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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί είναι ; 

Μέθοδος υπολογιστικής προσοµοίωσης της 
χρονικής εξέλιξης ενός συστήµατος 
αλληλεπιδρόντων σωµατιδίων ∆ΗΛΑ∆Η η 
προσοµοίωση της κίνησης των ατόµων ή µορίων 
ενός συστήµατος µε σκοπό να κατανοήσουµε φυσικά 
φαινόµενα που οφείλονται σε µοριακές 
αλληλεπιδράσεις π.χ. κίνηση ρευστών, εσωτερική 
κίνηση βιοµορίων, µηχανισµός χηµικής αντίδρασης. 
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Tί µας χρειάζονται ;

Πώς η γνώση της εσωτερικής κίνησης ενός 
βιοµορίου µπορεί να βοηθήσει στην καλύτερη 
κατανόηση της λειτουργίας του ;



16/4/2008



16/4/2008

Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0
ri(0)
ui(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0
ri(0)
ui(0)
Fi(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0 ∆t
ri(0) ri(∆t)
ui(0) ui(∆t)
Fi(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Τί σηµαίνει «παρακολουθώ την κίνηση µιας 
πρωτεϊνης» ;

1. Παρακολουθώ την κίνηση όλων των ατόµων της 
πρωτεϊνης.

2. t=0 ∆t 2∆t … .
ri(0) ri(∆t) ri(2∆t)
ui(0) ui(∆t) ui(2∆t)
Fi(0) Fi(∆t) Fi(2∆t)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

Πώς πραγµατοποιούνται ;
Λύνοντας για κάθε σωµατίδιο τις εξισώσεις κίνησης 
σε τακτά χρονικά διαστήµατα.
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής

∆ΥΝΑΜΕΙΣ              ΑΛΛΗΛΕΠΙ∆ΡΑΣΕΙΣ 
∆ΥΝΑΜΙΚΗ ΕΝΕΡΓΕΙΑ
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals



16/4/2008

Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals

∑ (qi qk)/(rik D)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r) = Eδεσµική + Εµη-δεσµική

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals

∑ [(Aik /rik
12 ) - (Bik/rik

6)]
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η συνάρτηση δυναµικής ενέργειας

V(r)=Eέκταση+Εκάµψη+Επεριστροφή+Εηλεκτρ.+Εvan der Waals

F(r) = - dV(r)/dr



16/4/2008

Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Το σύστηµα
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Οι αρχικές θέσεις και 
ταχύτητες κάθε σωµατιδίου 
είναι γνωστές.

u1(0), r1(0)

u2(0), r2(0)

u3(0), r3(0)
u4(0), r4(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Κάθε φυσικό σύστηµα N 
σωµατιδίων περιγράφεται µε τη 
βοήθεια µιας συνάρτησης 
δυναµικού που αντιπροσωπεύει 
τη δυναµική ενέργεια του 
συστήµατος λόγω της 
αλληλεπίδρασης των σωµατιδίων.
Είναι V = V(r1,r2,… ri..rN).
Έστω Fi είναι η δύναµη που 
δέχεται το σωµατίδιο i λόγω της 
αλληλεπίδρασης του µε τα άλλα 
σωµατίδια του συστήµατος. 

u1(0), r1(0)

u2(0), r2(0)

u3(0), r3(0)
u4(0), r4(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Η πορεία των υπολογισµών

Τότε Fi=mi αi αi = … .

H ταχύτητα του κάθε σωµατιδίου 
τη χρονική στιγµή t+∆t είναι:  

ui(t+∆t)=ui(t)+αi(t)∆t

ενώ η θέση του δίνεται από τον 
τύπο:

ri(t+∆t)=ri(t)+ui(t+∆t)∆t

u1(0), r1(0)

u2(0), r2(0)

u3(0), r3(0)
u4(0), r4(0)
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions

Το σύστηµα που προσοµοιώνεται περικλείεται σε µία 
κυψελίδα και η κυψελίδα αυτή επαναλαµβάνεται στις 
τρεις διαστάσεις. 
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
periodic boundary conditions
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Προσοµοιώσεις µοριακής δυναµικής : 
Τα βιολογικά ερωτήµατα

Σταθερότητα πρωτεϊνών, ευελιξία, διακυµάνσεις 
διαµόρφωσης και ταχύτητες διακύµανσης – τοπικές 
κινήσεις που σχετίζονται µε τη δηµιουργία/διάσπαση 
υδρογονοδεσµών και τις αλληλεπιδράσεις διαλύτη ή 
ιόντων µε το βιοµόριο – µοριακή αναγνώριση -
αλληλεπιδράσεις µεταξύ πρωτεϊνών ή µεταξύ 
πρωτεΐνης-DNA - πρόσδεση ενζύµου-
υποστρώµατος – µελέτη της πορείας αναδίπλωσης 
πρωτεϊνών - ∆υναµική µεµβρανών – µεταφορά 
ιόντων σε βιολογικά συστήµατα 
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ΘΕΡΜΟ∆ΥΝΑΜΙΚΗ
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ΒΑΣΙΚΕΣ ΕΝΝΟΙΕΣ - ΟΡΟΛΟΓΙΑ

Σύστηµα και Περιβάλλον
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Σύστηµα:Ορισµένη ποσότητα µίας 
ή περισσότερων ουσιών υπό 
καθορισµένη διευθέτηση.

Περιβάλλον

Σύµπαν
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Σύστηµα
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Σύστηµα
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Σύστηµα
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Τοιχώµατα: Τα όρια που διαχωρίζουν το σύστηµα από 
το περιβάλλον του.

∆ιαθερµικά: επιτρέπουν τη ροή θερµότητας.

Αδιαβατικά: δεν επιτρέπουν τη ροή θερµότητας.
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Σύστηµα
Ανοιχτό: ανταλλάσσει ύλη και ενέργεια µε το 
περιβάλλον.
Κλειστό: ανταλλάσει ενέργεια αλλά δεν ανταλλάσσει 
ύλη µε το περιβάλλον.
Αποµονωµένο: δεν ανταλλάσσει ούτε ύλη ούτε ενέργεια 
µε το περιβάλλον.
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Κατάσταση συστήµατος

Κατάσταση ισορροπίας: ειδική κατάσταση του 
συστήµατος, που µακροσκοπικά 
περιγράφεται πλήρως από µικρό 
αριθµό µεταβλητών : U, V, n. 

Εξίσωση κατάστασης: σύνολο ιδιοτήτων που 
περιγράφουν ένα σύστηµα και 
σχετίζονται µέσω µιας αλγεβρικής 
σχέσης π.χ. pV=nRT.



16/4/2008

Θερµοδυναµικές παράµετροι

Iδιότητα κατάστασης: ιδιότητα που περιγράφει ένα 
σύστηµα και η τιµή της εξαρτάται µόνο 
από την κατάσταση και όχι από τον 
τρόπο µε τον οποίο το σύστηµα έφτασε 
σε αυτή την κατάσταση.
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Εκτατικές-Εντατικές ιδιότητες

US, VS, nS
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Εκτατικές-Εντατικές ιδιότητες
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Εκτατικές-Εντατικές ιδιότητες

1 2

U1, V1, n1 U2, V2, n2
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Εκτατικές-Εντατικές ιδιότητες

1 2

U1, V1, n1 U2, V2, n2

Us=U1 + U2
Vs =V1 + V2
ns= n1 + n2
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Εκτατικές-Εντατικές ιδιότητες

1 2

U1, V1, n1 U2, V2, n2

Us=U1 + U2
Vs =V1 + V2
ns= n1 + n2

Εκτατικές
ιδιότητες
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Εκτατικές ιδιότητες: ιδιότητες του συστήµατος που 
εξαρτώνται από το µέγεθος του συστήµατος και 
έχουν αθροιστικό χαρακτήρα όπως οι U, V, n1, n2.

Εντατικές ιδιότητες: ιδιότητες του συστήµατος των 
οποίων οι τιµές είναι ανεξάρτητες από το µέγεθος και 
τη µάζα του συστήµατος όπως οι p, T.
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Τρόποι µε τους οποίους ένα σύστηµα 
µεταβάλλεται:
Ισόθερµη σταθερή θερµοκρασία.
Ισοβαρής σταθερή πίεση.
Ισόχωρη σταθερός όγκος.
Αδιαβατική χωρίς ανταλλαγή θερµότητας.
Κυκλική
Απειροστή
Αντιστρεπτή Μεταβολή η οποία πραγµατοποιείται 
διαµέσου διαδοχικών καταστάσεων ισορροπίας 
(ή καταστάσεων που ελάχιστα διαφέρουν από 
καταστάσεις ισορροπίας).
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Αντιστρεπτή εκτόνωση/συµπίεση
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Εσωτερική ενέργεια συστήµατος (U):
Είναι το ενεργειακό περιεχόµενο του συστήµατος που 
αυξοµειώνεται µε την ανταλλαγή έργου και 
θερµότητας. 

Ενέργεια ανταλλάσσεται µεταξύ συστήµατος και 
περιβάλλοντος µε δύο τρόπους:
1. Ροή θερµότητας 
2. Έργο
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής...

...για ένα κλειστό σύστηµα :

∆U=q + w (πεπερασµένη µεταβολή)
dU=dq + dw (απειροστή µεταβολή)

H ενέργεια ούτε δηµιουργείται ούτε καταστρέφεται, 
αλλά ανταλλάσσεται και µετατρέπεται.
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

∆U=Uτ-Uα= q + w

Μόνο οι διαφορές της 
εσωτερικής ενέργειας 
έχουν φυσική σηµασία.
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

∆U=Uτ-Uα= q + w

Μόνο οι διαφορές της 
εσωτερικής ενέργειας 
έχουν φυσική σηµασία.

Η εσωτερική ενέργεια είναι 
συνάρτηση κατάστασης.
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

∆U=Uτ-Uα= q + w

Μόνο οι διαφορές της 
εσωτερικής ενέργειας 
έχουν φυσική σηµασία.

Η εσωτερική ενέργεια είναι 
ιδιότητα κατάστασης.

Η θερµότητα και το έργο 
αθροίζονται αλγεβρικά.
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– q

+q
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– q

+q

– w

+w
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

∆U=Uτ-Uα= q + w

Μόνο οι διαφορές της 
εσωτερικής ενέργειας 
έχουν φυσική σηµασία.

Η εσωτερική ενέργεια είναι 
ιδιότητα κατάστασης.

Η θερµότητα και το έργο 
αθροίζονται αλγεβρικά.

Η θερµότητα και το έργο 
είναι ιδιότητες διαδροµής.
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Η θερµότητα και το έργο είναι 
ιδιότητες διαδροµής

Αδιαβατική µεταβολή (q=0) 
από το Α στο Β,
∆U=q + w ∆U= w

Α

Β
q=0



16/4/2008

Η θερµότητα και το έργο είναι 
ιδιότητες διαδροµής

Αδιαβατική µεταβολή (q=0) 
από το Α στο Β,
∆U=q + w ∆U= w

Μεταβολή µε w=0 από το Α
στο Β, 
∆U= q + w ∆U = q

Α

Β

w=0

q=0
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Η θερµότητα και το έργο είναι 
ιδιότητες διαδροµής

Αδιαβατική µεταβολή (q=0) 
από το Α στο Β,
∆U=q + w ∆U= w

Μεταβολή µε w=0 από το Α
στο Β, 
∆U= q + w ∆U = q

Α

Β

w=0

q=0
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Η θερµότητα και το έργο είναι 
ιδιότητες διαδροµής

Αδιαβατική µεταβολή (q=0) 
από το Α στο Β,
∆U=q + w ∆U= w

Μεταβολή µε w=0 από το Α
στο Β, 
∆U= q + w ∆U = q

Α

Β

w=0

q=0
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

1. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός αποµονωµένου συστήµατος κατά τη διάρκεια 
µιας διεργασίας από την αρχική κατάσταση 1 στην 
τελική κατάσταση 2;
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

1. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός αποµονωµένου συστήµατος κατά τη διάρκεια 
µιας διεργασίας από την αρχική κατάσταση 1 στην 
τελική κατάσταση 2;
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

1. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός αποµονωµένου συστήµατος κατά τη διάρκεια 
µιας διεργασίας από την αρχική κατάσταση 1 στην 
τελική κατάσταση 2;

q=0
w=0
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

1. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός αποµονωµένου συστήµατος κατά τη διάρκεια 
µιας διεργασίας από την αρχική κατάσταση 1 στην 
τελική κατάσταση 2;

q=0
w=0

∆U=q+w
∆U=0
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

2. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός συστήµατος κατά τη διάρκεια µιας κυκλικής 
διεργασίας;
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

2. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός συστήµατος κατά τη διάρκεια µιας κυκλικής
διεργασίας;

Η αρχική κατάσταση ταυτίζεται µε την τελική 
κατάσταση.
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

2. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός συστήµατος κατά τη διάρκεια µιας κυκλικής
διεργασίας;

Η αρχική κατάσταση ταυτίζεται µε την τελική 
κατάσταση.

∆U=UT – UA=0
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

2. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός συστήµατος κατά τη διάρκεια µιας κυκλικής 
διεργασίας;

Η αρχική κατάσταση ταυτίζεται µε την τελική 
κατάσταση.

∆U=UT – UA=0 
∆U=q+w 0=q+w
q= –w
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

3. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός κλειστού συστήµατος κατά τη διάρκεια µιας 
αδιαβατικής διεργασίας από την αρχική κατάσταση 1 
στην τελική κατάσταση 2;
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

3. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός κλειστού συστήµατος κατά τη διάρκεια µιας 
αδιαβατικής διεργασίας από την αρχική κατάσταση 1 
στην τελική κατάσταση 2;

q=0
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O πρώτος νόµος της θερµοδυναµικής

3. Ποιά είναι η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας 
ενός κλειστού συστήµατος κατά τη διάρκεια µιας 
αδιαβατικής διεργασίας από την αρχική κατάσταση 1 
στην τελική κατάσταση 2;

q=0

∆U=q+w
∆U=w
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Μέτρηση της εσωτερικής ενέργειας

Οποιαδήποτε µεταβολή από το
Α στο Β, 
∆UΑ,Β

Α

Β

Οποιαδήποτε
µεταβολή
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Μέτρηση της εσωτερικής ενέργειας

Οποιαδήποτε µεταβολή από το
Α στο Β, 
∆UΑ,Β= q + w 

Αδιαβατική µεταβολή (q=0) 
από το Α στο Β,
∆UΑ,Β=q + w ∆UA,B= w

Α

Β

Οποιαδήποτε
µεταβολή

q=0



16/4/2008

Μέτρηση της εσωτερικής ενέργειας

H µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας κατά τη 
διάρκεια µιας διεργασίας από την αρχική κατάσταση 
Α στην τελική κατάσταση Β µπορεί να µετρηθεί 
θεωρώντας µια αδιαβατική µεταβολή µεταξύ των ίδιων 
καταστάσεων Α, Β. Τότε η µεταβολή της εσωτερικής 
ενέργειας ανάγεται σε µέτρηση του ανταλλασσόµενου 
έργου.
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Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Μη αντιστρεπτές µεταβολές

∆ύναµη που ασκεί το αέριο στο 
έµβολο : F=pA
∆ύναµη που ασκεί το περιβάλλον
στο έµβολο : F(e)=-p(e)A
dw=F(e) dl

=-p(e) A dl
=-p(e) dV
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Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Μη αντιστρεπτές µεταβολές

∆ύναµη που ασκεί το αέριο στο 
έµβολο : F=pA
∆ύναµη που ασκεί το περιβάλλον
στο έµβολο : F(e)=-p(e)A
dw=F(e) dl

=-p(e) A dl
=-p(e) dV

w=-∫p(e) dV



16/4/2008

Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Μη αντιστρεπτές µεταβολές

∆ύναµη που ασκεί το αέριο στο 
έµβολο : F=pA
∆ύναµη που ασκεί το περιβάλλον
στο έµβολο : F(e)=-p(e)A
dw=F(e) dl

=-p(e) A dl
=-p(e) dV

w=-∫p(e) dV
Και το έργο εκτόνωσης 
καθορίζεται από την 
εξωτερική πίεση.
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Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Μη αντιστρεπτές µεταβολές-ελεύθερη εκτόνωση

p(e) = 0

w=-∫p(e) dV=0
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Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Αντιστρεπτές µεταβολές

p(e) = p
dw=-p dV ή w=-∫p dV (1)
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Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Αντιστρεπτές µεταβολές

p(e) = p
dw=-p dV ή w=-∫p dV (1)

Ιδανικό αέριο: pV=nRT p=nRT/V
(1) w= - ∫(nRT/V) dV w = - nR∫(T/V) dV (2)
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Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Αντιστρεπτές µεταβολές

p(e) = p
dw=-p dV ή w=-∫p dV (1)

Ιδανικό αέριο: pV=nRT p=nRT/V
(1) w= - ∫(nRT/V) dV w = - nR∫(T/V) dV (2)

… για ισόθερµη συµπίεση/εκτόνωση
(2) w = -nRT ∫(1/V) dV w = -nRT ln(VT/VA)
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Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Αντιστρεπτές µεταβολές

p(e) = p
dw=-p dV ή w=-∫p dV (1)

Ισοβαρής µεταβολή: p = σταθερή
(1) w= - p ∫ dV w = - p (VT-VA)



16/4/2008

Έργο συµπίεσης/εκτόνωσης
Αντιστρεπτές µεταβολές

p(e) = p
dw=-p dV ή w=-∫p dV (1)

Ισόχωρη µεταβολή: V = σταθερή
(1) w= 0
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Το έργο είναι ιδιότητα διαδροµής, 
ακόµη ένα παράδειγµα

Μεταβολή ιδανικού αερίου από την αρχική κατάσταση Α 
στην τελική κατάσταση Β µε δύο διαφορετικούς τρόπους : 
Α – Γ –Β και Α – ∆ – Β 
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Το έργο είναι ιδιότητα διαδροµής, 
ακόµη ένα παράδειγµα

V

T

A

B
V2

V1

T2T1

Μεταβολή ιδανικού αερίου από την αρχική κατάσταση Α 
στην τελική κατάσταση Β µε δύο διαφορετικούς τρόπους : 
Α – Γ –Β και Α – ∆ – Β 
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Το έργο είναι ιδιότητα διαδροµής, 
ακόµη ένα παράδειγµα

V

T

A

B
V2

V1

T2T1

Γ

Μεταβολή ιδανικού αερίου από την αρχική κατάσταση Α 
στην τελική κατάσταση Β µε δύο διαφορετικούς τρόπους : 
Α – Γ –Β και Α – ∆ – Β 
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Το έργο είναι ιδιότητα διαδροµής, 
ακόµη ένα παράδειγµα

V

T

A

B
V2

V1

T2T1

∆

Γ

Μεταβολή ιδανικού αερίου από την αρχική κατάσταση Α 
στην τελική κατάσταση Β µε δύο διαφορετικούς τρόπους : 
Α – Γ –Β και Α – ∆ – Β 
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Η εσωτερική ενέργεια είναι συνάρτηση 
κατάστασης

V

T

A

B
V2

V1

T2T1

∆

Γ

∆U A→Γ→Β = ∆U Α→∆→Β
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V

T

A

B
V2

V1

T2T1

∆

Γ

∆U A→Γ→Β = ∆U Α→∆→Β

W A→Γ→Β ? W Α→∆→Β
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Το έργο είναι ιδιότητα διαδροµής

V

T

A

B
V2

V1

T2T1

∆

Γ

∆U A→Γ→Β = ∆U Α→∆→Β

W A→Γ→Β ≠ W Α→∆→Β
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Mια ιδιότητα κατάστασης εξαρτάται µόνο από την 
παρούσα κατάσταση του συστήµατος. Οι µεταβολές 
µιας ιδιότητας κατάστασης εξαρτώνται µόνο από την 
αρχική και τελική κατάσταση του συστήµατος και όχι 
από τον τρόπο που έγινε η µεταβολή. 
Η µεταβολή της εσωτερικής ενέργειας είναι 
ανεξάρτητη του τρόπου που γίνεται η µεταβολή. 
Εξαρτάται µόνο από την αρχική και τελική κατάσταση.
Αντίθετα, το έργο και η θερµότητα εξαρτώνται από τον 
τρόπο που γίνεται η µεταβολή.
Η εσωτερική ενέργεια είναι µια ιδιότητα κατάστασης 
ενώ η θερµότητα και το έργο είναι ιδιότητες 
διαδροµής.
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Έργο και θερµότητα δεν αποτελούν παρά µόνο 
τρόπους µεταφοράς ενέργειας. 
Από τη στιγµή που µεταφερθεί ενέργεια στο σύστηµα 
µε τον έναν τρόπο δεν µπορεί να διακριθεί από την 
ενέργεια που µεταφέρθηκε µε τον άλλο τρόπο. 
Μέσα στο σύστηµα δεν υπάρχουν δύο χωριστά είδη 
ενέργειας w και q. Μόνο το άθροισµά τους ∆U έχει 
φυσική σηµασία.


