=-1 0 r=+1

Cauxa. 4.3.3 1]1 xonaunu enemeHt. a) Cune u noMmepama y uBopoBuMa; 0) Ilomepame mompeuHor

npeceka; B) M3omapamerapcke ¢pynkuuje N, (r) u N,(r); r) Unrepnonanuja reomerpuje. (Kojic et al 2008a).

Kon 1]] xoHauHOr eneMeHTa MpukKazaHor Ha ciavuu 4.3.3 uHrepnonanuone gykuuje A, (r)u

h,(r), xoje oarosapajy usopoBuMa 1 u 2, uMajy cieaehu oo6muk

ho=i-r)
2 4.331)
@:%a+m

N3Boam wmHTepnonanuoHux (QyHKIHMja ceé W OBAE ojnpehyjy kopumihemem Jakobujana. Y
ciyuajy 1/] enemenra Jakobujan uma oOIMK

J_dx_L

=—=— 4.3.32
dr 2 ( )
JIOK je UHBEp3HU JakoOujaH:
dr .2 (4.3.33)
dx L

Hzsomu ¢oh,/or u oh,/or oapehyjy ce nupekTtHo nudepeHUUpameM MOJUMHOMA hy U h,

natux y (4.3.31), ma umamo

(4.3.34)

4.4 Moaeaupame no/ba Gpu3nuKkux BeauurnHa npumenom MKE

VY BenukoM Opojy MHKEHEPCKUX U OMOMHXKEHEPCKUX MpobiieMa OCHOBHH 3aJ1aTak je
Ja ce ojpenu Mosbe onaropapajyhux (U3MYKUMX BeJIMYMHA Kao IUTO Cy TeMIleparypa,
KOHIICHTpalMja, NpuTHCcak ¢Guyuaa uiau Op3uHa. Y OBOM ey heMo JaTh HEeKe OCHOBHE
MPETIOCTaBKE TPU pellaBamy MPOCTOPHUX Mpobiema u Owhe mpukasana ['erepkuHOBa

METOA.
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4.4.1 OcHOBHe MPETNOCTABKE

VY teopujckoM mornarsey o Audy3uju (raaBa 2) ¢y NpeAcTaB/beHe OCHOBHE jeHAYNHE
jenHor audys3uoHOr mnpoueca. JeqHaumHa audysuje ce 3acHMBa Ha (PU3MUKUM 3aKOHMMa
oJpXKama Mace M JMHEApHOI MOMEHTa, M KMa OOJIMK MaplUUjaTHuX TUEpeHIIH]jaTHIX
jeIHaYMHA ca U3BOJMMA MO0 BPEMEHY U IPOCTOPHUM jeTUHHIIaMA.

Benmuku 6poj aHaTUTHYKUX METO/IA j€ pa3BHjeH Y MPOILIOCTH Y IUJbY PeIlaBamka OBUX
OCHOBHUX jeJlHauMHa, 1 Mory ce Hahu y mureparypu (Incropera and DeWitt 1996, Munson et
al. 1998, Mills 1999, 2001). Kopumhewem oBuUX MeTona MOOHjeH je aHATUTHUYKU OOJIUK
pelema Tako Ja Cy OBE OCHOBHE jelHAUYMHE 33J0BOJbEHE y oAroBapajyhem IoMmeHy H 3a
3a/aTe MOYEeTHE M TpaHW4yHEe ycioBe. Y HajBehem Opojy ciyuaja, aHaauTHYKe (QYHKIIH]E
3aBHCHE OJ1 BpEMEHa U MPOCTOpa Cy TakBEe Ja Cy OCHOBHE jeJIHAUMHE M I'PaHMYHH YCIOBU
HCTOBPEMEHO 3310BOJbEeHU. Takole mocToje, U KOpUcTe ce, MpUOIIKHA aHATTUTUYKA peleHha
y KojuMa cy (pyHKIHje MPeACTaBJbeHEe Kao CepHje Y KOjuMa ce SJICMECHTH BHIIET pefa MOTY
3aHEeMapHTH.

OCHOBHO OTrpaHHYeH€¢ AHAIUTHUKUX METOJIa je TO Jla OHE MOry OWUTH NpUMEHEHE
caMo Ha CHelHja]He U MPOCTe TeOMETPUjCKEe OONUKE, ca MaTepUjalHUM KapaKTepUCTHKaMa
KOje HE 3aBHCE OJ1 MPOMEHUBHUX Y jelHaUMHaMa WK Of APYrux ynpomhenux yciosa. Crora
OHE HEe MOTy OWTH NPUMEHCHE Ha IeHepaHe mpolieme, Tj, KOJ KOMIUICKCHUX HEeJTHMHEapHUX
npobiemMa Kao IITO Cy, Ha MpUMEp, CTpyjame Ba3lyXa y ajBeosiaMa, IJie Ce jaBibajy BEJIMKa
NoMepama TpaHmLIa JIOMEHa, U KOJ] KpeTama KPBU KpO3 KPBHE CYJIOBE pella MUKPOMETPA.

Kox mopemupama mpobiema (GHU3MYKUX MMOJba KOpPUIThEmeM METOJe KOHAYHUX
eleMeHaTa Mub je Ja ce Hahe pememe Koje 3aJI0BOJbaBa OCHOBHY jE€IHAYMHY Y OKBUPY
KOHAYHOT eJleMeHTa (MOJI0MEHA) Y TeKHUHCKOM cMuciy. Takohe, GU3NUKO MOJbe y OKBHUPY
CBaKOI' KOHAYHOI' eJleMeHTa je KopuithemeM oaronapajyhux anpokcuMaliyja IpeacTaB/beHO
NIPEKO YBOPHUX BEJIMYHMHA, KA0 M y CIy4ajy COJIMAA TNe ce IOMEpama TadKe y OKBUPY
KOHAYHOT eJIeMEHTa [00Hjajy ampOKCHMAalljoM IIOMEpama Yy YBOPOBUMA. JeaHa4YMHE
paBHOTEXE KOHAYHOT €JIEMEHTa Cy Hajuenrhe u3BeeHe Ha OCHOBY [ enepkiuHOBE MeTO/E KOja

he OGuTH onucaHa y HaCTaBKY.

4.4.2 Metona I'esiepkuna

Y mwpy yBohewa ['enepkuH Mmerozae, pasMaTpaMo MNapuUUjanHy IuGEpeHLH]jaTHy

JeIHaYMHy Koja onrosapa Audysuju, a Koja je npeAcTaB/beHa y I1aBu 2:
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08, 0,00 _
S 8x,-[ a_xi}r fr=0 (4.4.1)

rae je ¢(x[,t) MpoMeHJbUBa oaroBapajyher nosba; ¢ u D MarepujalHu KoepUIIUjeHTH, KOjU
reHepaJHo 3aBKCE O] KOOPAUHATA X, au ol ¢;a f (xi,t) je oarosapajyhu usBop.

OcHOBHa HJgja TEXKHHCKMX METoJa je Ja ce AudepeHunujaiHa jeAHadYMHa MHOXKH
onroeapajyhom QyHkmmMjoM Koja 3aBUCH O KOOpJIWHATA, U YBOhCHEM NPETIIOCTABKE Ja je

jeHaYrMHA y T&KUHCKOM CMUCITY 33JI0BOJbEHA Ha I1E€JIOM JIOMEHY

op o .0 .
ll//(xl,xz,)@){—ca—? g( af}rf —O}J (4.4.2)

rue je 1//(xl.) TeXHUHCKa (QyHKIMja, a V' mocmarpaHu JoMeH. JeaHauuHa (4.4.2) npenacraBiba

onrosapajyhy ciaby ¢popmy nudepennyjanne jenHaunHe MOMTO AUQEpPEHINjaTHA jeTHAYNHA
npeJicTaBibeHa u3pa3om (4.4.1) Huje 00aBe3HO 33/I0BOJbEHA Y CBUM TauykaMa JJOMCHA.
Y TenepkuH METOAM KOPUCTHMO JOMEH V  jemHOr H30IapamMeTapcKor KOHAYHOT

eJIEMEHTa W UHTepnojanujcke Qynkuuje N, (r,s,t)Kao TeXUHCKe QyHKUMje. Benuko cioBo

K ce xopuctu ga ce o3Hade BEIMYHHE KOje OJIrOBapajy YBOPOBHMA Y LWJbY Pa3/iBajama Ol

MaJluX CJI0Ba KOj€ O3HayaBajy BeJIMYMHE y J[eKapTOBOM KOODAMHATHOM CHCTEMY X;. Tako

jeIHayrMHe KOHAYHOTI eJeMeHTa y ciaboj popmu nmajy o0IuK,
_[N [ 9 aa ( 6¢J+fV }4 K=1,2,..N (4.4.3)
X;

npu yemy je N Opoj 4BOpoBa.

[lpn ¢dopmupamy jerHauyMHE PaBHOTEXKE KOHAYHOI €JIEMEHTa, OCHOBHU KOpaK je
TpaHchopMmalmja 3anpeMUHCKOT UHTerpana y GopMy Koja je momobHa 3a npumeny. Hauwme,
I'aycoBa teopema (Fung 1965) moxe OuTH NmpuUMemEHa HAa IPYrH M3pa3 y 3alpeMUHCKOM

WHTErpaly aa Ou ce 70010 00IuK

_[NKa ( ‘MJJ jN Da¢ndS jD BidV (4.4.4)

rae je: S MOBpIIMHA €IEMEHTa, a O3HaKa ,=0/0x; je KopulrheHa paay ynpourheHor nucama.
WUspas D¢n, mpenctaBba (QIyKkC ¢g BEIMYMHE ¢ KPO3 MOBPLIMHY €JEMEHTa, Ma CTOora

MOBPIIMHCKU UHTErpasl Moke OUTH HAllMCaH y OOJIHUKY

jN D‘M dS = jNKquS (4.4.5)
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rae je Fp (t) NOBPIIMHCKU (IIyKC KOju oarosapa ‘K’. 3a oapehuBame BpeIHOCTU MOJba y
HEKO] TaYKH KOHAYHOT eJIEMEHTa KOPUCTUMO UHTEPIOIaLHU]y:

¢=N O = NO'+N,0*+...+ N, ® (4.4.6)
e cy ca @ o3HaueHe YBOpHE BPEIHOCTH IPOMEHIbUBE M0Jba ¢ . Casa, 3aMEHOM jeIHauMHA
(4.4.6)u (4.4.4) y jennaunny (4.4.3), u kopunthemem jennaunne (4.4.5) nobujamo

M®+K®=F*+F", wm 44.7)

iy J_ S LRV _ o

M@ +K, O =F;+F;, K,J=12,.,N

OBze je @ BEeKTOpP 4BOPHHMX BpeaHocTH ®F, ®je BekTOp MpPBOr W3BOAA IO BPEMEHY

BEJIMYMHE Y YBOPOBHUMA, JIOK Cy OCTaJIC MaTPHIIEC H BEKTOPH JIaTH Y OOJINKY:
My, =[eNeN,dV, Ky, =[DNg N, dv,

E 4 , d . (4.4.8)

Fé=[NgqgdS, F{=[Nf"ds

5 §e

Cuctem jenHaumHa (4.4.7) npenctaBiba jeAHaYMHY PAaBHOTE)KE KOHAYHOI €JIEMEHTA.

[ToBe3uBame jeqHAUMHA €JIeMeHaTa y CUCTEM jeHAUYMHE IIEeJIOT Tejla je U3BPIICHO Kao CTO je

TO omnucano nmomohy (4.2.2) Tako Ja CHUCTEM jeIHAa4YWHA IIEJIOr Tejia MOHOBO HMMa OOJIMK

(4.4.7). IIpuknaaHu rpaHUYHU YCIIOBH Tpeba aa Oyny ynoTpeOsbeHH Ja OU ce TayHO perunie

jeTHAYMHE TEJIOT CUCTEMA.

WNukpemenTanna Gpopma 3a BpeMEHCKY WHTETpaljy jeanadunne (4.4.7) uma 001K

1 1
—M+K |""®=""F +""F ——M"® (4.4.9)
At At

rae je At IyXWHa BPEMEHCKOT KOpaka, a TOpHmH JICBM HMHJICKCH n W n+] O3HauaBajy

BPEIHOCTH Ha OYETKY U Ha Kpajy n-TOT KOpaKa.

Kana marepujanHu mapaMeTpu 3aBHUCE O] IPOMEHJbUBE ¢ WIM y Cllydyajy Kaja ce

AOMCH 3HATHO MCH:Ad, MOpa CC€ pPa3sBUTU UTCPATHUBHA LICMa 3a pClIaBamkbC CUCTCMA. HpeMa

(Kojic et al. 1998, 2008a) perieme nTUIIEMO y 00JIUKY

D =P + APD + ADP +.... .+ ADV (4.4.10)
ITO oAroBapa urepauuju ‘i’. UHKpeMeHTaIHO-UTepaTUBHA jeIHAYMHA 32 BPEMEHCKU KOpakK 71

U UTepauujy i caja uma o0IMK
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n+l (i-1)
1 N N -
( M _I_l( ﬁ (D(l) 7+1FS(1 1) n+]FV(l) H—ll((l 1) n+l(I)(l 1)

At 4.4.11)

1n+ i- n+ i n
A_t M 1)( 1D _ (I))

I'Jle Ce HeMO3HaTe MaTpHULe U BEKTOPU oJipelyjy mpemMa Mo3HaTUM BpeITHOCTUMA U3 IIPETXOAHE
ureparmje "M@V | Jenmaumne enmeMeHTa ce TOBe3yjy M pemraBajy 3a oarosapajyhm
npupamraj A®" . MtepaTUBHI NOCTYNAK Ce M3BPIIABA CBE JOK CE HE 3a0BOJbH KPUTEPHjyM

KOHBEPTeHIHje 3a HA(D(” H .

VY nacraBky he OuTu npukazaHa reHepanusanyja metoae ['enepkun Ha nudysujy.

3.4.2 Heniuneapne jennauune nudysuje y MKE

Ha 6u npumennu Merony [ enepkuna y3umamo y 003up jennaunny audysuje (2.5.20)

oc, @ oc;
—— I+ DL+ =
5 +6xl. [Dj Oxi]-'_cf 0 (4.4.12)

KOHCTUTYeHTa ‘j°, TAe ¢, INpPEACTaB/ba 3ANPEMHHCKY KOHLEHTpauujy KoHcrturyenta. Ha

OCHOBY IIPETXO/IHE jeIHAUMHE U3BOH CE jeJHAYNHA 3a KOHAYHU €JICMEHT:
: iC —05 20V :
M,C,; +KiC,; =Q} +Q; 0e3 cyMupama 1o j (4.4.13)

rae je C; BEKTOp YBOPHMX KOHLEHTpAlHja KOHCTUTYEHTA 'j’; BEKTOP Q? je nedunucan Ha
ucTy HauuH Kao 1 Bektop F” vy jennaunnu (4.4.8) rue c}/ Tpeba OuTH KOpUIINEeHO yMecTOo

[V . Marpuua M.i je nara jeqHaunHoM (4.4.8) 3a ¢ =1, 1ok MaTpuia K¢ uma 06nuk

(Kj )U = l DN, N, dV = l D,(N Ny + NN, + NN, )dV (4.4.14)

YKOJUKO je MOBPIIMHCKH (hIIYKC KOHAYHOT €JIEMEHTAa O3HA4YeH ca (C")/ [kg/ mzs], bayke y

4BOPY KOHAYHOT eneMenTa Q) je

5 = i N, (c,),dS (3.4.15)

Jennaunna paBHotexe (4.4.13) ce 3aTuM nuie 3a CBaku oJ1 KoHCTUTyeHaTa. Ctora, 3a CBaku
KOHCTUTYCHT C€ BPIIM CKJIANamke jeHaYMHE PAaBHOTEXKE a 3aTUM W WHTETpaldja jeJHavYrnHa

npumenoM (4.4.9). Kaga marepujanHe KapakTepUCTHUKE 3aBUCE OJ KOHLIEHTpalKje, Wi Kajaa
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7I0J1a31 710 3HATHE MPOMEHE JI0MeHa au(y3uje, KOPUCTH C€ UTEpPaTUBHA MPOLEAypa ONMCaHA
jennaunHOM (4.4.11). Tpeba HarmacuTH na ce OBaj MOCTyNaK Mojaenupama npumeHoM MKE
MOX€ KOPHUCTHTH KOJ| pa30Jia)keHHX pacTBOpa, IIe KOHIEHTpanrja KOHCTHTYEHTAa HE yTHUYE

Ha KapaKTCPHUCTUKE MCIIABHUHC.

4.5 Mogenupame cuUcTeMa 32 TPAHCHOPT JIEKOBA NPHUMEHOM
MKE

4.5.1 YBoaHa pasmaTpama

UcrpaxkuBauka rpyna npod. Maypo ®@epapuja n3 XjycToHa je mpBa Koja je Mpou3Belia
cunkoHcke mMeMOpane ca HanokaHanmuma (Keller and Ferrari 1994). On tama ce HOBU H
100OJBIIIAHA HAHO YMITOBH KOPUCTE Y UCTP)KUBAakUMa BE3aHUM 3a TpaHCILIaHTaIujy henuja y
umyHo-u3onoBanuM ypehajuma (Chu and Ferrari 1995), 3a 6uonomky cenapanujy (Desai et
al. 1997), ka0 U 3a KOHTPOJIMCAHO IMACHBHO W AKTUBHO OTIYIITalk¢ MOJICKyJa JieKa W3
uMIantTupanux kamncyna (Desai et al. 1999). Ca oBum HaHoypehajuma je y3 pamroHaHO
JMMEH3UOHHCAKE KaHalla MOCTUTHYTO NMPOTHIAKkE HYJITOT pena. To omoryhaBa mpoTuiiame
KOHCTaHTE JI03€ JieKa Jy>X Iyror BPEMEHCKOr Iepuoja mro nosehaBa TepaneyTcKy
e(pUKAaCHOCT a UCTOBPEMEHO CMambyje HeXKEIJbeHE €PEKTE BUIISCTPYKE aIMUHUCTpAIIH]e.

HNako cy 3HavajaHa gocturHyha ocTBapeHa y KOMIJYTEPCKOM MOJACIHUpamy, Koje
YVKJbydyje MOJICKYJapHy IUHAMHUKY M METOJC MEXaHWKEe KOHTMHYMa (Kao IITO je METOJ
KOHAUYHUX €eJIeMEHaTa), U Jajbe IOCTOje HEMO3HaTH MPOLECH y AMHAMHUIM U KHHETHIH
¢dynna Ha HUBOY HaHOCKasie. MeToje KOHTMHYMa Cy ce TMoKas3alie Kao HEIMpHMEHHUBE 3a
npoliece Ha HUBOY HAHOCKaJe Ta OCTaje J1a Ce Y Ty CBPXY KOPHCTE NMPHHIIUIU MOJICKYJIapHE
nuHaMuke. Pa3Boj mpopadyHCKHX Mpoleaypa Koje Ou moBe3ajie HaHO-, ME€30- U MaKpO-CKay
O6u OMO mMoXXKeJbaH IpaBall UCTpaXKHMBamba Kako OM ce oOjacHuo Tpancmopt mace y HJIC
ypehajuma u onakmano au3ajaupame u ontumusanuja HIAC ypehaja.

Jeman on HJIC ypehaja xoju je HacTao y HCTpaxuBaukoj Tpynu npodecopa depapuja
je mpukaszan Ha ciuuu 4.5.1. Monekynu ce audysujoMm TpaHcnopTyjy u3 ymnasHor (IN) y
nznazau (OUT) pesepBoap HauMHOM KOjHM je IIEMAaTCKM MpHUKa3aH Ha ciauuu. Ypehaj ce
cacToju M3 YIJa3HOT pe3epBOapa, BEIMKOr Opoja TMapalielHMX VYJIa3HUX W U3JIa3HUX

MHUKpOKaHasa, HAaHOKaHaJla U M3JIa3HOT pe3epBoapa.
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§ /
N NN

MukpokaHanu HaHokaHanu

Canka 4.5.1 HJC ypehaj 3a nudysnonum TpaHcmopT Mojekyna. Monekynmu ce audysnjom
Tparcroptyjy w3 yiassor (IN) y msmazau (OUT) pesepBoap HaAUWMHOM KOjH je IIEMATCKH MPHUKA3aH KYTUM

JTUHAjaMa ¥ CTPeIuIaMa.

MHuKpoKaHaJIi Cy MOBE3aHM Ca YJIa3HHM M W3Ja3HUM PE3epPBOAPOM U MACEHU TPAHCIOPT Y
BUMa je O3HAueH JYI'MM CTpeluiama. YJa3HH M U3Ja3HH MHKPOKaHall Cy IOBE3aHU
HaHOKAaHAJIMMa TaKo Jla Ce TPAHCIOPT MOJIEKyJia OJ[BHja Ha JIEBY W JIECHY CTpaHy [0
onropapajyhux n3na3sHuUX MUKpOKaHama.

Y o0BOM [ielly HCTpaXHBama, Hariacak he OWTH CTaBJbeH Ha KOMIIjYTEPCKO
Moenupame nporeca nudysuje y jennom tumy kpeupanor HJIC ypebhaja koju je nmpukazan Ha
cimy 4.5.2.  Mogenupame je U3BPIICHO NPUMEHOM METOJAE KOHAYHHUX eJIeMeHarTa, y3
NPETIOCTaBKy Jla Ce TPAHCIOPT MOJEKyJa MOXKE OMUCATH HEIMHEAPHO-HECTAllMOHAPHUM
midy3noHuM TporiecoM. HenmuHeapHOCT je ToOcieauna KOHCTUTYTMBHE 3aBHCHOCTH
mudy3noHor koedwunmjeHTa oA KoHIeHTparuje. OBe KOHCTHUTYTUBHE 3aBUCHOCTH CY

oapeheHe eKCIepUMEHTAIHUM Iy TEM.

4.5.2 HAC rpa¢uuxu unrepdejc u MKE moaen

YV mupy renepucama MKE Mozena m nocrtmnponecapama pe3yiraTta Ha INTO JIAKIIU
HauuH pesujeH je HJIC rpadmuxku mnTepdejc codrep. Oaj HIAC wunaTepdec codTBep
Mpe/ICTaBba U allaT KOjU MOXKe Jla c€ KOPUCTH 3a kpeupame u ontumuszanujy HJC ypehaja.

Ha ocHoBy ycinoBa cumMmerpuje, KOjU Cy ONHMCAaHU Yy YBOJHOM JIeNy, W3BPIICHO j€
MOJICTTUPAE caMo Jielia HaHOKaHajla KOjH je TMpuKa3aH Ha cimkama 4.5.2. u 4.5.3, mok cy
TPaHWYHHU YCIIOBH MoJiena npuka3zanu Ha ciuiy 4.5.3 (Kojic et al. 2009).

I'pannunu ycnoBu cy aepunucanu Ha cineaehum naumn (cmuka 4.5.3). Ilomro cy
ucnymenu yciosu cumerpuje, y MKE moneny ce nedunuily ase paBHH CUMETpPHjE y KOjuMa

ce 3az1aje /1a je Qurykc y mpaBily oce X jeHaK HyIH, Tj. qx=0. Y1a3H1 MUKpOKaHaJI je TIOBE3aH
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ca yJla3HHUM pe3epBOAPOM OAroBapajyhe 3ampeMuHa W KOHIIGHTpalje, Tako Ja ce Yy
YBOPOBUMA TPAHMYHOT TIPEeceKa MHUKpPOKaHala W pe3epBoapa y MOYETHOM TPEHYTKY 3a/ajy
BpeaHocTH KoHueHTpauuje Cine. Ha camyan HaumH ce y 4yBOpOBMMa IPaHUYHOT IpeceKa

M3J1a3HOI MUKpOKaHajia M M3JIa3HOT pe3epBoapa y NOYETHOM TPEHYTKY 3a/1ajy KOHLEHTpaluje

Coutlet .

-

-
AOMEH HAC-A KOJW CE MOOENUPA

==

MukpokaHanu HanokaHanu

Cauxa 4.5.2 Jlomen HJIC ypehaja MonmenupaH KOHaYyHHM €JIEMEHTHMA (30HA OrpaHHYCHA I[PBEHOM

JIMHU)OM).

(t)

PaBaH CumeTpuje y C

outlet

t PasaH CumeTpuje
inlet N q =0
X

Cauxa 4.5.3 [lomen monenupad MKE MeTooM u TpaHIYHH YCIIOBH MOJIEINA.

[TapameTpu reomerpuje Mojesa Cy Nnpuka3zaHu Ha ciuiy 4.5.4, 10K cy napameTpu 3a
reHepHCcamke MpeXe KOHAYHUX eJleMeHaTa puka3anu Ha ciuiu 4.5.5. Jleo memOpane xoju ce
OJIHOCHM Ha TIOJOBMHY YJAa3HOT MHUKpOKaHajla M IIOJIOBUHY H3JIa3HOI MUKpOKaHaila ce
Mojenupa kopumrhemeM 3J] KOHauyHUX eleMeHara, JOK C€ CBAaKM HaHOKAaHal MOJENIUpa
kopuitheweM 1/1 muHMjcKOr enemMenTa. bpoj eneMeHaTa y cBakoM Off peroHa, Ty>K CBake 0]l
oca, je mpukaszaH Ha ciuiu 4.5.5. 3/ Mpexa KOHaYHHUX eJleMeHaTa H1jy YHU(OpMHA Y TpaBILy
¥ oce, alli ce TIOHaBJba 3a CBaKy n-M jenuHuily. bpoj enemenara y JoMeHy HaHOKaHaja JTyX
OCe y HH]e HE3aBHCAH yJIa3HU MapaMeTap Beh 3aBucH o1 Opoja ereMeHara Koju 4uHe n-M

JeIVHHUILY.
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MapameTpu reomeTpuje

n-M Jep,l/lHI/ILl,a\ le H  Bucuna mukpokarana
JeauHuua HaHokaHnan-MukpokaHan In L [lyXuHa HaHokaHana

L1 [yxuHa aena 6e3 HaHOKaHana
Bc LWupuna mukpokarana

Bn OyxuHa HaHokanana

lc  Pactojare nsmehy HaHokaHana
In" WnpuHa Harokarana

hn Bucuna naHokaHana

Yrao Harnba MukpokaHana

le(ng - 1)

N¢ = bpoj HaHokaHana y jenHom
MwukpokaHany

Ngin = Bpoj Ynasiux MukpokaHana
y NDS1 ypehajy

Ngout = Bpoj ManasHux MukpokaHana
y NDS1 ypehajy

D, = Mpeunuk monekyna

Canka 4.5.4 T'eomerpujcku napamerpu mozena kopumthenu y rpapuakom HIC nnrepdejc codraepy.

3D 4BOpOBY enemeHTa

n-M JeanHu

JeanHnua HaHokaHan-MikpokaHan 3ajeAH|/|L|KV| 1D wn 3D 4YBOpPOBU

ﬂapameTpm MpeXe KOHa4HUX enemMeHarta

N1y Bpoj 1D enemeHaTa HaHokaHana

N1y Bpoj 3D enemeHata y n-M jeanHnum
n3mehy ABa HaHokaHana

n1x Bpoj 1D enemeHara ayx HaHokaHana

Nx Bpoj 3D enemeHaTa oyx x oce yl
Mukpokarany

Nz Bpoj 3D enemeHara gyx z oce y
MwukpokaHany

NY1 Bpoj 3D enemeHata ayx y oce y
MukpokaHany

NY bBpoj 3D enemenara ayx y oce y
MwukpokaHany (o6nact 6e3 HaHokaHana)
=(nly+ N1y)nC

Nc  Bpoj HaHOKaHana

n-M JeguHuua
| nly | N1y l

In le

Bc z
< /

>
P: ‘ 1 v WNana3
csaz:pw-;/'ﬁ_: &
Nz | . X
Nx

L1 L Le| Y
)
NY; NY NY;
=(n1y+N1y)n,

Cauxa 4.5.5 [TapameTpu Mpexe KoHauHUX eneMeHata y HIIC Hymepuukom Mozeny.
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Baxno je narmacutu na ce 3/ 4yBOpoBM MuKpokaHaiga u 1] 4BOpoBH HaHOKaHajia
MOKJIaNajy Kao 1TOo je U noka3aHo Ha ciauuu 4.5.5. [pu cnenudukanuju yiaasHux napamerapa
yKJbydeHH Cy jomr u: 3aBucHocT D(c) (mara y tabemapuoj dopmm) 3a mudysujy y
MHUKpOKaHaJIMMa U HaHOKaHAJIMMa; BPEMEHCKU KOPaK; OpOj BPEMEHCKUX KOpaka; 3alpeMHHa

YIJIa3HOT ¥ M3JIa3HOT pe3epBoapa, Kao U MHUIMjatHe KoHIeHTpanuje y okBupy HIC ypehaja.

HaHokaHan

¢,

MoepwuHa
nonpeuHor A c
npeceka 2

(grad C), (Flux)y

o

Flux = -MW x D x (grad C) [fg/(ut -ua)]

(Flux),= (Flux)xA
(Flux) y

(grad C)y

MukpokaHan

MosplumHa A
Koja ofiroBapa YBopy

Canka 4.5.6 Jletasbu KOju ce 0HOCE Ha payyHame MaceHOr (piykca y HaHOKaHaly U MUKPOKaHAJYy.
3aBHCHOCT yJa3He KOHLEHTpaluje o7 BpeMeHa. Y OBOM ey je JaT OIUC
jeIHaYMHA KOje Cy UMIUIeMeHTupane y nporpamcku makeT [TAK-T paam mpaBmiHOr omuica

mudysuonor mpoueca. [lomro cy 3anpemuna V,

inlet

yJIa3HOT pe3epBOapa, Kao M MHUIIMjATHA

KOHIICHTpAallja JaTH Kao YJIa3HH MapaMeTpu MOJIENa, MOXEMO Ja OAPEANMO HHUIHjaTHY

Macy Koja ce mpe MmoveTka MpopavyHa HaJla3uja y yJIa3HOM pe3epBoapy:

MOres = COV;nlet (45 1)
Kao nu Macy 10 _]eI[I/IHI/IHI/I HOBpHJI/IHe Mozaeaa.
MO = COVin/et /(2Ninlet) (452)

rae N.

inlet

npejacTaBsba 0poj ynasaux mukpokanaia y HIAC memOpanu. [Ipomena mace y TOKy

BpPEMEHA Ha j€HO] YJIa3HOj MOBPIIUHH A,

inlet

MoJIeJ1a MOXKe OUTH OTHCaHa jeTHAYUHOM:

AM =At | g,,,dA=0t [ D, g—;dA (4.5.3)

Ain[el Ainle/

TaKo Ja Maca y Hu3Ja3HoM pesepBoapy M, ., (koja oaroapa MKE mopeny) Ha kpajy

BPEMCHCKOI' KOpaKa ‘n’ MOKe OMTH OIMCaHa Kao
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M, =M,+AM (4.5.4)
npu yemy je mpupamitaj AM HeratuBaH. Crora, KOHLEHTpalMja Ha Kpajy BpPEMEHCKOT

KOpaKa MOXK¢E OuTH oIMcaHa:

¢, =2N,, M, . 1V

n+l inlet™"" n+1 inlet (4 5 . 5)

3a norpebe M3padyHaBama MaceHOr Quiykca kpo3 1/] ememeHT HaHOKaHala MOTPEOHO je na
OJIpEIMMO MOBPILIUHY MOMPEYHOT Mpeceka JTUHUjcKor eneMenTa. OHa je oapelena Ha ocHOBY
u3pasa:

n

A (4.5.6)

y

rae ¢y [, m h, WMpuHA ¥ BUCMHA HAHOKaHana a 7,, OpOj JMHHUJCKHMX €JIEMEHATa y jEIHOM

MUKpokaHaiy (ciauke 4.5.5 n 4.5.6).

I'padpmuxku HIAC wunTepdejc codrtBep 00e30ehyje Benmmku Opoj ommmja 3a MpHKa3
pe3yaTaTa, Kao ITO Cy Ha IPUMEp MpUKa3 TUCTPUOYIHje KOHIIEHTpaIMje U MacHoT (urykca y
TOKY BPEMEHa, POMEHY KOHIICHTpalyje u (biaykca y TOKy BpeMeHa 3a oAronapajyhu mpecek y
HAHO- WJIM MHKpO-KaHaJly, Kao M JujarpaM MNpOTEeKJIe Mace MOJIEKyJia 3a ojaroBapajyhu
npecek, 3a HaHokaane u 3a 1eo HJIC ypebaj. [erasbm koju ce OJHOCE Ha M3padyHaBambE

MPOTEKJIE Mace Cy MpUKa3aHu Ha ciuiu 4.5.7.

a)
:.{/
!:' Q Y= > (Qy ) n
hE
0
K Wanas
X
6)
q q,
// Q a, Q,
/I N q.2
/ I
//
/ |
0 At 2At  3At n,At n,At T
T Qi T2

Canka 4.5.7 a) Jlerasbu KOjU ce OIHOCE Ha padyHame MaceHOr (UIyKca Kpo3 MOMPEYHH IMpeceK
MUKpoOKaHana; 0) JleTaspn Koju ce ogHOCe Ha m3padyHaBame nmporekie Mace y HIC ypebajy.
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Moctynak oapehuBama nmporekisie Mace. Y HacTaBKy he OWTH omHMcaH MOCTyHaK
M3pavyyHaBama MaceHOr ¢uIyKca W MPOTEKIie Mace 3a oAroBapajyhe mpeceka mojena mocie
M3BpUIECHOT npopauyHa y nporpamy [TAK-T.

Bpemencka jeqununa 3a MKE ananu3y je o3HaueHa ca u,, JIOK je BpeMEHCKa jeIMHHIIA
3a MpUKa3 pe3ysirara 03Ha4YeHa ca uq. JeqHUIle 3a aHAIM3Y U IIPHUKa3 pe3yJiTaTa Mory OUTH [s],
[min], [hour] u [day], npu yeMmy Mopa OWTH 3aIOBOECH yCIIOB J1a j&

u, 2u, (4.5.7)

Pasynraru macenor ¢uykca y npasily oca X 1 Y Cy JaTu 3a CBaKM YBOp KOHAUHMX €JIEMEHAaTa
Mozena. MaceHu QuIyKC KOju OJAroBapa 4YBOPY j€ MPEICTaB/heH Kao Je0 Mace KOju Kpo3
npunaaajyhy noBpumHy 4Bopa npohe y jeUHHUIM BpeMeHa aHanu3e (#,). AKO mocMaTpaMo
oarosapajyhy moBpinHy, Koja je oAroBapajyhu morpeyHH Mmpecek Mojesna, OH/Aa jé MaceHU
¢biykc Kpo3 Ty TOBPIIMHY IPEICTaBJbEH Kao CyMa MaceHuX (iykceBa YBOpOBa KOjU
npunazaajy Toj noBpmuHy. [lomro cy HaHOKaHaMM Mojaenupanu KopumhemeM 1]] kKoHauHUX
enemeHaTa crora he maceHu (Iykc Kpo3 jeJlaH HaHOKAaHAJI WM BHIIE HAHOKaHAaja y JaTOM
BPEMEHCKOM TPEHYTKY OMTH IpPEJCTaB/bEH Kao cyMa MaceHUX (IykceBa Ha yiasy/uziasy
HaHokaHana. [IpernocraBumo ga xohemo Ja mpukakemMo pesysraTe MaceHor ¢uiykca 4Bopa

3a oArosapajyhu BpeMEHCKU TpPEHyTaK f, , KOJU ce€ Hama3u u3Mely BpeMEHCKHX Kopaka

cuMyJianuje n; u n, =n, +1. Macenu aykc ce y ToM cilydajy padyHa Opema u3pasy:
q=q, +%(l‘a —nAr) (4.5.8)

Ie ¢y ca ¢, U ¢, O3HaueHe BPEJHOCTH MaceHOr (Quiykca KOje OAroBapajy BPEMEHCKHM

KopaluMa n; W mp, a At je Dy)KWHa BPEMEHCKOr Kopaka. Maca koja Kpo3 oarosapajyhu
npunaaajyhy moBpiiMHy 4YBOpa WM TONPEYHH Mpecek Mozena mpolhe y oarosapajyhem
BPEMEHCKOM MHTEpBaNy (07 ty 1 tx2 ) ce pauyHa Kao cyMa MaceHuX (hIykceBa 10 BPEMEHCKUX
KopalgMa Kako je To mpukazaHo Ha ciauiu 4.5.7a. Ha ocHOBY t, U ty; ce 3aTtum onpehyjy

BPEMCHCKHU KOpalH 71 1 np. HpOTeKJ'Ia Maca €€ 3aTUM HU3avYyHaBa IipeMa:

0, = At(z q, —w) +0,+0, (4.5.9)
;
r7ie cyMa 1o k o0yxBara cBe BpeMEHCKe Kopake m3mehy nyinp;a O, u O, cy:
g =g, + 22D (g Ar—1,) (4.5.10)
At
0 :%(ql vg)(mt—1,) @5.11)
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%=q, +—q"2+1A; Gn2 (t,, —n,Ar) (4.5.12)

0, - %(qz +3)(t, - ) (4.5.13)

Wzrnen rpaduuxkor HAC wuntepdejc coprTBepa ca TEHEPUCAHHMM MOJAEIOM U IOJbEM

KOHIIEHTpaIje 3a 1. Kopak cuMmyJanmje je mprKa3zaH Ha ciuiy 4.5.8.

File View Calculaton Results Help
2.04e+00
Generate
1.94e+00

1.73e+00

Time steps
1.62e+00

Contour plot: Nodal Cancentration
Deformed ( Scale factor =1

Results
¥ Show

Options
s =

9.99-01
2.05e-01
7.91e-01
6.86e-01
5.82e-01
4.78e-01
374801

Geometry Hesh Materials Concentration vs. Time Graphs and Distributions for Planes and Nanachannels | (-~ View Solver Type:

Edit Edit I Irlet Reses Disgram Graphs e | |6 e
I OulletReservoir Distrbuions Options © MUMPS

Ready UM

Cauxa 4.5.8 HJIC rpadpwuku wmHTepdejc codTBEp KOjU CIyXKH 3a TEHEepHCame Mozena (Ipen-

IIpoIlecHpame) U aHau3y pesyiraTa (moct-nporecupame), (Kojic et al. 2009).

4.5.3 HAC1 rpa¢puuxu unrepdejc u MKE monen

3a motpebe AeTajbHHMjET WCHUTHBama AUQPY3HOHOT Ipolieca Kpo3 HaHO-MeMOpaHe
KpeHpaH je joIl jeqan HyMepudku mojen, o3HaueH ca HIAC1. I'paduuku unrepdejc coprrep
HJCI1 xoju ce KOpHCTH 3a TeHepHcame Mojena (pea-polecupame) U aHAIU3Y pe3yrara
(moct-npornecupame) je nmpukaszaH Ha ciaunu 4.5.9. Ilapamerpu reomeTpuje mojnena cy
npuka3zanu Ha ciuiy 4.5.10, 10K cy mapamMeTpu 3a TeHepucame Mpeke KOHAUHUX eIeMeHaTa
npukazann Ha cimmm 4.5.11. CucreM ce cacTtoju W3 YJIa3HOT MaKpoKaHala, YiIa3HOT
MUKpOKaHalla, HAaHOKaHaJla W W3JIa3HOT MHUKpoKaHaia. HaHokaHam M €0 MakpokaHama ce
Mozaenupajy momohy 1] enemeHata IOK ce OCTalld €IEMEHTH CHCTeMa MOICINPAJy

KOpI/IHIheH)eM 2[[ KOHaA4YHUX CJICMCHATA.
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Cauxa 4.5.9 HJIC1 rpaduuxku unHTepdejc codhTBEp KOjH CIYKH 3a TEHEpHcame Mojena (Ipen-
MpollecCHpame) M aHamu3y pesynrara (TocT-mporecupare). [ papuuku uHTepdejc je y HHTepakiuju ca
mporpamom [TAK-T, xome mpocnehyje mat ¢ajn mocne reHeprucama Mojena, a OJ Kora Ipey3rMa pe3yliraTe

TIoCIIe 3aBpllIeTKa NpopadyHa U IpHUKasyje Te pe3yJiaTe y OKBUPY pajHe TOBPIIMHE.

NAPAMETPW FEEOMETPUJE MOOENA:

P Enasna . equare T
KOHUeHTpauu|a Lpma  AyxuHa makpokaHana
Cout
_ D [leo makpokaHana moaenupaH
Lines 2D 2D enemenTiMa

sunmem‘i-xhu
by anchor bnes |

Wna  WupnHa makpokaHana

Lin OyxuHa ynasHor MUKpokaHana
2D 1 1D enemeHTH
3a Moaenvparse
MWKpOKaHana n
HaHokaHana

Din [NyBuHa ynasHor MukpokaHana
Wi, LWwpuHa ynasHor MUKpokaHana
2D v 1D enemenTh 3@ Loy  AyxuHa nanasHor MukpokaHana
Moaenvpawe = |

- Doy Ay6uHa uanasHor MukpokaHana

Wyt LWMpuHa uanasHor mukpokaHana

YnasHa / J L, QOyxuea vaHokawana

KOHLeHTpauuja
D [yBuHa HaHokaHana
Cin Wyya /2 YNA3 n
W, lUnupuna HaHokaHana
ANMEH3WJE
MukpokaHan HakHoKaHan N;,  Bpoj ynasHux mukpokaHana
D Dn - Bpoj ynasHux mukpokaHana
n
- k Bpoj nuHrja no makpokaHany
PABAH MOOENUPAHA
HenapaH 6poj ynasHux MukpokaHana
A
v PasaH cametpuje | 4 Napak 6poj ynasnix Mukp Pagan

Wanasum MHKpOKaHanu
Cout® Cout®

G S N S S v I A A I O B

JIE LT 11 ['] I [ ] [
vl % !

H . i
M| Ynasiu H'“"Ci“ o) Makpokakan |

Cpp (1) !

Cauxa 4.5.10 Teomerpujcku mapamerpu Mojena kopumihenu y rpaduuxkom HIIC1 unHTEpdejc
codTBEpy.
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out BPOj 2D enemerarta uanasHor MUKpokaHana E:
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NMY Bpoj 2D enemeHarta MmakpokaHana y y-npasuy

Nrmax2D Bpoj 2D enemeHaTta makpokaHana y x-npasuy

Cauka 4.5.11 INapametpu mpexe koHauHux enemenara y HAC1 nymepuukom moneny.

4.5.4 Pesyaratu

Y oBOM jeny cy mpuKaszaHu pesynratu 3a jenan tunudan HJIC monen (cnuka 4.5.8) u

U3BPIICHO je Topeheme ca eKCIepuMeHTATHUM pesyaTaruMa. Kao ynasau napamerpu MKE

Mozena kopumrhenu cy cienehm momanu (jenuuuie cy ngate y mukponmma) (Kojic et al.

2009).:

Hyxuna HIC ypehaja = 1593
Tonpeunn npecek HaHokaHata: Bucuma = 30, [llupuna = 6, yrao Haru6a 90"
Kapakrepuctuka Hanokanana: 13x0.05
bpoj nanokanana: 60
bpoj mukpokanana: 136
3anpemuHa: yiasHor pe3epBoapa = 1.0ml

WznazHor pesepBoapa = 1.8ml
[TodeTHa KOHIICHTpaIMja: yiIa3HU pe3epBoap 2.75 molar

n3nas3Hu pesepsoap 0.
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YcBojeno ma ce kpo3 HJIC ypehaj TpaHcmopTyjy MOJEKylIH TIyKO3€ M 3aBHCHOCT
G y3uoHOT Koe(HIIMjeHTa 01 KOHIICHTPAITUje ja 1aTa JIMHEAPHOM jeTHAYNHOM:

D= Ac +B (4.5.14)
ca KoeHII1jeHTUMA

A=-1.701411 E-06 (cms) = -1.701411 E02 (um*/s)
B =7.137961 E-06 (cm¥s) = 7.137961 E02 (um’/s) (4.5.15)

3a myXKuHY BPEMEHCKOT KOpaka CUMYJIallije ycBejeHa je BpenHoct o 0.5 gana.

Jlujarpam npoTekJie Mace Kpo3 CBakM 0]l HaHaKaHajia TOKoM nepuoja of 30 naHa je npukasaH
Ha ciaunu 4.5.12. Tpeba HarmacuTu 1a je OpOTEKJIa Maca Kpo3 HAaHOKaHAE Yy CpeamheM
pEernoHy MUKpOKaHaJla 3HauajHO Mama HEero y HaHOKaJIMMa KOju cy O3y KpajeBa 3aTo IITO
J€ pas3iuKa y KOHLEHTAlUjU Y CPEIBbEM PErHoHy M3Mel)y yJasHOr M M371a3HOI MUKPOKaHasa
MHOTO Mama Hero y KpajiwbuMm peruoHuma. Ha cioumm 4.5.13 je mnpukasaHa mpomeHa
KOHIIGHTpALlMj€ y M3JIa3HOM pe3epBoapy y TOKY BpeMeHa. Pe3ynTatu mpuiazaHu Ha CIHMLU
4.5.13 ce Beoma A00pO TMOKJamajy ca EKCHEPUMEHTATHUM pe3yiTaTuMa U pe3yiTaTuMa

nobujeHnx nmomohy nuHMjckor Moena (Grattoni et al. 2010).

1.8 1
1.6 1

—BpemeHckn nepuog: 30 gaHa

0.8 A
0.6 A
0.4 A
0.2 A

0 T T T T T
0 10 20 30 40 50 60

PepHu 6poj HaHokaHana:

Mpotekna maca[Mukporpam]

Canka 4.5.12 Jlpjarpam mnpoTekie Mace Kpo3 MHKpOKaHaite y Toky nepuoxa on 30 nmana (y

mukporpamuma), (Kojic et al. 2009).

68



Hywmepuuko moaenupame mudysuje y KOMIO3UTHUM MEIHjyMuMa

100

90

rd
e —HyMepuuKo peluetse , ot J
= 70 4 <
E - -EKCHEPMMEHTaﬂHO pewerne > -~
g 60 - -
8 50 <
b rd
= P
8 40 ¥ Pl
=
S 30 R
o ”~
20 . _F
10 -
ot
0 W=~
0 5 10 15 20 25 30

Bpeme[nanu]

Cauxa 4.5.13 ]lmjarpam mnpoMeHe KOHICHTpAIMje y TOKY BpEeMEHa y U3JIa3HOM pe3epBoapy.
Hymepuuku (m1aBa MHUja) ¥ eKCIEPUMEHTAIHY pe3yTaT (MCIpeKnaaHa JInHuja ca pe3oBumMa), Grattoni et al.
2010. (Kojic et al. 2009).

4.5.5 3ak/byuHe HAIOMEHE

[Tokazanu cMo ja Mojenupame nporeca qudy3dje MeTogaMa MeXaHUKe KOHTHHYYMa
MOXe OuTH KopuirheHo 3a Mojenupame TpaHcrmopta Mojiekyna y okBupy HJIC ypebaja.
Judysuja ykipydyje HE camMO TPaAHCIOPT MOJIEKyJia Yy MakKpokaHainuma, Beh u y
HaHOKaHAJIMMa TJie HAaHOCKalla MMa JIOMWHAHTaH YTHIa] Ha nporec audysuje. Kopunrhemem
npuOIIMKHO opel)eHnX 3aBUCHOCTU M(Y3HOHOT KOe(hUIMjeHTa 0/l KOHLIEHTpaIuje, moMmohy
HYMEPHUYKOT MoOj/ieJla Ce MOry JIOOMTH BeoMa Jo0pa IOKJIanama ca eKCHePUMEHTATHUM
pesyntaruma. [lokamname eKIepruMEeHTATHNX W HYMEPHUYKUX pe3yJiTara je MOTBpAa /1a OBaj
codptBep Moke Outu KopuirheH 3a pauuoHanHo auzajHupame HJIC ypebhaja 3a ucmopyky
JIEKOBa, Kao M IOKEJPHO BpeMe Tpajama Mpolleca OTIYIITama/MPOTHIAkba OHOJIOIIKUX

MOJIEKYJIa.
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S.

Xujepapxujcku Mojaes Ju(ys3uje y HAHOPOCTOPpuMa

[Mocnenmwa TtexHomomka oTkpuha, ocTBapeHa KopWIIhemeM Mozela TUMEH3H]ja
HaHOCKaJle, oMoryhumna cy penpoayKTHBHY Npou3BOABY ypehaja 3a TpancmopT ¢uiynaa Ha
HHBOY HaHOCKajle, ca KapaKTePUCTHYHWM JUMEH3HjaMa OJl BHIIE CTOJHMHA JI0 HEKOJHKO
HaHoMmeTapa (Ziemys et al. 2011). OtkpuheM HOBHX MaTepHjaJHUX KapaKTEpUCTHKA WU
TPaHCHOPTHUX TOjaBa ypehaju 3a TpaHcmopT (aynaa Ha HUBOY HAHOCKAJIE Cy IOCTAJIH
ynoTpeOJbUBH 3a IPUMEHY Y HOBUM OMOMETUIIMHCKUM U MHAYCTpHjCKUM mpobiemMuma. Heku
o[l mpuMepa npuMene cy ypehaju 3a ucnopyky sexona (Grattoni et al. 2010a, Gardeniers and
Berg 2004), rne cy mpemu3HOCT pa3MeHe Mace M BpeMe Tpajama IMpoleca Of KIbYYHOT
3Hauaja, kao U HaHomopo3Hu marepujann (Caro et al. 2004, Iijima 1991). Ha nperxogaum
nmpuMepuMa Cce TI0Ka3ajlo Jia Cy TPaHCIOPTHH MEXaHM3MH, KOJU C€ jaBJba]y y
HAHOOTPAaHWYEHHUM IPOCTOPUMA, OJl KJbYYHOT 3Haudaja 3a mpouec audysuje. IlexneoB 6poj
HanodayuaHux cuctema ce kpehe y omcery ox 10° mo 1 ca xoedummjentom audysuje
(mudysuBroct) ox 10° cm?/s, ma crora audysHja MOJEKyIa IOMHHHpA MACCHHM
tpancrioproM (Karniadakis 2005). Crora je 3a panuoHaJIHO MOJEIUPAKHE KOMIIOHEHTH
HaHoypehaja W KOHTpoNTy caMor (DM3MYKOT TpoIleca HEONMXOJHO HCHPABHO MpeaBulame
KapaKTepUCTHUKA JU(PY3HMOHOT TPAHCIOPTA.

Kao mTo cmo To Beh onucanu y yBoIHOj I7IaBH, Y KIIaCHYHUM T€OpHjaMa KOHTHHYYMa
npouec Audysuje Kpo3 XOMOreHH MeujyM ce Hajuemihe onucyje @ukoBuM 3akoHoM (2.5.11).
VY pearHNM yCIOBHMa, €KCIIEPUMEHTAITHO je MOKa3aHo na D 3aBucH oIl KOHLEHTpauuje, Tj.
D=D(c) (English and Dole 1950, Alpert and Banks 1976). Mehytum, y HaHoOrpaHuYeHUM
MIPOCTOpHUMA, MOBPLIMHCKH CJI0j 3ay3MMa 3HaTaH €0 JIOMEHa y KoMe ce OJBHja Iudysuja
Tako Aa Ha TUQY3UOHH TPAHCIIOPT yTHYE WHTEpaKIuja m3Mel)y MoJeKylia ¥ TOBpIIHHE.
HNHuTtepaknuja u3mely Mosekysaa KOju ce€ TPAHCIOPTYjy W MOBPIIWHE 3U]a CTBapa OTIOpE Y
KpeTamby MOJIEKyJla, U HapyllaBa KOHTHHYAJIHOCT M XOMOTEHOCT OKpYXKema, Ia MpoIec
midysuje onucan DHUKOBUM 3aKOHOM II0CTajeé HeTayaH, M HeoJAromapajyhm npa TayHO
npeaBuan auy3uOHHU TPOILIEC.

Bemuku Opoj cTyauja y MNpONIIIOCTH, KOjH c€ 0aBHO MPOOJIEeMOM MOACIHpama
1u(y3HOHOT TpaHCIOPTa Yy KaHaIMMa Pa3IHYUTHX AMMEH3Hja, JOUIao je 10 oTKpuha na

T(QY3UBHOCT, OJTHOCHO TU(Y3HOHH KOE(DUIMjeHT, MOJIeKyJla IOCTaje OCETJbUB Ha NMPOMEHY
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pacrojama ol HoBpIIMHE conuga. Pesynratm M/l cumyrnanuje Koju IMoka3yjy 3aBUCHOCT
TUQy3UOHOT KOS(PHIIMjEHTa O/ paCcTOjarha, Ka0 U 3aBUCHOCT OJI KOHIICHTPAIIHM]€ CYy ONHCAHU Y
mIaBu 3, anu ce mory Hahm m y snmreparypu (Ziemys et al. 2010, Aggarwal et al. 2007).
Takohe, ncra ucrpaxkuBama Ccy mokasana aa AUQy3HMOHH KOSUIMjEeHT MOJICKYJa TIIyKOo3e
HEJIMHEapHO oOMaja N0 3aHeMapJbUBUX BPEIHOCTH (NMPUONMKHO jelHAKUX HYJH) Kaga ce
MOJIEKYJl TpuOIMkaBa MOBpIHMHMA conuaa. llog oBuM ycrmoBuMa Moke jgohum 1o
yCIIOCTaBJbatbd HOBUX TPACHIOPTHHX pEXHMMa Kao INTO cy 3acMheH M HE3aBUCAH Of
koHneHTpanuje (Grattoni et al. 2010). Crora, Moaenupame OBaKBUX TPAHCIIOPTHUX PEKUMA
3aXTeBa YyKJbyuMBam€ HOBHX MpUCTyNa Kojuma he ce uHpopmalmje O IojaBamMa Ha
MOJIEKYJICKO] CKaJli MOBE3aTH ca OJAroBapajyhuM makpoMmopenuMa HaHOMIyUIHUX ypehaja.
M/I naje Beoma mpenn3aH yBUI y (PH3UKY MpoOJieMa MOJICKYJIAPHOT TPAHCIOPTA ajli MOXKE
Outn kopumhema 3a MOAEIHMpAaEmE MalMX pEruoHa, la je CTora HEONXOJHA NpHUMEHa
MaKpoMO/iea.

Benuku Opoj yHampeheHHX MeTola MeXaHHKE KOHTHHYMa je pa3BHUjeH Yy LUIbY
MOCTYTIamkba ca TIOPO3HUM CUCTEMHMA KOJ| KOjUX Ce y3uMajy y 003Up camMo TepPMOJAWHAMHYKE
KapaKTepHUCTHKe, ocTaBsbajyhu (u3uKy yTHIlaja noBpirHa no crpanu. Hajuemrhe xopunihena
JIUCKpETHA METOJla MEXaHWKe KOHTHHyyMa je Meron koHauHux enemenata (MKE) koja
o0e30ehyje mpopaduyHCKy poOyCHOCT U (IEKCHOMIHOCT Kaja je y MUTamy aHalIu3a
TpaHCHIOPTa y OWJIO KAaKBOj apXUTEKTYpH ypehaja M ca BPEMEHCKOM CKaJOM KOja Ce BHIIIE
peroBa BEIWYHMHE PA3NIHKYyje OJ OHE KOja Ce KOPHCTH Yy 00JIACTH MOJIEKyJapHE ITUHAMHKE
(M[). MKE Takohe moxe Outu KopuiiheH 3a MOJAENTUpame eleMeHaTa HaHO(DIyHIHUX
ypehaja mosesuBatbeM MJ| u MKE y xubpunne merone (Rudd and Broughton 1998).
JHyxuHcka U BpeMeHcKka ckana kog MKE cy yriaBHOM HEKOJIHMKO pefa BeluduHe Behe y
onnocy Ha MJI. MKE ce 3acHWBa Ha NPUHIMITY KOHTHHYMa, U Kao TakaB Hema y ceOu
yYKJbYY€H YyTHIIa] MOBPIIMHA, [1a HUjEe Y CTamy Ja ca oAronapajyhoM TauHomhy MpeaBHId
nu(y3noHH TpaHCTopT. PazHe meme cy yBeieHe y MPOIUIOCTH ca IUJbEeM Jia ce MoBexy M/I
u MKE wmetoze, kao Ha nmpumep xubpuane merone (Rudd and Broughton 1998, Hou and Wu
1997, Broughton et al. 1999), unu Merone mpemomhaBama, TaKO3BaHE ,,OpUIIMHT CKEJI
(bridging scale, Wagner and Liu 2003, Kojic et al. 2006, 2008a,6). Jenan o HauMHa 1a ce
U3BPILN TIOBE3MBAE jeCTe yBoheme XMjepapXHjCKOr Mojeia KOju y cebM caipku yTHIaj
NOBIIMHA M KOHIEHTpalMje Ha mpouec audys3uje y HaHoKaHainuma. [IpumeHoM
XHjepapXHujCKOr MOjeJIa c€ BeoMa Mpenu3Ho nooujeHe mHbopmarmje momohy MJI monena

TpaHC(l)OpMI/IH_Iy Ha MaKpoMoZg¢J Ca IPUMCHOM MCTOAC KOHAUYHUX CJIICMCHATA.
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VY HactaBKy oBe rnaBe Ouhe mpeacTaB/beH XUjEPapXUjCKU MOJIEN TOBE3MBamba BUIIIE
CKaJIa y IIJbY MOZENNpama TpaHCIopTa Mace yciea qudysuje y HaHOQIIyHTHUM CHCTEMHUMA.
XujepapXujCcKd MOJIeT y3UuMa y 003HMp 3aBHCHOCT IU(PY3HOHOT Tporieca 0 KOHIEHTpAIH]e,
Kao U (QyHKIH]je CKalIupama J00MjeHe METOIOM MOJIEKyJIapHEe IUHAMUKE Y [IMJbY KOPUTOBamba
au(y3uoHOT KoepHIMjeHTa y ONU3MHM TpaHUYHUX moBpmHa (Arturas et al. 2011).
Oyukimje ckanupama ce 3atuM kopucre y MKE meronn nmpuinkoMm MHTErpaiyje KOHa4HOT
eJIeMEHTa M Ha Ta] HAUYWH Ce y3UMa y 003Up yTHIlaj TOBPIIUHE HA TU(Y3HMOHHU TTPOIIEC.

3arum he Outu npukazanu rpadudku unrepdejc coprrep u renepucann MKE moznen
KOju cy KopumheHu 3a moTpebe HCHOUTHBaWka YTUI@ja MOBPLIIMHA W BaluJaluje
XHjepapXujCKOT MOJIea.

[Tocne Tora he OuTHM TpHKa3aH MPOIIMPEHU XHjEPAPXHUJCKH MOJEN KOJH YKIbydyje
yTHLA] a/ICOPIIMje MOJIEKYyJla Ha 3UJI0BE IPaHUYHMX MOBpIIMHA, a Ouhe mpejacraBibeHE U
OCHOBHE jeiHauuHe ajncopOiyje ykibydene y MKE mozenn.

Ha kpajy mnormaBjba he OWTH u3BpIIeHA Bajlujaldja XHjepapxHjcKOr Mojena
nopehemeM ca eKINEepUMEHTATHUM pe3yliTaTuMa, a Omhe W JaTu pe3yniraTd 3a HEKOJIUKO
npumepa MKE Mozena ca kopumrhemeM paznTuduTHX BpCTa (PYHKIM]Aa CKAIHPamka y JeTHOM
HaHokaHany. Takole he Outu npukazanu u oarosapajyhu pesynratatu Koju MoKa3yjy yTHUIIA]

agcopOuuje.

5.1. Xujepapxujcko nosesuBame meroaa Ml u MKE

VY oBoMm Jeny pasa 6uhe nat onuc Xxupepapxujckor nosesuBama Meroga Ml u MKE y
xujepapxujcku mozen. [Ipso he 6utu onmcaHo kako ce o0NMK pe3ynraTa J0OMjEeHUX Y IJIaBU
3, xopumhemem MJl cumynanyja, TpanchopMmuiie y OOJUK TMOTOJaH 32 NPUMEHY
XHjepapXujCKOr MoOJela, a 3aTuM he Outm W nmar omuc Kopuinhewma pesynrata MJ]
cumynanuja y MKE monenuma kako 6u ce yKJby4HO YTHIIA] KOHIIGHTpAIlMj€ U MOBPIITMHA HA

BPEAHOCT NU(Yy3UOHOT KOSPHIIH]eHTA.

5.1.1 Mepunucame pyHkuuja ckaanpama Ha ocHoBy M/l cumynaumje

Pesynratu MJl cumynamnuja cy npukaszanu y riasu 3. Kao pesynrar M/l cumynaiuja
no0ujeHa je 3aBUCHOCT IU(y3UOHOT KOepHIIMjeHTa O pacTojama O 3UAa Kao U 3aBUCHOCT
O/l KOHILIeHTpanyje Moiekyna riykose (Crnuka 5.1.1a). Audysuonu koedpunujeHt oxapehen

kopumtheteM MJ| MeToze je HOpPMaiM30BaH y OIHOCY Ha BPEeTHOCT Au(y3nOHOT
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koeuuujenta D, , koja oxrosapa audys3uju y 30HHU KOja je JaleKo Of 3Ula, [Ie e YTULAjU

noBpIIKHe 3aHeMapyjy. Crora, Tu(py3MoHH KOSDUIMJEHT je JaT y 00IUKY

D=SD,, (5.1.1)
rae je

S=S(hc), 0<85<I1 (5.1.2)
byHKIMja CKaJdhpama KOoja HCTOBPEMEHO 3aBUCH O] pacTojakba /s Tadyke O]l 3ujia U

KoHIIeHTpauuje c. DyHKUMje CKanupama, cpadyHaTe npuMmeHom MJl cumynamnmja, cy

npukasase Ha cauuy 5.1.16.

T r T T T " y T T T
» 1.5 e OM — I

= o 1M 1.00

W = 2M o

. oA {3

5 )

o 10} < 075

= 3

> >

kol o

= @ 0.50

o .8,

I 5

3 0.5 =

gr < 025

_g_ e

o 7y

x 0.0 0.00 | N l . |

0 1 2 3 ‘ 4
Pactojare oa auga [nm] Pactojare og 3uga [nm]

Cauxa S5.1.1 a) WM3pauyHara BpemHocT audy3HOHOT Koe(HWIMjeHTa 3a HEKOMHKO oOpaleHnx
KOHIICHTpalldja pacTBopa; 0) ¢ykiuje ckamupama Au(y3UOHOT KOe(DHUIMjEeHTa y 3aBUCHOCTH O]l pacTojamba

TayKe OJ] MOBPIIMHE CHIMKOHA 32 HEKOJIHMKO 0oOpal)eHMX KOHIIEHTpallMja pacTBOpa; mpema pamy Ziemys et al.
(2011).

ExnepumenTanna wucTpakmBama Cy Tokaszana jga audy3noHd koeduinujeHt D
MOJIEKYyJla TIIyKO3€ 3aBUCH OJl KOHIEHTpamuje. Hekonmko eKcrepruMEeHTATHHX CKyIoBa
KPUBHUX 3aBHCHOCTH IU(PY3HOHOT KOe(UIMjeHTa OJ KOHIEHTpalHje, 3ajeJHO ca KPHUBOM

nobujenom nomohy M/I cumynanuje, cy npukasanu Ha Crurm 5.1.2.

1 ' I ! 1 ' I ' 1
Gladden & Dole 1953

Lelong et al. 2005; QENS/DSC
Lelong et al. 2005; QENS/HFBS |
Ziemys et al. 2010; MD

-
N
T

1.0~

oo oe

0.4

0.2~

KoeduumjeHT amdysmje [cm?/s]-10°
o
=]
T

I ! . L
0.0 0 1 2 3 4 5

KoHueHTpaumja [M]

Cimka 5.1.2 JluHeapHa MHTeprojianyja mojaaTaka 3a Au(y3HOHM KOE(UIMjEHT MOJEKyJa TIyKo3e.
[omamm cy moOHjeHn eKciepuMeHTaIIHO U Ha ocHOBY M/] cumymnanmje. [Ipema pamy Ziemys et al. (2011).
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Pesynratu cy 3aTuM (UTOBaHM MPaBOM JIMHUJOM y OICEry KoHUeHTpaiuje of 0 a0
2.5 M. Exkcrtpanonanyja 10 0eCKOHaYHO pa30jakeHHX PacTBOpa Yy CTamy je Ja MPEeaBUAN
mady3uonn Koedummjer omcera ox 0.7-10° cm*/s go 1.0-10” cm?/s, 1ok ce y oxrosapajyhoj
nuTepaTypu Tmpenopydyje BpeaHoct oko 0.6:107 cm?/s. Pasnmke y marmby KpuBe u
aricoJIyTHUM BpEIHOCTHUMA MOKAa3yjy /1a Cy pe3yJITaTH BeOMa OCET/bUBHU Ha €KCIIEPUMEHTAIHE
ycioBe. Y OBOM HCTpaXHBamy BPETHOCT 3a AU(Y3MOHM KOS(HIMJEHT je yCBOjeHa mpema
noganuma kpuBe Gladden and Dole (Gladden and Dole 1953) koja oOyxBaTa mmHpOK oricer
KoHIeHTpanuja, o1 0 10 3.36 M; oBU mojaiu caapske U BpeIHOCT Au(y3UOHOT KoedHUllijeHTa
Koja je HajOmmka mojanmuMma H3 JUTeparype o OecKOHAyHO pa30yiaKeHHM pPacTBOpUMA

(Tabena 5.1.1).

Tabeaa 5.1.1 ExciepiMeHTaIHU TOJAIK 3aBUCHOCTU TU(PY3UOHOT Koe(HUIMjeHTa O]l KOHIICHTPAIHje
(Gladden and Dole 1953).

c,M D-10'6, cm?/s
0.00 6.75
0.55 5.80
1.09 4.86
1.66 3.96
2.23 3.02
2.78 2.20
3.36 1.33

5.1.2 Kopumhewe ¢pynkunja ckamupama y MKE moneny

Kao mTo cmo To Beh cnomeHynn y yBOIHOM Jely OBE TJIaBe, IIPHU pa3BOjy Moesa
METOZIOM KOHAYHHMX eJIeMeHaTa yBeJeHa je MPeTIocTaBKa Jla je mpolec ojBHja momohy
HecTanuoHapHe nudysuje ca Tudy3HoHIM KOe()UIIMjEHTOM KOjH je UICTOBPEMEHO 3aBHCaH OJ1
KOHIICHTpaIlMje U MPOCTOpHE To3uiidje Tauke koja ce Hamazsu y MKE monmeny. ¥ MKE
MOJIETTy c€ KOPUCTH MHKPEMEHTAJIHO WTepaTUBHA jeHAUMHE PaBHOTEKE KOHAYHOT eJIEeMEHTa
onucaHa jeaHauuHoM (4.4.11) win y mureparypu (Kojic et al. 2008a). YV napenHom neny cy
npuKa3aHe creuuukanije Koje ce OAHoce Ha Kopuirheme MPOMEHJBHBOT AU(Y3HOHOT
koedummjenta, koju je modujeH oaroopajyhum MJl cumynamumjama. Illemarcku mpukas
MHTEpIoNanrja kopumhenux 3a oapehuBame naudy3uoHOr KeoPUIMjeHTa je AaT Ha CIUIU
5.2.3. Ilopaum nobujenn nomohy M/I cumynanuje cy opraHu30BaHHM y Tabese ajiu Cy OBJe

AaTh y TpapuukoM OONMKY MpPEeKO CKyna KpuBUX D(d) 3a KOHCTAaHTHE BPEAHOCTHU
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KOHLEHTpaLuja ¢,,C,,C;... YTHUIA] MOBPIINHA U KOHLEHTpaLUje HAa BPEIHOCT AU(Y3UOHOT
koepunujenta ce kopuiheweM wmarpuia, npema jeanauunu (4.4.14), yrpahyje y MKE
Mojnen. Mmmiementanuja jenHauunHe (4.4.14) je wmmyctpoBana Ha cinumu 5.1.3. Tpeba
HarjJacuTu Ja ce m3Mel)y KpuBHX (QyHKIHMje CKalupama BPIIN JIMHEApHA WHTEpIONaluja y

by oapehuBama (hakTopa ckanupama AU y3MoHOT KOePHITH]jeHTa.

A b KoHueHTpaumje
Koedpuumjent 1 oyukumja 4 Cs
Hudpysuje ckanuparba c,
Cy
D(c) D F—t-f—
i S(c,h)
i D=S(c,h)-D(c)
|
| R R
¢ KoHueHTpaumja ¢ d = PacTojame og 3uga
E e
3ng,

Cmanka 5.1.3 OppehuBame audysnoHOr koeduIMjeHTa Yy IPOCTOPHO] Tauku P kopunthemem
3aBHCHOCTH u(y3HOHOT KOe(hHIMjeHTa OJ KOHIICHTpalMje WM TOBPIIMHCKHX YyTHIAja. [JlaBHA BPEIHOCT
nudysroHor koeduijenta ce onpelyje ca kpuse D(c), A; 3aTUM ce Ha OCHOBY (haMUIIMje KPUBUX MPUKA3aHHUX
Ha cim B onpelyje dakTop ckammpama S(c,h), mpuMeHoM nmHeapHe uMHTeprionanyje m3mely tasaka A u B

(mpema Kojic et al. 2011a).
Onucanu xujepapxujcku MOJET je BepU(PHUKOBaH nopehemeM pesyirara ca eKCliepuMeHTHMA
mudysuje vy HanokaHaimMa (Fine et al. 2010). [JoOujeHo je ma cy KpuBe MPOTEKIE Mace

PAYyHCKHUX M €KCIIEPUMEHTATHUX PEe3yiTaTa TOTOBO UAeHTHYHE (Ziemys et al. 2011).

5.2. I'pa¢uuxu unrepdejc coprsep HAC-M/I u MKE monen

Y mwby npen-nporecupama, Tj. renepucamba MKE mMozena HaHokaHana, Kao M MMOCT-
nmporecupama U npukasa pesyiarata MKE cumynamnuje, pasBujeH je rpadudku uHTEpdE)C
coprBep mox wHazuBom HJIC-MJ. HIAC-MJ] wuntepdejc Takohe caapxu amar 3a
pereHepucame U ONTUMU3AIIN]Y MOJIeNa.

3/1 pempe3eHTanja HaHOKaHAJa W MoOJeja KOHAYHHMX €JeMeHaTa je NMpuKazaHa Ha
cmumy 5.2.1. YnasHu mapameTpu yKJby4dyjy W crnenuduKaiujy 3aBUCHOCTH IU(Yy3MOHOT
koedummjenta ox KoHrneHTpanuje D(c)y TabenapHoj ¢popmu 3a audy3ujy y MUKPO- U HAHO-

KaHaJIMMa, Jy>KUHY BPEMEHCKOI KOpaka W Opoj BPEeMEHCKMX KOpaka, 3allpeMHHE YJIa3HOT U
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M3Ja3HOT pe3epBOpa, Kao M HMHUIMjalHE BPEAHOCTH KOHLEHTpanuja y okBupy HJIC-MJ]

cucrema. MKE mozen ce cactoju u3 2/] koHaYHHX eJleMeHaTa 3a MOJIeIHpame HaHOKaHaA.

OyxuHa

7

3oHa yTvuaja

noBpLwnHa

Cpeguwha

30Ha

}

3oHa yTuuaja

noepLwnHa

¥/
1!

BucnHa

Camnka 5.2.1 3]] penpesenrannja Hanokanana (1eBo) 1 MKE mozen (necno). [Ipema pagy Milosevic et

al. 2011.

I'papuuku unrepdejc copreep HAC-M/]I 06e30ehyje mpuka3 pesyarara ca BeIMKUM OpojeM

OIIHja, Ko ILTO Cy MPHKa3 MPOCTOPHE TUCTPUOYIIMje KOHIICHTPALlja 1 MaCCHUX (IIyKCceBa y

TOKY BpEMEHa, IPOMEHY KOHILEHTpaluja U (aykceBa y TOKYy BpeMeHa 3a oaromapajyhu

MpeceK y HaHaKaHaIy, Kao W JWjarpaM MpoTeKJIe Mace Kpo3 HaHOKaHAJ 3a W3a0paHH IMpecek

WIu 3a 1eo HaHokaHail. I'papuuku unrepdejc HIC-M/l nporpama 3a Mozaenupame mporeca

mudy3uje y HaHOKaHaIMMa je MpHKa3aH Ha ciuim 5.2.2.

M nDS-MD Nanochannel -
File Wiew Calculation Results Help

Contour plot: Nodal Concentration
Deformed ( Stale factor=1)

Geometry and Mesh MD Factors
_Ea | k|

Cancentation Materials

Edit Edit

Ready

Cancentation vs. Time

W Inlet of Nanochannel
W Dutlet of Nanachannel
Diagram

tass Release va. Time: Graphs for Nanochannel Model

[V Inlet of Nanachannel

Iv Outlet of Nanochannel Graphs

View

Layers

Solver Type

& Skyline

 MUMPS

2.74e+00
257e+00
2.40e+00
2.23e+00

1.37e+00
1.20e+00
1.03e+00
f8d4e-01

6.94e-01
5.24e-01
3.53e-01
1.83e-01
1.30e-02

Generate
Calculate

Time slops

Results
[V Show

Options
Step [T j
Play
Message

Cimka 5.2.2 I'paduuxu unrepdejc HAC-MJ] nporpama 3a Mozpenupamwe nudysuje y HaHOKaHATMMA,

CIy’)KH 3a TEeHepHucame Mojena (Tpe-Tpollechpame) M aHanmmu3y pesynrtarta (TocT-mporecupame). [paduaku

uaTepdejc je y uarepaknuju ca nporpamom I[TAK-T, kome mpocrelyje gat dajir mociie reHeprcama MoJIela, a

0J] Kora Ipey3uMa pe3yJiTaTe IO 3aBpLIETKY IIpopadyHa U MpHUKa3yje Te pe3ysaTe y OKBUPY paJHe IOBpIIMHE

(Milosevic et al. 2011).
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Lirx NH:K LrFx Nin
BiasLx > > BiasRx
1
B4 I—N NxNa .
HLFy ¢ . YH
Ny RFy
Hy A & Nrry
N
VHI‘F o o e e w— ——
D.| D | Nya =ipets o e === 1 D,
M, & [ e e [ e e -+
l Nyhoy
Ny BiasLy y T BiasRy Npy
Y > A4
X Le N
= LL NLx ~ o R Rx

JegnHuua gyxuHe je: [um]
Yna3sHu nogauym:

Ly, Lo Lg Lig. Ly OykuHe V, 3anpemuHa ynasHor pesepeoapa
Dy, D ,Dg: Dii Drix  Lmpure(Bucuke) V oyr 3anpemuHa nanasHor pesepsoapa

Ho 30Ha yTuuaja roprser auaa C\ KoHueHTpauuja y ynasHom pesepsoapy
Hg 3oHa yTuuaja gowser 3uga C qur KoHueHTpauuja y nanasHom pesepeoapy
w LLupuHa HaHoKaHana C cn MoqetHa koHueHTpauwja y HaHokaHany
Nynar- N NRry Nisec N R Bpoj enemenara y npasuy oce x-

NyNa+NymoNyHtNLy,NRry NLfy ,NRfy  Bpoj enemenarta y npaeuy oce y-

BiasLx, BiasRx, BiasLy, BiasRy dakTopn ckanvpatea 3a ysehatbe Benu4nHe enemeHara

Cauxa 5.2.3 Ilapamerpu reomerpuje u Mpexe HJIIC-MJI rpaduuxor wunTepdejc codTBepa 3a
MOJIeNpame HaHOKaHasa ca 1 6e3 pesepBoapa.

5.3 MKE moaeJ ca agcopouujom

[Ipouiec aacopOIMje, OAHOCHO MPUIICTIJbUBakha MOJICKYJIa 3a MOBPIIMHY 3U/a, j€ jeIaH
BeoMa OWTaH MPOIEC KOjH C€ jaBJba MPH MOJICKYJICKOM TPaHCIOPTY Y HaHOOTPAHHMYCHHUM
npoctopuMa. Y OBOM OJe/bKy he OUTH OmMcaH NPOLIMPEHH XHUjepapXHjCKH MOJAET KOjU
YKJbyUyje aJcopOIiijy MOJIeKyJia Ha 3uay HaHokaHana. lllemarcku mpuka3 ajcopOuuje je Ha
ciumm 5.3.1 (Kojic et al. 2011a).

y
YnasHu AT MN3nasHu
donykc i " priyke

®nykc Aaocopbuuje

Cimka 5.3.1 lllemarcku npukas agcopOuuje. Monekynu ce ajcopOyjy Ha 3uy Y TOKYy BpeMeHa, a y
MOZeNy Cce TO MpeacTaBba moMohy ¢urykca aacopOldje KOjU 3aBUCH OJ TPEHYTHE CpPEIEbe BpPEIHOCTH

KOHIICHTpAIIHje C na pacTojamy 4 o 3mma y IpaBIly HOpMalle Ha TIOBPIIMHY 3uaa. BucwHa amcopOoBaHOT

cnojaje @d ,rneje € penaruBHa MoBpIIMHA MOKPUBEHA MOIEKYINMA, a d MPEUHHK MOIEKYIA.
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PenaTuBHa NOBpIIKMHA HOKPUBEHA MoJleKyauMa & ce nedunuine jeqHAYMHOM:

A

0 — molec
e (5.3.1)

total
rae je Ao MOBPIIMHA IOKPUBEHA MOJEKyIUMa (dectunama), a 4, je yKylHa HoBpLIMHA.

Bpennoct & Moke GUTH M3paxKeHa Kao:

9 — Amolec — ké_
A 1+ kC

total

(5.3.2)

rae je C cpeama KOHIIEHTpaIMja Ha BUCHHU A O] 3U]1a Jy>K HOpMaJie Ha MOBPIIMHY (HOpMalia
y pa3MaTpaHoj Tauky Ha MOBPIIUHH), a K je KoeQHIMjeHT aacopouuje.

VY HMHKpEeMEHTAIHO-UTEPAaTHUBHO) jelHAaunHU paBHOTExe (4.4.11) Mopa ce cajga yKIJbYYUTH
ajzicopO1Mja Ha TIOBPIIMHY 3U/1a, Ka0 CIOJbAIIHU (IIYKC Y YBOPOBHMA KOHAYHHX €JIeMeHaTa

KOjH ce rpaHude ca 3uaoM. Diryke agcopOimje, Koju ieyje y mpaBily HopMalie Ha OBPIIUHY,
MoOke OuTh uspaxen y cienehem obmuxy. Bpoj monekyna AN (molecules) ajcopOoBaH Ha

jenuHn4HOj moBpiuHU (1 s ) 34ja y TOKY BpeMeHCKOr Kopak Al je:

AN lecul _
(mo o ) Are p%nNe _ppii, %€
7 oy 10 oy

(5.3.3)

2

molecules }
7,

rae je Jy uayke y mpasuy Hopmaine, N, =6.022x10% je Aorampos 6poj, a N,=10"N,.
POJ

[IpupaiuTaj penaTUBHE NOBPIIKHE M0 jeIMHUIIM NOBPIINHE 3112 UMa 00JIMK

2 2 2
80| 2| = pa A7 € g pas9C | H (53.4)
7 4 oy y |Hu
rze je
2 2
B,=N, d4ﬂ L\ZIOJ (5.3.5)

N3 jennaunna (5.3.4) u (5.3.2) cnequ:

1 k"™'C k"C Mol
QJ/ == n+l ~ - n 2 (536)
AtB \1+k"C 1+k"C us

[Tocnenwu u3pas je 3ajenHo ca jeqHaunHoM (4.4.14) yrpahen y nporpamcku naket ITAK-T

(Kojic et al. 1998, 2009).
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5.4 Banupanmja xujepapxujckor Moaeaa

[IpBo je W3BpIIEHO MpOyyYaBamke yTHIAja TIOBPIIMHA y MIPOCTOM MOJETY HaHaKaHaa,
KOJH j& y3eT Kao T'eHepaJiaH Cliy4aj. YTHUIa] MOBPIIMHA j€ 3HATHO M3PAXKEH Yy MaJUM HaHO-
OTPaHUYCHUM TPOCTOpUMA e 3alPEMIHA KOja je 1o YTHIIajeM TOBPIIHA 3ay3uMa HajBehn
neo ykynse 3anpemuse. Crora je reHepucan 2/ MKE Mmonen HaHokaHana BUCHMHE 5 nm U
nyxuae 500 nm, T/1e je BUCHHA HaHOKaHaJla UCTOT pejia BEIMIMHE Kao JeOJbHHA Cl0ja KOjH je
nox yrunajeM noppmuHe. [llemarcku mpukasz 3] Momena HaHOKaHaNa Ce Halla3W Ha CIWIU
5.2.1. IlpernocTaBibeHO je Ja je mpoiiec audy3uje WACHTUYAH Y CBUM paBHUMA MapaIeTHUM
OCeHYeHO] paBHU ca ciuke 5.2.1. Ctora MoxkeMo mocmarparu camo 2J[ mpaBoyraHu JOMEH
KaHaya IJie Cy CTpaHHIIe NMPaBOYTaOHWKA YCTBapW IYXKHMHA M BHCHHA HAaHOKaHaNA. Y LUIbY
nobujama MPEU3HUjUX pe3yJiTaTa KopuliheHa je puHuja Mpexa y 30HaMa 0JI1M3y 3UI0Ba T/Ie
yTHIIa] OBPIIMHA Ha KOePUIHjeHT qudy3uje A0Ta3u 10 U3paxkaja, I0K je Y CPEAUIIHEM IeTy
HaHOKaHala, y KoMe je audy3Hja cKopo XxoMmereHa, kopuinhena rpy0spa mpexa. Hanokanain
MOBE3Yje yJIa3HU U M3JIa3HH pe3epBoap uuje cy 3anpemure 0.01 pl. Y moueTHOM BpeMeHCKOM
TPEHYTKY YJa3HH PE3epBOAp j€ HCIYHEH pacTBOpOM KoHIeHTpaije 2.75 M, mok je y
M3J1a3HOM pe3epBoapy MOYEeTHA KOHIICHTpAIIH]ja jeIHaKa HYJIH.

Kao u y ocHOBHOM cinyuyajy, Tu(y3HMOHH KOS(PHIMJEHT je y3eT 3a Pernpe3eHTaTUBHO
Majie 4ecTulle Koje ce audys3ujom kpehy kpo3 BojeHH pacTtBop, rae ce D imHeapHO Mema o1
1.0-10° cm?/s 3a xonuenTpaumjy jexsaky mymm, go 0.5-10° cm?/s 3a 1 M koHueHTpaumje.
[IpopauyH MeTOJOM KOHAYHUX e€lieMeHara je ojapaljleH ca TpPOMEHJBUBUM BPEMEHCKHM
KOpakoM, TOYEBIIM ca BeoMma Maiaux BpeaHoctuma kopaka (0.01 s), kako Ou ce TayHO
M3pavdyHao Mpesa3Hu JUQy3UOHN PEKHUM Ha TIOYETKY CHUMYJIAIlHje, 0K je Ha Kpajy y3eT Behu
BpeMeHcku kopak (0.5s) 30or eduxkacHOCTH M OpKer 3aBpIIETKa MpopadyHa. 3a CBaKH
BPEMEHCKM KOPAaK CHUMYJIallijé YCBOJEH j€ KPUTEPHjyM pEIaTHBHE TOJEPAHIIHN]E
koHBeprenuuje ox 1% (Bathe 1996).

TecTHparme je H3BPIIHO 3a TPH pasIuunTa caydaja: D je korcranTao (D=1-10" cm?/s);
D ce nuHeapHO Mema y oricery kouueHTpanuje ox 0 mo 2.75 M, D(c); u D je dynkuuja
KOHIICHTpAIlMj€ U pacTojama o1 noBpmmHe uarepdejca, D(c,h). Pesynratu cy npukazanu Ha
cimii 5.4.10. Ca civke ce Ha OCHOBY KPHBHX MPOTEKIIC MAace MOXE 3aKJbYUUTH JIa je YTHIIA]
NOBpIIMHE OJ] KJbYYHOI 3Hadaja 3a mporec audys3vje y MajluM HaHONOpaMa WU
HaHOKaHAIMMa TMoOmTO je 3a KpuBy D(c,h) mocturayro HajOéo/be NOKIamame ca

eKIIEpUMEHTATHOM KPUBOM, JIOK OCTaje JBe KpuBe 3HaTHO ojncTtymajy. Ca apyre crpase,
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paznuke uzmely kpuBux D(const) u D(c) cy mame, nokasyjyhu na je yTuiaj KOHLIEHTpaIuje
Mame U3pakKeH KOJI HAaHOKaHalla BUCHHE 5 nm.

OcuM mpeTxoaHOT MOjIeNIa, ToCMaTpaHa Cy joIll TPU pa3auduTa CiIydaja 3a UACHTHYaH
CHCTEM KOjH je TOpe OMUCAH ajli CaMo y3 Pa3InYMTe BPSIHOCTH BUCHHA HaHOKaHaia u 1o 10,
20 u 50 nm, u u3 kopuurthene qudy3noHor koedpunujenta oonuka D(c,h). JJoOujenu npopunu
MPOTEKJIE Mace 3a OBa HOBA TP MOJeJia TIOKa3yjy Jia je Op3nuHa MpOTHLIAkha Mace Cpa3MepaHa
BEJIMYMHU TIpo(dria BUCHHE HaHOKaHaa. Y TBPHEHO je Ja je KoJa HaHOKaHasa BucuHe S0 nm
YTHIIA] TIOBPIIMHE CKOPO 3aHeMapJbuB. OBO jacHO MOTBplyje BaKHOCT yTHIlaja TIOBPIIMHA HA
mudy3ujy y ManuM HaHOKaHaJIMMa, WM JPYTMM HaHOMOPO3HUM CTPYKTypama, IITO Hac
HABOJM Ha 3aKJby4yaK Jla OBU YTHUIAjy Tpeba ma Oyay y3eTd y o03up y MHJbY TayHOT

npeaBuhaja MaCEHOT TPAHCIIOPTA Y HAHOIIOPO3HUM MEJIH]jyMUMa.
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Cauxa 5.4.1 Bpemnoct mporekie Mace 3a MeMOpaHy ca HaHOKalNMa BHCHHE 5 nm no0ujeHa
popadyHoM KopuihemeM MeToJie KOHAaYHHUX elleMeHaTa. a) JeTajbaH IpuKa3 JoOHjeHOr qujarpama IpoTeKie
Mace 3a KOHCTaHTHH audy3nonn xoedummjeHt D(const) (yHa TuHIja — H3padyHaTa BPEOHOCT IMPOTEKIIE Mace,
UCIIpEKHJaHa JMHHMja — KpUBE IPOTEKIe Mace YKOIMKO ce He OM Ipa3sHUO H3Ia3HU pe3epBoap U IyHHO
pacTBopoM 0e3 MOJeKya TIyKo3e, IyH KpyXuh — Tadka Mepema) ; 0) OujarpaM ImpoTekie Mace KopuirhemeM
pasHux mema qudy3HoHOr KoeHuIjeHTa 1 nopeheme ca eKIepruMeHTaATHOM KPUBOM KOja je eKCIIOHEHIIU]aTHO
¢uTOBaHa Kpo3 Tauke Mepema. [Ipema pany Ziemus et al. 2011.

[IpoBepa TaunHoctn Hamer wozena wusBpmiena je MKE cumynanmjom 3a
eKCIIepUMEHTAIHO TeCcTUpaHe HaHoypehaje 3a no3upame JiekoBa, y Kojuma ce audysuja
KOHIICHTPOBAHOT pacTBOpPA TITyKO3€ KPO3 CHIIMKOHCKE HaHOKaHaJle BUCHHE 5 nm HE 0/IBHja 1O
dukoBom 3akoHy (Fine et al 2010). CwimkoHcke MemOpaHe ce cacToje W3 JOJaTHUX
MUKPOQIIYHJAHUX CTPYKTypa AUMEH3Hja pela MUKPOMETpa Koje MOBe3yjy YJa3HU U H3Ja3HU
pesepBoap. ExcriepuMeHT ca MemOpaHaMa je U3BeJIeH TaKo J1a Ce MEpPEHEe Mace Koja je yiuia y
M3JIa3HU PE3ePBOP MEPH Y 9 pasIMuUTHX BPEMEHCKUX TPEHyTaKa. ¥ CBaKOj TAaUKd MEpema u3

M3J1a3HOT pe3epBoapa ce BaJld PacTBOP TIIyKO3€ M 3aMEmYje YHCTUM PACTBOPOM Y KOME Hema

MOJICKYJIa TJIIYKO3€C. Ha OBaj HAa4YWH C€ JUCKOHTUHYAJTHO MCHa KOHI_IeHTpaI_[I/Ija Y HaHOKaHaly,

81



Hywmepuuko moaenupame mudysuje y KOMIO3UTHUM MEIHjyMuMa

IITO je U YKJbYyUeHO y Haury cumynanujy. Kao mro ce moxe Buaeru ca ciuke 5.4.1a nporec
ca JIeBeT Tadyaka Mepema Ce OJ[BHja CBE JOK CBH MOJICKYJH TJIyKO3€ HE HAIyCTe YJa3HU
pe3epBop.

KpuBe wm3pauyHate mnpoTekie Mace TJIyKO3e Kpo3 HaHOKaHaJl, 3ajeHo ca
eKCIIepUMEHTAIHUM pellemheM, cy Inpukazane Ha ciaunu 5.3.16. Kpua D(const) y
NoTIyHOCTH onucyje PukoBy audys3ujy Koja ce CTpUKTHO ojBHja 1o jenHauunu (2.5.11), n
BU/M C€ Ja OHAa 3HATHO OJICTyHa OJl EKCIIEPUMEHTAIHOT pellema. YBohemeM yTuiaja
KOHIIEHTpAaIlKje ¥ MOBPIIMHCKUX edekara Ha Au(y3HOHH TpoLieC cMamyje ce Op3uHa mporeca

npoTUuliamba Mace 1a € KpuBa D(C,h) 3HaTHO HpI/I6J'II/I)KaBa CKCIICPUMCHTAJIHOM PCHICHY.

5.5 YV¥Yrumaj mnmoBpmMHA Ha  TPAHCHOPTHE  peKuUMe Yy
HAHOOTPAHUYCHUM MPOCTOPUMA

VY oBoM nenty he OuTH npuKa3aHu pe3yaTaTd JOOUjeHH KOPUIINEHEeM XHjepapXHjCcKor
Mojiesia KOjU TOKa3yjy yTHIa] OAHOCA BUCHMHE M JAYyKHMHE HaHOKaHalda Ha KapaKTePUCTHKE
UG y3UOHOT MMPOCTOPa y HAHOOTPaHUYEHUM MpocTtopuma (Ziemus et al. 2012). UctpakuBama
Cy BpIIIEHa 3a HaHOKaHalle O0JIMKa y3aHoT oTBopa, aykuHa (L): 0.5, 1, 3, 10 um, u BucuHa
(H): 1, 3,5, 10, 20, 50 nm. Kopumihen je 2/l MKE Mozxen HaHOKaHana a yCBOjEHO je na je
muprHa CcBUX Mojena | pum. Pasmuumrte BpeaHOCTH KOpWUIMhEHWX BHCHHA M TY)K