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وتقدیرشكر

بدایة أشكر الله سبحانھ و تعالى على توفیقي في إنجاز ھذا العمل
وبعد أتقدم بشكري الخالص وفائق تقدیري إلى الأستاد المشرف وھاب عبد الوھاب أستاد محاضر بجامعة 

على مجھوداتھ التي بذلھا معي وكذا نصائحھ وتوجیھاتھ القیمة طوال مشوار إعداد قاصدي مرباح ورقلة 
المذكرة كما لا أنسى شكري الجزیل لأعضاء لجنة المناقشة :

،أستاد بشكي الأزھر ،دكتور الوناسمسعودةأتقدم بالشكر والعرفان لكل الأساتدة: أستادة  دغموش 
في مسیرتي الدراسیةيلكل أستاد رافقنوأنھ لمن الدواعي أن أتقدم بشكري الخالص

أتقدم بأحر الشكر إلى كل عمال إدارة قسم علوم المادة  خاصة خیرة زرقون،  راضیة،  نعیمة
وفي الأخیر أتقدم بشكري الخالص لكل من ساعدني في عملي ھذا حتى ولو بإبتسامة وجھتني لصواب



الإهداء

إلى التي لم تكتحل عیناھا لرؤیة عملي قرة عیني ومھجة نفسي أمي الغالیة.
إلى من دفعني إلى منعرج العلم والمعرفة وكافح من اجل تربیتي وتعلیمي أغلى الغوالي أبي .

بودیة بن عامرإلى رفیق الحیاة زوجي الغالي 
إلى إخوتي وأخواتي الأعزاء الدین شاركوني حلاوة الحیاة ومرارتھا

إلى زوجات أخویا وأبنائھم وأختي العزیزة وإبنیھا
إلى كل عائلة بوزیان ،بودیة ، مداني ،زرقون ،حسیني،بن زھرة

نویة، یمینة ،كریمة،شفاءخیرة زرقون ،إلى زمیلاتي :زینب ،
لى كل من یكن لي الخیر والحب والاحترام .اھدي ثمرة ھذا العمل إ

بوزیان بختة



زجاج السـیلیكا كمركـب أساسـي فـي الصـناعات الحدیثـة كالألیـاف البصـریة.الهدف مـن هـذا یستعمل
العمل هـو تطبیـق تقنیـة التحریـك الجزیئـي لمحاكـاة الزجـاج السـیلیكاتي. قسـمت الدراسـة إلـى قسـمین: 

لیكاتي وتقنیة مـونتي كـارلو، أمـا القسـم جانب نظري ویضم حوصلة عامة حول الزجاج والزجاج السی
. اخترنــا نمــوذج بنیــوي مــن نــوع XMDالثــاني فقــد كــان مكرســا لاجــراء الحســابات باســتعمال برنــامج 

β- كریستوبالیت ونمـوذج كمـون مـورس، ثـم مقارنـة النتـائج مـع أعمـال منشـورة وقـد كانـت النتـائج جـد
مرضیة.    

كریستوبالیت، كمون.-βاكاة، تقنیة مونتي كارلو، الزجاج السیلیكاتي، المحكلمات مفتاحیة:

Résumé
Les verres de silice sont utilisés dans plusieurs applications modernes telles que les
fibres optiques. Le but de ce travail est d’appliquer la technique de simulation
dynamique mol eculaire sur les verres de silicate. Cette étude a été divisée en deux
parties: Une partie théorique dédiée a une synthèse générale sur les verres, verres de
silicate et la technique de dynamique mol eculaire. La deuxième partie  est consacrée
aux calculs de simulation en utilisant la programme XMD. On a choisi un modèle
structural de type β-cristobalite avec un potentiel d’interaction de type Morse. La
comparaison des résultats obtenus avec d’autres travaux est assez satisfaisante.

Mots clés: verre de silice, simulation, dynamique mol eculaire, β-cristobalite,
potentiel Morse.

ملخص
یستعمل زجاج السیلیكا كمركب أساسي في الصناعات الحدیثة كالألیاف البصریة.الهدف من هذا العمـل هـو تطبیـق 

لمحاكاة الزجاج السیلیكاتي. قسمت الدراسة إلـى قسـمین: جانـب نظـري ویضـم حوصـلة عامـة التحریك الجزیئي تقنیة 
، أمـــا القســـم الثـــاني فقـــد كـــان مكرســـا لاجـــراء الحســـابات الجزیئـــيالتحریـــك حـــول الزجـــاج والزجـــاج الســـیلیكاتي وتقنیـــة 

كریسـتوبالیت ونمـوذج كمـون مـورس، ثـم مقارنـة النتـائج -β. اخترنـا نمـوذج بنیـوي مـن نـوع XMDباستعمال برنـامج 
مع أعمال منشورة وقد كانت النتائج جد مرضیة.    

مورس.كریستوبالیت، كمون - β، الجزیئيالتحریك الزجاج السیلیكاتي، المحاكاة، كلمات مفتاحیة:

Abstract

The silica glass is used as a component in modern industry such as optic fibers. The aim
of this work is the application of the Molecular Dynamics simulation technique on silica
glass. This study was divided into two parts: Part one which consists in a general view
on glasses, silica glass and the Molecular Dynamics technique. The second part is
devoted to the calculations using XMD program. β-cristobalite structural model is
chosen with a Morse interaction  potential. The comparison of the obtained results with
other works is  rather satisfactory.
Key- Words: silica glass, simulation. Molecular Dynamics, β-cristobalite, Morse
potential.
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مقدمة عامة 

1

مقدمة عامة

،حیث أخذ إهتماما كبیرا خاصة في المجال في عالمناالمواد المهمةیعتبر الزجاج من 
مه ااستخدیتمأكثر مادة أستعملت في شتى المجالات مند زمن قدیم فكان العلمي والتقني و هو

في صناعة الأواني الزجاجیة والحلي، منذ ذلك الحین و الزجاج یعتبر أساس العدید من الصناعات 
في مختلف المجالات وقد ظهرت بشكل واسع في الحیاة المعاصرة فهو یستخدم في مختلف 

ي التركیبات الضوئیة والطبیة والعلمیة والصناعیة، فمثلا زجاج السیلیكا ونظرا لشفافیته العالیة ف
المجال المرئي، فهو یستخدم لنقل الإشارات لمسافات بعیدة دون توهینها، و في وقتنا الحالي 
وبسبب التغییر والتعدیل في التركیب الكیمیائي وفي عملیات التشكیل أصبح للزجاج تكنولوجیا 

بلوري جسم صلب لایعتبر الزجاجعالیة جعلت منه منتجا لا یمكن الاستغناء عنه في أي مجال
زجاج السیلیكا هو عبارة عن أكسید سیلیسیوم غیر بلوري، ویعتبر أكسید السیلیسیوم ومن أنواعه

كیمیائیا غیر مستقر یتواجد في الطبیعة على أشكال مختلفة من المعادن الصلبة، هذه المواد غیر 
قارنة تمثیل البلوریة لا تحتوي على ترتیب ذري بعید المدى، إذ یمكن ملاحظة هذا الخلل البنیوي بم

بنیة الكریستوبالیت أحد الأشكال البلوریة لأكسید السیلیسیوم مع تمثیل بنیة زجاج أكسید 
، هو قاعدة الأساس في تركیب البنیة4SiOالسیلیسیوم، في كلتا الحالتین یكون رباعي الأوجه

تسمح بفهم البنیة البلوري هناك طرق ولكي نبسط طبیعة وخصائص البنیویة لنموذج زجاج السیلكا
على المستوى الذري وهي استخدام النمذجة والتي تسمح بدراسة تأثیر العوامل التي لا یمكن فصلها 

عملنا هذا یهدفإن ، تجریبیا كما تسمح المحاكاة بتفسیر النتائج التجریبیة التي تكون معقدة عموما
ار نموذج الزجاج الذي نختیة زجاج أكسید السیلیسیوم، لدراسة بنالتحریك الجزیئيستعمال تقنیة لا

ختیار أولا ن، لدراسات سابقة لنتائج اقارنة النتائج المتحصل علیها مع عدد من نتتم علیه الدراسة، و 
نتحصل على هذا النموذجفي ثم نطبق تقنیة التحریك الجزیئيالنموذج البنیوي ونموذج الكمون

لجمیع الخصائص البنیویة للمادة   .النتائج ونناقشها،لكي نتوصل
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. Iالفصل الأولمقدمة:

التقنــي لفتـرة طویلــة كبیــرا فـي المجــال العلمـي و ااهتمامـأخــذ حیـث المـواد المهمــةیعـد الزجـاج مــن 
المرتفعـة وهـذا لأن الزجاج یكتسب عدة هیاكـل فیكـون علـى شـكل سـائل وذلـك تحـت درجـات الحـرارة 

أخـذ ى تطـویرهإلا أن تطبیق العلم لتحسین الزجاج و العمـل علـ،ما یسمح بتغیر خصائصه وتنوعها
هـــذا مـــا یزیـــد مـــن تطـــوره علـــى تحســـین بنیـــة الزجـــاج التطبیقـــات الجدیـــدة تعمـــل ثحیـــوقـــت طویـــل 

ناعة إن صـــ،ف البصـــریة والطـــلاءالتكنولـــوجي فـــي مختلـــف المجـــالات و بإنتـــاج  ضـــخم فـــي الألیـــا
المیكانیــــك ،مــــن التطبیقــــات فــــي العدیــــد مــــن التخصصــــات تشــــمل الكیمیــــاء الزجــــاج  تغطــــي كثیــــر

.والبصریات

.IIتاریخ الزجاج:

الطبیعـي  تطور الإنسانیة منذ العصر الحجري  عرف الزجـاج حیـث اسـتخدم حجـر السـبجعبر
البنیـــة لتشـــكیل أدوات القطـــع والســـهام والمرایـــا، فكانـــت  بـــلاد الشـــام بـــلاد لا ینافســـها أي مكـــان فـــي 

ان ویعتقـد المـؤرخ بلینـي الكبیـر،مضمار مساهمتها الأصیلة فـي اكتشـاف تقنیـات الزجـاج وتطویرهـا
رلقـــددن مســـانالمصـــادفة حـــین اســـتخدم تجـــار فینیقیـــون حجـــارة النطـــرو إلـــىاكتشـــاف الزجـــاج یـــؤول 

و بفعــل نــار الموقــد تفاعلــت حجــارة النطــرون مــع ،لطهــي طعــامهم علــى شــاطئ عكــا الغنــي بالرمــال
فـي رأس "كلـود شـیفر"الرمال السیلیسـیة وتكونـت مـادة زجاجیـة شـافة وقـد عثـر عـالم الآثـار الفرنسـي

) فــي ســوریة علــى خــرزات وأســطوانات زجاجیــة وخــاتم مــن زجــاج أزرق ترجــع إلــى شــمرا (أوغاریــت
بــدأت فــي بــلاد الشــام وانتقلــت إلــى صــناعة الزجــاجالألــف الثــاني ق.م. ویؤكــد بعــض المــؤرخین أن 

مصر على ید بعض الصناع 

الثالث بعد غزو سوریة. وقد نقل التجار الفینیقیون زجاج صیدا وصور "تحوتمس"الذین اصطحبهم 
إلى أنحاء مختلفة من العالم القدیم واستمرت هذه التجارة رائجة حتى العهد الروماني. واشتهرت 

الشفاف، لقد كانت معظم غنیمة روما بعد صناعة الزجاجالاسكندریة في القرن الأول المیلادي ب
جاج  م من الزجاج. وكان  العالم الإسلامي یهتم بصناعة الز 31انتصارها على كلیوباترا عام

لمغرب العربي. واشتهرت دمشق بصناعة الأواني سیا الوسطى وااوخاصة في بلاد الشام ومصر و 
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الزجاجیة والمذهبة والمنقوشة بكتابات وآیات قرآنیة ما تزال متاحف العالم تحتفظ بكثیر منها لقد 
م، واشتهرت في إیطالیا بین 13و11أوربا مع الحروب الصلیبیة بین القرنین إلىانتقل هذا الفن 

زال الزجاج المنتج من جزیرة مورانو یحتل مكانة رائدة في العالم بیزا وجنوة والبندقیة وفلورنسا. ومای
م أول كتاب علمي یبحث في فن 1612سنة"أنتونیو نیري"ویعد الكتاب الذي ألفه عالم فلورنسا 

فن "رافنسكروفت"الإنكلیزي روقد طو ،واستخدام أكاسید الرصاص في صناعتهالزجاجصناعة
ج ودرفلته البلوري (الكریستال)، وعمل الفرنسیون على تطویر تقنیات صب الزجاصناعة الزجاج

أفران صهر ومع تطویرن بها قصر فرسايیلإنتاج زجاج المرایا التي ز 

لتصنیع الصودا وظهور آلات تشكیل الزجاج "سولفي"، وطریقة"سیمنس"الزجاج من قبل الأخوة
وصبه ونفخه في القرن التاسع عشر تبدلت حال الزجاج من حرفة إلى صناعة. وكان لتطور 

تضافر بین الزجاج وزیادة الطلب علیه وتحسین مواصفاته الدور البارز في العلوم والبصریات وال
غینان وفرونهوفر في مجال تحسین "تحویل الزجاج من حرفة إلى علم. تجدر الإشارة إلى أعمال 

في مجال تنویع الزجاج البصري وربط خواصه "أب وزایس" و"شوت"تجانس الزجاج، وأعمال 
1916بریطانیا عام"شیفیلد"قسم تكنولوجیا الزجاج في جامعةتأسیس دبالتركیب الكیمیاوي. ویع

ولتعاون تاریخ الزجاج والصناعة للاستفادة من نتائج البحوث في ریساً لعلم وتقانة الزجاج عالمیاتك
.وتطبیقاتهصناعة الزجاج

III.حالات المادة:

.بلازمیةوالحالة الرابعة هي  غازیةللمادة أربع حالات صلبة ،سائلة،

:الحالة السائلة1-

كثر حركة و هذا ما یفسر أتكون حبیبات المادة في الجسم السائل قریبة من بعضها البعض و 
.ناء الذي یحویها لإتخاذ شكل اإ قابلیة  السوائل للجریان و 

:الحالة الغازیة2-

تجاهات مما یفسر توسع لإفهي تتحرك في كل ا،عن بعضها البعض تكون حبیبات متباعدة جداُ 
.الغاز في كامل الفضاء الذي یحیط به 
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:یةالبلازم3-

یحوي عددا كبیرا و كافیا من الجسیمات ینأو هي عبارة عن وسط غازي مت،حالة مادیة رابعة 
.یجابیا  والجسیمات الحیادیة إالمشحونة سلبیا والمشحونة 

:الحالة الصلبة 4-

شبه ساكنة مما یجعل اوهي عملیاالصلب متراصة و متقاربة جدالجسمتكون حبیبات المادة في
.ولها قسمینجسام الصلبة شكلا خاصالأل

:(crystalline)المواد الصلبة المتبلورة 1-4.

تكون تكرار لخلیة وحدة و تحتفظ  البلورة تكون ذراتها منتظمة بشكل دوري تملك نوعا من التماثل
.بعادها الثلاثة الى المالانهایة  لكل محورأالتامة بهذه الدوریة في 

:(amorphes)المواد الصلبة الغیرالمتبلورة2-4.

بشكل عشوائي بحیث لا یكون لها خلیة وحدة تتكرر و تعتبر السوائل و منصهرات تكون ذراتها
عند إخضاع الزجاج لتحلیل ،تیب الذري مثل الكربون و الزجاج المعادن البلوریة مواد عشوائیة التر 

ورة ، یحدث ذلك عند درجة المواد اللامتبلیمیزه عن باقي حراري تبایني فإنه یظهر تحولا خاصا
.حرارة الإنتقال الزجاجيدرجة معینة تدعىحراریة

IV.الحالة الزجاجیة)états vitreux(:

ي تنـاقص أ(shrinkage)عندما نبرد منصهر زجاجي لتركیب بلوري عشوائي یحدث له تقلـص
كبـر مـن درجـة أیكـون فـي درجـة حـرارة ن الزجـاج السـائلأي أنخفـاظ درجـة الحـرارة إفي الحجـم مـع 

ن الـذرات تفقـد طاقتهـا وتتصـلب حیـث إعندما یتعرض الـى درجـة حـرارة منخفظـة فـنصهارلإحرارة  ا
نخفـاظ درجـة الحـرارة  یثبـت الحجـم إسائل) لكنـه یحمـل صـفات السـائل و مـع -تكون  خلیط( صلب

.Tgنتقال الزجاجيلإو عندها تسمى درجة الحرارة بدرجة حرارة ا
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ظاهرة الانتقال الزجاجیمثل: (1- الشكل(1

IV.1.تعریف الزجاج:

لى الحالة الزجاجیةإنتقال لإلا بلوري یتمتع بظاهرة اجسم صلبالزجاج هو

V.بنیة الزجاج:

لقد وضعت عدة فرضـیات مـن أجـل دراسـة بنیـة الزجـاج ومـن بینهـا النظریـة البلوریـة ومبـدأها أن
الزجــاج یتشــكل مــن مجموعــة مــن المجــالات الذریــة الصــغیرة والمرتبــة تــدعى بــالبلورات أمــا النظریــة 

م تحـــث علـــى عـــدم وجـــود مجـــالات 1932ســـنة Zachariazenالثانیـــة التـــي وضـــعت مـــن طـــرف
تعتمــد بنیــة الزجــاج علــى طبیعــة و نســبة الأكاســید المكونــة لــه ،وهكــذا فإنــه ینقســم إلــى ذریــة مرتبــة 

.قسمین

.1Vالبنیة البسیطة:

حیث یكون للجزیئات ترتیب عشوائي ویمثل نوع واحد من الأكاسیدیتشكل الزجاج البسیط من
وهي :ذ هذه الأخیرة أشكال متعددة الأوجه بالشبكة العشوائیة تأخ
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زجاج السیلكا المكون من جزيءال
زجاج الفوسفات الP2O5
زجاج المكون من البورات الB2O3

.1.1V:نموذج غولد سمیث

موجبـةتتـرابط مشـكلة مثلـث تتوسـطها شـاردة RA=1قطـرذات نصـف Aثلاثـة شـوارد سـالبة
و هــو عبــارة CA3الكیمیائیــة فــي هــذه الحالــةتكتــب الصــیغة ،وRC=0.155ذات نصــف قطــر

نصـف قطـرلهـالشـاردة السـالبةإذا كانت اRC /RA=0.155عن شكل ثلاثي السطوح و النسبة
RCوهـي الحالـة الأقـرب إلـى 0.225فإن النسبة الموافقة لهذا النسـق تكـون فـي حـدود،جداكبیر

أمـا إذا و هي عبارة عن شكل ربـاعي السـطوح CA4الصیغة الكیمیائیة توافق الاستقرار لهذه البنیة 
،یوضــحیكــون الشــكل عبــارة عــن ثمــاني أوجــه فRC /RA=0.414كانــت النســبة ذات القیمــة  

الشــكل المقابــل مجــالات اســتقرار متعــددات الســطوح تبعــا لقیمــة النســبة بــین نصــفي قطــري الشــاردتین 
.السالبة والموجبة 

یمثل مجال إستقرار متعددات الوجوه بعدد تناسقي معین)2-1(الشكل

.2.1VنموذجZachariazen:

لمجموعة من القواعد تخضع في نموذجه أن الأكاسید المشكلة للزجاج Zachariazenلقد فرض 
وهي:
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 تشترك متعددات الأوجه في الرؤوس ولا یمكن لها الإشتراك في الأوجه.
على الأقل ثلاثة رؤوس لكل متعدد أوجه تكون مشتركة مع متعددات سطوح أخرى.
 لها أن ترتبط بشارذتین موجبتین على أكثر لكل ذرة أكسجین.

.2Vة للزجاجالمركببنیة ال:

الأكاسید من هذهصنفتمن الأكاسید ولقد زجاج یتشكل من أكسیدین فأكثرهوالزجاج المركب 
حیث وظائفها في الشبكة الزجاجیة إلى ما یلي :

.1.2Vكاسید المشكلة للشبكة في بنیة الزجاجلأ ا:

مــن حیــث الزجاجیــة و تصــنف هــذه الأكاســیدهــي الأكاســید التــي تشــكل البنیــة القاعدیــة للشــبكة 
ا بنیتها الفراغیة كما تتمیز الأكاسـید المشـكلة بطاقـة ربطهـا الكبیـرة ودرجـة حـرارة ذوبـان عالیـة جـدا،إذ

..SiO.AO2.P2O5ومنها النقي في حالة زجاج السیلیس℃1700تفوق B2O3

.2.2Vكاسید المغیرة لبنیة الزجاج (الصاهرة تقانیا)لأ ا:

فــي بنیــة شــبكته الزجاجیــة كیبــة الزجــاج الأولیــة فتحــدث تغیــراهــي عبــارة عــن أكاســید نضــیفها لتر 
العناصـر دیأكاسـمثـل مغیـرة كاسـید آص فیزیوكیمیائیة و تستعمل عـادة كوذلك للحصول على خصائ

,Na2O(مثـلA2Oصیغتها الكیمیائیة من الشـكل :وتكون القلویة  والقلویة الترابیة Li2O,K2O (
.CaOمثل AOأو تكون لها الصیغة الكیمیائیة 

.3.2Vكاسید الوسیطیةلأ ا:

وذلـك علـى حسـب تركیبـة إما كأكاسید مشكلة  أو كأكاسید مغیـرة ،یفة ظهي أكاسید مزدوجة الو 
لـى إالتي تنتمي وفق  التركیـب الكیمیـاوي للزجـاج ،الزجاج المظافة إلیه ومن أهمها أكسید الألمنیوم 

فتعمـل هـذه الأكاسـید الرابطـة AL2O3.PbO.ZnO.CdO.TiO2السـابقتین  مثـلحدى الفئتـینإ
بمنحها خاصیة عدم التغیر والذوبان .على إستقرار الشبكة الزجاجیة 
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یظهر الأكاسید الوسیطیة)3-1(الشكل 

3V.نواع الزجاجأ:

Les)الزجاج الأكسیدي أنواع أربعللزجاج  verres d’oxydes الزجاج الهالوجیني،(

(Les verres d’halogénures)الأملاح و المركباتبعض زجاج ،لكوجینياوالزجاج الك

.1.3Vكسیديلأ الزجاج ا(Les verres d’oxydes ):

كســـید البـــور زجـــاج أكســـید السیلیســـیوم زجـــاج أكســـید الجرمـــانیوم زجـــاج أنـــواع زجـــاج أو لـــه عـــدة 
لیـــاف لأو یســـتعمل لصـــناعة اممتـــازةترمومیكانیكیـــة یتمیـــز هـــذا النـــوع بخصـــائص ،الفوســـفوركســـید أ

نــواع زجــاج اللحــام مــع المعــادن و یســتعمل فــي تطبیقــات زجــاج اللیــزر أالزجاجیــة البصــریة  وبعــض 
.ندماج النوويلإغراض الأ

.2.3Vزجاج الهالوجیناتال:

همیة تجاریة  خاصة أ اللاعضوي و هي ذات نواعا من الزجاج أتشكل بعض مركبات الفلوریدات 
.تصالاتلإلیاف البصریة للأستخدامها في الإشعة تحت الحمراء و لأنظرا لنفوذیتها ل
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.3.3Vزجاج العناصر الكالكوجینیة:

سـاس زجـاج أتعد بعـض العناصـر الكالكوجینیـة مثـل الكبریـت و اللسـیلینیوم و التبلـور وخلائطهـا 
شـــــعةلأیســـــتخدم نوافـــــد لهـــــذه اكمـــــا شـــــعة تحـــــت الحمـــــراء لأالـــــذي یتمیـــــز بشـــــفافیته لالكالكوجینـــــات

.2وتتمیزجزیئاته بروابط كیمیائیة متكافئة وقرینة إنكسار خطي أكبر من

: مجال شفافیة مختلف أنواع الزجاج)4-1(شكل

.4.3.Vو المركبات العضویةأملاح لأزجاج بعض ا:

مـلاح مثـل نتـرات البوتاسـیوم ونتـرات  الكالسـیوم لأبعـض ان مصهور خلائـطألى إشارة لإیمكن ا
و یثـانول بروبیـل الغلیكـول الغلیسـرینلإعلى شكل مادة زجاجیة كمـا یمكـن تحویـل كـل مـن اتتصلب

.الغلوكوز بالتبرید الى بنیة زجاجیة
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VI.خواص الزجاج:

.1.VIالخواص البصریة:

تعبــر عــن nنكســارلإقرینــة اي یــتحكم تفاعــل الضــوء مــع الزجــاج فــي معظــم خواصــه البصــریة فــ
=نتشـــار  الضـــوء فـــي الزجـــاجلإســـرعة ا c v⁄nحیـــث)cلاء ونتشـــار فـــي الخـــلإســـرعة اv ســـرعة

متصـاص الضـوء فـي إعـین(transmission)و النفوذیـة أنتشار فـي الزجـاج ) وتعتبـر الشـفافیة لإا
aαمتصاصـهاإعامل و xجل صفیحة زجاجیة سمكهاأبعضه على سطحه  فمن نعكاسوإ الزجاج 

=Iالصادرة عنهاالحزمة الضوئیةتكون شدة  I (1 − x)
x)I= (1 − )exp(aαشدة الضوء الواردحیث،Iشدة الضوء الصادر،Rنعكاس لإعامل ا

تساع مجال تغیر إ و خیر برهان على تنوع الزجاج متیازإعلى سطح الزجاج تعد البصریات ب
.خواصه  الفیزیائیة 

.2.VI الخواص الكهربائیة:

فــي هــذه الناحیــة مــن المــوادالزجــاج رديء التوصــیل للكهربــاء فــي درجــات الحــرارة العادیــة ویعــد 
كهربائیــة اصو ختلاف تراكیبــه ولزجــاج الســیلیكین خــإو تختلــف مقاومــة الزجــاج للكهربــاء بــالعازلــة

الخشـــن ن الســـطح أرتفـــاع  درجـــة الحـــرارة كمـــا إممتـــازة  و تقـــل مقاومـــة  الزجـــاج التیـــار الكهربـــائي  ب
.لزجاج یقلل من مقاومة التیار

.3.VI الخواص المیكانیكیة:

یسـلك الزجـاج Tgالزجاجیـة نتقـال الـى الحالـةلإفي درجة حرارة عادیة تختلف عن درجة حـرارة ا
یتناسـب تشــوه الزجــاج خطیــا مــع ’جهــاد متزایــد إثیر أوتحــت تــ’سـلوك جســم صــلب مــرن مثــالي تقریبـا 

مـــن فـــإن Tgیحصـــل مـــن دون إنـــذار أمـــا عنـــد درجـــة الحـــرارة القریبـــةیـــار الـــذي نهلإالاجهـــاد حتـــى ا
.الزجاج یظهر خاصیة المرونة 
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.4.VI الحراریةالخواص:

.1.4.VI: التوصیل الحراري

زجاج توصیل حراري ضعیف حیث نجد معدل سریان الحرارة في الزجاج أقل من بقیة المعادن لل
.التوصیل الحراري  لن یتغیر كثیرامقارنة ،أي مهما تغیر تركیب الزجاج فإن 

.2.4.VI: الكثافة

وزن المتر المكعب بالكیلوغرامات وتعین بحاصل قسمة الكتلة على تمثل كثافة الزجاج تجاریا
.2.2والزجاج الحراري 2.3والزجاج المتعادل2.4الصوداتقدر كثافة الزجاج الحجم ف

.3.4.VI اللزوجة:

تعد اللزوجة من أهم الخواص التي تتحكم بسلوك الزجاج أثناء مراحل الإنصهار  والتشكیل 
.بالتركیب الكیمیاوي ودرجة الحرارة تتعلق اللزوجة الزجاج خصوصاوالمعالجة الحراریة

.5VIالبقاء الكیمیائي:

عن تعرضه البقاء الكیمیائي للزجاج هو مفهوم یعبر عن مدى  مقاومة الزجاج للتآكل الناتج 
للمحالیل المائیة كالأحماض ورطوبة الجو والعوامل الكیمیائیة بصفة عامة ویتمیز الزجاج 

نظرا لقوة الروابط بین جزیئاته .بمقاومة أكبر لهذه العوامل السیلیكاتي

.6V:السلوك الترمودینامیكي للزجاج

فــي كــل دورة تســخین یعبــر الزجــاج درجــة حــرارة الإنتقــال إلــى الحالــة الزجاجیــة  التــي تمیــزه مــن 
فـــي الخـــواص مثـــل الإنتقـــال مـــن الســـلوك الصـــلب  إلـــى الســـلوك المـــرن و یوافـــق هـــذا الإنتقـــال تغیـــر 
بدلالـــة درجـــة cpالســـعة الحراریـــة عامـــل التمـــدد الطـــولي عنـــد دراســـة منحنـــى تغیـــر الســـعة الحراریـــة

نســتنتج أن الأنتروبیــة فــي الزجــاج غیــر معدومــة ،كمــا فــي البلــورات لــذا تعطیــه الحــرارة حتــى الصــفر 
.صفة عدم الإستقرار الترمودینامیكي
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.VIIالفصل الأولخاتمة:

إن لزجـــاج مكانـــة مرموقـــة فـــي الحیـــاة الیومیـــة بفضـــل خصائصـــه الفریـــدة ، كمرشـــح إصـــطفائي 
الأنـواع الجدیـدة مـن للضوء و حاجز حراري ومقاوم للتآكل ومادة هندسیة هذا مـا شـجع علـى تطـویر 

الزجــاج و وإستكشــاف تقنیــات جدیــدة  مثــل زجــاج الكالكوجینــات ،زجــاج نصــف ناقــل ،زجــاج اللیــزر 
زجــاج تصــنف ضــمن صــناعات المســتقبل ، ولا یتســع المجــال إلا لــلإ شــارة إلــى أبــرز فــإن صــناعة ال

الزجاج لتخزین النفایـات  النوویـة  الزجـاج التطبیقات المستقبلیة مثل الزجاج المشع لمعالجة الأورام ،
.القابل للإنحلال كأسمدة زراعیة ، الزجاج في الهندسة المدنیة

الفصل الأولمراجع

مهبطي رش في ساكن كهربائي لمسبار العددیة بالمحاكاة التشخیصیة الدراسة بلة زكیة ماجستیر [1]مذكرة
2007جامعة قاصدي مرباح ورقلة 

التكنولوجیة الجامعة "Ceramic Glass Science " السیرامیك علم منهاج [2]
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د.جواد كاظم الخفاجي، د.سلوى القاسم، د.محي رسول حمود، د.عماد الرجیلي، د.محمد [3]
). 1988بیت الحكمة،(،المهداوي، الكیمیاء الصناعیة، جامعة بغداد ة ظاهرة التبادل الأیوني في الزجاج السیلكاتي القلوي    غوقالي مبروك "نمذجة ومحاكا[4]

[5]2005"ماجستیرجامعة قاصدي مرباح ورقلة  Bentouila omar « Etude de l’ellet des terres rares dans les verres
Applications :Lasere et amplificateurs optiques Magistere » . universite de
ouargla 2005[6] James Barton et claude Gillemet « Le Verre » Science et technologie
2005[7]J.Phalippou, verre propriétés et applications, Technique de
l'ingénieur, France.[8]Virginie Moisan. Etude de l'amplification lasers en bande II
dans les fibres des verres chalcogénures, thèse doctorat,
Université de Rennes I, (2008).
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.Iمقدمة الفصل الثاني:

ـــدخل فـــي تركیـــب   ـــت ت ـــى ســـیلیكات الصـــودیوم والكالســـیوم التـــي مازال ـــدیم عل إقتصـــر الزجـــاج الق
الزجاج المسطح والمجوف ،لكن الزجاج العالمي الیوم أصـبح یعتمـد علـى مئـات الصـیغ معظم أنواع 

الكیمیائیــة المختلفــة وهــذه المیــزة الــذي یتصــف بهــا أكســید السیلیســیوم الــذي یوجــد فــي صــیغ عــدة فــي 
ل الرمــل البحــري الــذي یتكــون مــنأشــكال مختلفــة مثــعلــىالقشــرة الأرضــیة فــيالطبیعــة لأنــه یمثــل 

الرمــال النهریــة حیــث كاســید أوكربونــات الكلــس ومختلــف یســیوم  والبــاقي یمثــل الألومینــا أكســید السیل
متواجـدة بشـكل كبیـر فـي منـاطق المنـابع  ووجـد أن الزجـاج السـیلكاتيو تتشكل من حبیبات الكـوارتز

الحــدیث لا یختلــف عــن الزجــاج القــدیم ،وهــذا مــا شــجع علــى إحیــاء و تجدیــد إنتــاج الزجــاج الفینیقــي 
الإسلامي لتصنیع أوانـي زینـة تـتم بـألوان فـي غایـة الجمـال یـتم الحصـول علیهـا عبـر الفعـل المـزدوج 

.لملونات مناسبة لظاهرة فصل الأطوار في مصهور الزجاج

II .: تعریف أكسیدالسیلیسیوم

لیعطـي زجـاج صـناعي ذو سـعة یسـتعمل فـي صـناعة الزجـاج حالیـاالسیلیسـیومیدأكسـثـانيهو 
د فإنـــه یكـــون عشـــوائي فـــي حالـــة زجـــاج الســـیلكا ، ومتبلـــور فـــي اولـــه شـــبكة ذات شـــكل ثلاثـــي الأبعـــ

.بشكل كوارتزالطبیعة 

الزجاجيبنیة السیلیس البلوري و السیلیس)1.2لشكل(ا



الفصل الثاني                                                                           الزجاج السیلیكاتي

17

III .:بنیة أكسید السیلیسیوم

) و لـه نصـف +4) ، لسیلیسـیوم التكـافؤ (ترتبط  ذرة السیلیسیوم بذرة  الأكسیجین بكسر ذري (
) و A1.32(ه الأیــــوني) و نصــــف قطــــر -2(فتكــــافؤه) أمــــا الأكســــیجینA0.39(قطــــر أیــــوني

زجــاج السـیلیس مثـل  بلــورات یـدعى هرمـي شـكل ربـاعي  الوجــوه یتخــذمتعـدد الوجـوه) بالتـالي (
.الكوارتز من رباعیات الوجوه 

4-]SiO4[ تحتل شاردة السیلیسیوم مركزها و تتوضع شوارد الأكسجین على  رؤوسها  الأربعة
طةسا، وترتبط رباعیات الوجوه بو بحیث تشترك كل شاردة أكسجین مع شاردتین  من السیلیسیوم

یلیكاتي رؤوسها فقط مشكلة شبكة عشوائیة ثلاثیة الأبعاد قلیلة التراص، وفي أنواع الزجاج الس
القلویة والقلویة الترابیة العناصررباعیات الوجوه أنفسها وتتوضع شواردالأكاسید توجد أیضامتعدد

في هذه في فراغات سلاسل رباعیات الوجوه  كما ینجم عن وجود الأكاسید المغیرة إنقطاعات
.السلاسل 

بنیة أكسید السیلیسیوم رباعیة الوجوه) 2.2الشكل(

.IVقواعد)(Zachrisaen: لتشكیل الزجاج الأكسیدي

التي تفسر البنیة 1932سنة Zachrisaenإن فرضیة الشبكة العشوائیة التي طرحة  من طرف 
النظریة  شرحا  امة حیث أعطت هذهفیما بینها بعشوائیة تأي أن جزیئات الزجاج ترتبط الزجاجیة ،
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لابد من أن تحققها متعددات شروطاZachrisaenلتشكیل زجاج الأكاسید ولكن وضع نموذجیا
مع الاكاسیدللأكاسید المتبلورة Zachrisaenوهذه الشروط ناتجة عن مقارنةةالوجوه الأكسیدی

.الزجاجیة التي تملك نفس القواعد البنیویة

.كل اكسجین لا یمكنه الإرتباط بأكثر من كاتیونین-1

.تشترك متعددات الوجوه برؤوسها فقط ، لابأحرفها ولا بوجوهها-2

.ریكون عدد الجوار الأقرب للكاتیون صغی-3

V.نواع أكسید السیلیسیومأ:

غیـــر منتظمـــة  علـــى أن الزجـــاج یمتلـــك  بنیـــةوالإشـــعاعات عمومـــالأشـــعة الســـینیة  لقـــد برهنـــت ا
من علـى مسـافة صـغیرة  وحـدات بنیویـة مشـابهة لتلـك المكونـة للبلـورات ضنه یتأعلى مسافة كبیرة ،و 

.المماثلة في التركیب الكیمیاوي

.1.V السیلیس البلوري(silice cristallisèe):

SiO).5,99%یـــتم الحصـــول علـــى زجـــاج الســـیلكا  عـــن ذوبـــان الكـــوارتز النقـــي فـــي درجـــة (
وة عالیـة علـى یعتبـر أكثـر المركبـات وفـرة فـي الطبیعـة وتوجـد بنقـادرجـة مئویـة،2000حرارة تتجاوز

ــــــــة شــــــــكل ــــــــوريصــــــــخور كوارتزی ــــــــب البل ــــــــاك أشــــــــكال لســــــــیلیكا سداســــــــیة التركی وهن
(Tridmite .crrstobalite… ).

تمثل بنیة السیلیس البلوري) 3.2ل(الشك
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أشكال السیلكا من أكثر(β-cristobalite)الكریستوبالیت و(α-quartez)یعتبر الكوارتز
أو على شكل غبار ذو جزیئات دقیقة تتمیز البلوریة التي تستعمل في الصناعة على شكل حبیبات

.بطاقة روابط عالیة في الشبكة البلوریة

.1.1.Vα- كوارتز(α-quartez):

α- كوارتز یعتبر طورا بلوریا مستقرا لأكسید السیلیسـیوم(SiO ، فـي درجـات الحـرارة المرتفعـة (
فـي كـوارتز أكثـر إسـتقرار -αكـوارتز ،أي یكـون -βكـوارتز إلـى -αكلفـن یتحـول 846التـي تفـوق 

.درجات الحرارة المنخفظة جدا

(α-quartez)كوارتز-αبنیة)4.2الشكل(
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.2.1.Vβ - كریستوبالیت(β-cristobalite):

β- كریســـتوبالیت یعتبـــر طـــور مـــن الأطـــوار البلوریـــة المســـتقرة بالنســـبة لأكســـید السیلیســـیوم فـــي
فــي ضــغط یقــدر بواحــد بــار ولــه كلفــن )1743-2000(، ومجــال إســتقرارهدرجــات الحــرارة المرتفعــة 

.لبنیة شبكة الكریستوبالیتwyckoffبنیة رباعیة السطوح كما یوضح في نموذج 

كریستوبالیت-βبنیة)5 الشكل(2.

.3.1.Vالسیلیس البلوري (خواصsilice cristallisèe (:

مصادر وذلك لسهولة  تحوله المن الأنواع  الأخرى من عتبر الكوارتز المطحون  إستخدامای-1
.إلى صیغ بلوریة أخرى أثناء الحرق  فهو یتمیز بالصلادة  والشفافیة 

تعتبر حبیبات الكوارتز الصغیرة بمثابة المادة الأولیة من أجل صناعة السیلیس الطبیعي -2
.في النقاوة 99,99%الشفاف ،فهي تترتب 

التمیع التدریجي وتغیر اللزوجة مع الحرارة من حالة الجسم الصلب المثالي إلى حالة  السائل -3
.وغیاب درجة  الإنصهار المحددة

.التغیر المستمر للخواص الفیزیائیة مع الحرارة-4

.2.V السیلیس الغیر بلوري(silice vitreuse):

بین الأكسجین و مشكلة هرم ثلاثي القاعدة  المسافة تكون الإحداثیات داخل الشبكة السیلكا
1و601.تقدر ما بینالسیلیسیوم عموما حراري أنغشترون فهو غیر منظم  تتمیز بمعامل63.
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السیلكا إلى أطوار بلوریة أثناء التسخین نستطیع تحویل بالمقارنة مع الأشكال البلوریةجداواطىء
.(Cristobalite)ستوبلایت یوبزیادة التسخین إلى الكر (Tridymite)إلى التردماین 

بنیة السیلیس في حالته الزجاجیة)6.2الشكل(

.1.2.Vالسیلیس الغیر البلوري (خواصsilice vitreuse(:

.الممتازة أقل من الألومینا  وهي من العوازل  الكهربائیة لسیلكا كثافة ودرجة  حرارة إنصهار-1

ضافة إلى إستخدامها في صناعة الألیاف في جمیع الصناعات الزجاجیة  بالإتدخل السیلكا -2
.البصریة  و المواد الحراریة وعناصر تسخین كهربائیة 

.من التمدد الحراري إرتفاع المقاومة لتغیرات درجة الحرارة لدیها معامل منخفض جدا-3

.البنیة عدیمة النظام تمنح الزجاج التجانس و خاصیة  المناحي و الكثافة المعتدلة -4

التغیر المتدرج اللامحدود للتركیب الكیمیائي و تحضیر مئات أنواع الزجاج  و التغیر المستمر -5
.لخواصه
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.VIزجاج  السیلكاتي :للخصائص الفیزیائیة لا

.1.VIللزوجة :ا

نعبر عن اللزوجة هي تلك القوة المماسیة التي تحقق نقل سطحین متوازیین فوق بعضهما مسافة 
.ساسي المعبر عن صلادة الزجاج معطاة ، وتعتبر العامل الأمعینة بسرعة 

=nمعامل اللزوجة  .
n معامل اللزوجة ، وحدته هي:pascale second ویستعمل بوحدة ،poise حیث
s.p0.1p=1

τ:إجهاد القص

: سرعة التشوه الزاوي (سرعة القص)

 : تأثیر درجة الحرارة

علـى لزوجـة الزجـاج  فـي درجـات الحـرارة الواطئـة یكـون الزجـاج تحدث درحة الحرارة تـأثیرا بالغـا
ذو لزوجة أكبر ناتجة عن الترابط القوي ، وبزیادة درجة الحرارة تتكسر الروابط  ویظهـر إنحـذار فـي 

اللزوجة بجوار قیمة 

log(n)لدینا     = +
عند نقاط اللزوجة الثابتة للزجاجوسائط تعین تجریبیاو BوAحیث 

p10حتى 10توافقها نقطة درجة حرارة الإنتقال- منها تبدأ رخاوة للزوجة إنطلاقا.
البنیة 

p10توافقها نقطة درجة حرارة الإنصهار -
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و تتأثر هذه Si-O-Siالناتجة یمتلك زجاج السیلیس النقي لزوجة كبیرة  ناتجة عن قوة الروابط 
الروابط بعد إضافة  بعض أكاسید المعادن القلویة أو الترابیة التي تؤدي الى تكسیر الروابط فتتغیر 

.اللزوجة  حسب طبیعة و نسبة الاكاسید المضافة

.2.VI: التمدد الحراري

وبالتــالي زیــادة ســعة إهتزازاتهــا عنــد  تســخین أي مــادة  نحصــل علــى زیــادة فــي طاقتهــا الحــراري 
الذریــة  حیــث تعمــل هــذه الأخیــرة علــى زیــادة فــي طــول الــروابط الذریــة و منــه یزیــد حجــم العینـــة و 
تســـمى ظـــاهرة التمـــدد الحـــراري ،لكـــل مـــادة معامـــل متوســـط لزیـــادة الطـــول مـــع درجـــة الحـــرارة یســـمى 

التمــدد الحــراري الخطــي أو یعطــى بمعامــل متوســط لزیــادة الحجــم  مــع درجــة الحــرارة یســمى معامــل 
.معامل التمدد الحراري الحجمي

∆αمعامل التمدد الخطي    ∆∆ α∆ مجال حراري:معامل التمدد الحراري الخطي  في∆ L:إستطالة النسبیة لعینة بطول إبتدائي ∆ :المجال الحراري المعتبر ∆

=معامل التمدد الحجمي 3αβ

=degلزجاج السیلیس معامل تمدد حراري ضعیف  5. 10α( وبالتالي له مقاومة (
للصدم الحراري ناتجة عن قوة الروابط  كما أن زیادة أكاسید المعادن تكسر الروابط مما یؤدي إلى 

.زیادة معامل التمدد الحراري 

.3.VIالثبات الكیمیائي(Durabiltè chimique):

هـــو قـــدرة المـــادة علـــى مقاومـــة تـــأثیر العوامـــل الجویـــة و تكـــون علـــى شـــكل محالیـــل حامضـــیة أو 
مــن المــواد الحساســة للمحالیــل الحمضــیة المائیــة حیــث قاعدیــة أو علــى شــكل غــازات  فــإن الزجــاج
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الهجــوم الكیمیــائي علیــه لنــزع أیــون مــن یمتلــك الزجــاج أیونــات الأكاســید المغیــرة المتواجــدة بــه ویــتم 
-الذریة  داخل البنیة الزجاجیةفجوته  A OSiO

Si-O-A+ ≡Si-O-H +

إن طبیعة الحركیة للهجوم الكیمیائي على الزجاج تجعله  یتأثر بدرجة الحرارة حسب العلاقة 
A= exp

A الهجوم الكیمیائي :E طاقة التنشیط:

R ثابت الغازات المثالیة:

T درجة الحرارة:

لكن بعد إضافة أكاسید المعادن لقوة الروابط الجسریةلزجاج السیلیكاتي مستقر كیمیائیایعتبر ا
بسبب تكوینها لروابط لا جسریة ضعیفة الربط  لها حساسیة تضعف مقاومته للهجوم الكیمیائي 

.للهجوم الكیمیائي كبیرة

.4.VIالكهربائیة النوعیة :الناقلیة

أیونــــات  وتكــــون هــــذه الحــــاملات حنة فــــي الزجــــاج ینــــتج تیــــار كهربــــائيإن إنتقــــال حــــاملات الشــــ
كأیونات المعادن في الزجاج السیلكاتي كما یمكن أن تكون إلكترونات حرة ناتجـة عـن ذرات معدنیـة 

μمتواجدة في الزجاج كشوائب  q n = δ δ الناقلیة الكهربائیة لنوع:

نوع في وحدة الحجم :عدد حاملات الشحنة من

:شحنة النوع 
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:الحركیة الكهربائیة للنوع 

عند درجة الحرارة الواطئة حیث تكون ناقلیتها الزجاج الأكسیدي عازلة كهربائیاإن معظم أنواع
.ضعیفة جدا

.VII الثانيخاتمة الفصل:

فـــي الصـــیغ الكیمیائیـــة مـــن صـــیغة إلـــى أخـــرى لأكســـید السیلیســـیوم التـــي تعتمـــد علـــى إن التغیـــر
الحجــم الحبیبــي  للمــادة وبقیــة الخصــائص المثالیــة لــه  تزیــد فــي إعتمــاد الصــناعات المســتقبلیة علیــه 

ویســتخدم كعــازل كهربــائي وكمعــدن ثمــین حیــث نــرى أنــه یســتخدم فــي صــناعة الألیــاف البصــریة 
.كعناصر تسخین 
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.Iالثالثمقدمة الفصل:

جمیع طرق التي یمكـن أن تكـرر عملیـات النظـام بطریقـة تمثیلیـة أو رقمیـة وهـي تشمل المحاكاة 
علــى والمحاكــاة العددیــة ، وهــذه الأخیــرة تســمح بدراســة الأنظمــة الجزیئیــةتشــمل المحاكــاة اللاعددیــة

المستوى الذري ولها عدة طـرق منهـا طریقـة التحریـك الجزیئـي التـي تعتمـد أساسـا علـى حـل معـدلات 
الحركــة لنیــوتن للحصــول علــى أدق النتــائج للخصــائص البنیویــة للأنظمــة الجزیئیــة خاصــة الزجاجیــة 

منها.

.IIاكاة طرق المح(Méthodes de Simulation):

لمحاكاة وهمالمرحلتانهناك 

.1.II: النمذجة

في دراسة نظام فیزیائي  ونمذجته إلى  مجموعة قوانین فیزیائیة ، من تعتمد طریقة النمذجة 
.خلالها نستطیع شرح وتفسیر لهذا النظام

.2.II :المحاكاة

لإضــافة إلــى مجموعــة حســابات  اتعبــر عــن نمــاذج بتنقســم المحاكــاة إلــى محاكــاة عددیــة  والتــي 
.وإلى محاكاة غیر عددیة  والتي تعبر عن نماذج مصغرة ونماذج مكبرة 

.1.2.II العددیة:المحاكاة

عملیـــات نظـــام بطریقـــة تمثیلیـــة أو رتكـــر التـــي یمكـــن أن تشـــمل جمیـــع الطـــرق العددیـــةالمحاكـــاة
المحاكاة العددیة هي نوع من المحاكـاة التـي ، المختلفةرقمیة وهي تشمل المحاكاة العددیة والمحاكاة 

تطـور النظـام والهـدف مـن نتـائج المحاكـاة العددیـة هـو معرفـة لتخدم الطرق العددیـة  لتمثیـل كمـيتس
القــیم التــي تســتخدموالمحاكــاة العددیــة ،وفهــم خلفیــة العملیــات الفیزیائیــة لمنطقــة المحاكــاة المدروســة

یمكن أن تمثل أفضل بیئة قریبة من الحقیقة ،كما تعمل على تطویر النظام بدقـة حیـث تتجـاوب مـع 
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الحقیقیة الفعلیة لمنطقـة المحاكـاة، ومـن خـلال نتائجهـا یمكننـا القوانین الفیزیائیة التي تحكم العملیات 
وضـح نمـاذج لوصـف الأنظمـة ت،  وفـي محاكـاة الأنظمـة الجزیئیـةنظـاملالحصول على الفهـم الجیـد ل

فهــــي تهــــدف إلــــى توضــــیح طبیعــــة میكانیــــك نیــــوتن،الجزیئیــــة وذلــــك مــــن خــــلال تطبیــــق معــــادلات
، ومــن بــین لأنظمــةو الحــالات الحراریــة لاو إیجــاد الحــالات الأكثــر إســتقرار التفــاعلات بــین الــذرات 

:طرق محاكاة الأنظمة الجزیئیة 

طریقة مونتي كارلو:1.

هــي طریقــة تعتمــد علــى الإحتمــالات تســتخدم بشــكل واســع فــي حســاب التكــاملات ذات الأبعــاد 
الكبیــرة كمــا تســتخدم فــي حــل المعــادلات ذات المشــتقات الجزئیــة  وفــي حــل الأنظمــة الخطیــة إلا أن 

لا یــتم الإشــارة إلــى الــزمن بشــكل واضــح  و بالتــالي لایســمححیــث أنــه ،هــذه الطریقــة لهــا ســلبیات
بالتحلیل  السریع والمباشر للحركة .

طریقة المیكانیك الجزیئي:2.

و یـــتم فـــي المیكانیـــك الجزیئـــي یـــتم حســـاب الحالـــة الأكثـــر إســـتقرار عنـــد درجـــة الحـــرارة الصـــفر،
، تتمیـــز هـــذه الطریقـــة حســـاب الطاقـــة وذلـــك بحســـاب الطاقـــة الكامنـــة دون  حســـاب الطاقـــة الحركیـــة

ومـن یقة سریعة  وكـذا إیجـاد معـاملات المرونـة و أطیـاف الإهتـزاز بالوصول إلى حالة التوازن  بطر 
.سلبیاتها عدم التعرض لدرجة الحرارة

التحریك الجزیئي :طریقة 3.

علــى لتنبؤ للحالــة الأكثــر إســتقرارا مــن خــلال حركــة النظــام وذلــك لإعتمادهــاهــي أســرع طریقــة بــا
معادلات الحركـة لنیـوتن بدلالـة الـزمن ، و بحسـاب الطاقـة الكلیـة لنظـام أي حسـاب الطاقـة الحركیـة 
التي تستوجب التعرض لدرجة الحرارة و حساب الطاقـة الكامنـة  فـي كـل اللحظـات و بالتـالي معرفـة 

.الطاقة الداخلیة لنظام 
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.IIIلتحریك الجزیئي :المحاكاة بطریقة ا

(carloلو كـــــار ي بتقنیـــــة مـــــونتزجـــــاج للالعددیـــــة المحاكـــــاة الفنیـــــة والتجریبیـــــةإن مـــــن الأســـــالیب 
(Mont-التحریـك الجزیئـيو تقنیـة(dynamique moléculaire) وقـد أثبتـت هـذه الأخیـرة أنهــا

البنیـــوي  للمـــادة  مفیـــدة للعدیـــد مـــن المســـتویات علـــى فعالیاتهـــا فـــي مجـــال التحلیـــل مثیـــرة للاهتمـــام و
عیانیــة والتــي تثبــت والمجهریــة  ال) كمــا تســتطیع شــرح  خصــائص المــوادأو ســائلةبلوریــة (زجاجیــةال

فــإن تقنیــة المحاكــاة مــع البیانــات التجریبیــة صــحة النمــاذج النظریــة و ذلــك مــن خــلال مقارنــة نتــائج 
هـــر الخصـــائص الكلیـــة للمـــادة  بطریقـــة فردیـــة أي تظكـــل المواضـــع الذریـــة تـــدرس التحریـــك الجزیئـــي 

لیعطـــي معلومـــات هیكلیـــة علـــى يلزجـــاجدوال التوزیـــع القطـــري للنظـــام احســـاب عـــن طریـــق وذلـــك 
لتحریــك  التغیــرات الناجمــة عــن زرع الأیونــات داخــل المــادة أي تعطــي تقنیــة امســتوى الــذرة أي شــرح 

الجزیئـــي المواضـــع الذریـــة فـــي مربـــع المحاكـــاة  ثـــم یـــتم إســـتخدام هـــذه المواضـــع لإعـــادة بنـــاء نظریـــة  
لنتـائج امـعنهـانقار وحسب النتائج  من عینات لدینا دوال التوزیع القطريناقش ونأطیاف الإنبعاث 

من دراسات سابقة.التي نحصل علیها  

.1.III: مبدأ التحریك الجزیئي

هـو تكـوین لحركـة و نقطـة الإنطـلاق لحسـابتنا تعتمد تقنیة التحریك الجزیئي على حل معـادلات ا
ك الجزیئـي هـو التعـرف الذریة إلا أن في الحقیقة تمثل الزجاج في شكل مكعب ،إن التحریـالمواضع

كـل ذرة فـي مربـع المحاكـاة مـع  التـي بـذلت علـى علات المحتملـة أي التفافي كل لحظة على القوات 
جمیـع كمواضعها و سـرعاتها فـي كـل تكـرار و برنـامج  حـل المعـادلات مـن المبـدأ الأساسـي لـدینامی

.ت  و لتصنیع  زجاج محاكاة هناك ثلاث خطواتالذرا

.السائلوجود-

.تصلب الحراري من السائل-

.درجة حرارة الغرفة لإسترخاء الزجاج-

المحاكاة و كل ذرة  و في مربعقة أي أخد جمیع الذرات الموجودة القوات على وجه الدوتقیم هذه 
.ذرات المجاورة  التفاعلها مع 
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.2.IIIالكمونلقوة و ا:

إن أول إســتخدام ،الــذراتجمیــعإن تحدیــد مســارات الــذرات یتطلــب  معرفــة القــوى المــؤثرة علــى 
إحتمــال  التفاعــل  مــع إثنــین  مــن الهیئــات لا یتوقــف علــى یعتمــد علــى أنتقنیــة التحریــك الجزیئــي ل

.السیلیكا المسافة بین ذرتین و هذا أول نموذج  في محاكاة الزجاج  و خاصة بالنسبة لزجاج 

خطوات العمل : .3.III

مـن تركیبـة إبتدائیـة لكـل الجسـیمات مد على تحریـك الجزیئـات أي إنطلاقـاالدینامیكا الجزیئیة تعت
.یمكن حساب التركیبة النهائیة بتطبیق قوانین الحركة لنیوتن 

علبة المحاكاة :- 1

هي عبارة عن حیز من الفضاء یحتوي على كل الجسیمات  وتركیبتها عادة تكون على شكل 
.متوازي السطوح 

: المسألة- 2

هي البحث على مواقع الجسیمات النهائیة

.تحدید المواقع الإبتدائیة  داخل علبة المحاكاة لنظام المدروس-

.بحیث تنعدم جمیع القوى المؤثرة  علیهاالذراتتحریك عملیةبتكرارنقوم-

.والتي توافق أقل قیمة للطاقةقرارالإستالمواقع النهائیة القریبة منقیم نأخدىوعند إنعدام القو -

IV.معادلات الحركة :

أي یجــب تعتمــد معــادلات الحركــة علــى درجــات الحریــة وذلــك فــي طریقــة حســاب و دراســة نظــام
لمجموعــة الــنقط لنظــام یتكــون الــذرات الحركــةإن معادلــةأخــد جمیــع درجــات الحریــة بعــین الإعتبــار،

.من 

(i) نحصل على معادلات الحركة لذرة حركیة طاقة E و ذرة N كامنة طاقة V
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∙qمن المعادلات التالیة: =- ( 1-3)

)3-2(-=P∙
:تعطىحسب معادلة هاملتون

K + V=H(q, ˙ q) ویمثل وهي دالة الإحداثیات العامة ،H الطاقة الداخلیة لنظام

K: تمثل الطاقة الحركیة لنظام

V :تمثل الطاقة الكامنة لنظام

q = (q1, q2, . . . , q3N) العزم المزدوجوتمثل

p = (p1, p2, . . . , p3N) مواضع الذرات وتمثل

الحركة ت مشتقة  من معادلا)31-المعادلة(إن،في معلم كارتیزي هذه المعادلات تفسرو 
.الأتیة لنیوتن 

(4-3)F =¨ri

(5-3)˙rimi=pi

,ri = {rxi, ryiحیث تمثل كل من  rzi}،pi = {pxi, pyi, pzi}وmi الموضع والعزم المزدوج
.iوالكتلة لذرة

وتحسب على الشكل الأتيالقوة الكلیة المطبقة على نفس الذرة Fi = {Fxi, Fyi, Fzi}و

V− i =Fiث یعطى       حیki + j=∇
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.V: الخوارزمیة

نتـــائج معــادلات الحركـــة و تعمـــل علـــى نمـــط الوصـــف إن طریقــة التحریـــك الجزیئـــي تعتمـــد علـــى 
لجـزيء غیـر واضـح نسـتطیع اوتسارع هى الدقة في لحظة و موضع وسرعة تستعمل الطریقة في منت

tمن اللحظةمعادلة نیوتنة كاملأي بممعرفة الموضع والسرعة والتسارع لجسیممعرفتها من خلال 
+ t)اللحظــةإلــى  δt)التــي تســمح ریــك الجزیئــي أن هــذه الخوارزمیــات أدركــت محاكــاة التح

.بمعادلات ممیزة للحركة الزمنیة 

(6-3)2ai(t) δtt+ri(t + δt) = ri(t) +vi(t) δ
لها الخصائص التالیة :أن 

.و لها أقل تكلفة ممكنة للكمبیوتر یجب أن تكون سریعة -

.زاویة  التكامل یجب أن تسمح بإستخدام -

.یجب أن تتمثل لقوانین الحفاظ على الطاقة و الزمن-

.VIالإحصائیةاتالمجموع:

المجموعــة الإحصــائیة  تشــیر إلــى كــل الحــالات التــي یكــون فیهــا النظــام فــي فضــاء الأطــوار و 
.تتوزع هذه الإحتمالات تبعا لكثافة الإحتمالات والقیمة المتوسطة 

:)NVEالمجموعة المیكرو قانونیة (- )1

نمـــوذج فـــرق الطـــور فــــي مختلـــف المجموعـــات الإحصـــائیة  ضــــروریة لتغییـــر معادلـــة الحركــــة 
وهـــذه المجموعـــة تســـتعمل أكثـــر فـــي محاكـــاة الأنظمـــة الجزیئیـــة  كمـــا تتصـــف بثبـــوت كـــل مـــن عـــدد 

الجزیئات والحجم والطاقة .

:)NVT( القانونیةالمجموعة - )2
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.التنبؤ لهیاكل السیلكا الغیر بلوریة من خلالها نستطیعلتحریك الجزیئي 

)  :NPTإیزوتارم ( –المجموعة إیزوبار - )3

وثبـــوت درجـــة pإیزوتـــارم ) بثبـــوت الضـــغط –تتمیـــز المجموعـــة الترمودینامیكیـــة  ( إیزوبـــار 
كمــا تســمح هــذه المجموعــة بدراســة التغیــرات البنیویــة فــي كــل الأطــوار Nوعــدد الجزیئــات Tالحــرارة  

.الإنتقالیة نتیجة الضغط ودرجة الحرارة 

) :µVTالمجموعة القانونیة  الكبیرة ( - )4

µوالكمون الكیمیائيVو الحجم Tتتمیز المجموعة القانونیة الكبیرة بثبوت كل من  درجة الحرارة 
في المجموعة القانونیة تفرض ثبوت درجة الحرارة و الكمون الكیمیائي  لكن عدد فالمحاكاة العددیة 

.یمكن أن یتغیر دوریا أثناء الحركة Nالجزیئات 

.VIIالفصل الثالث:خاتمة

لقــد أثبتــت تقنیــة التحریــك الجزیئــي  أنهــا مثیــرة للإهتمــام و مفیــدة للعدیــد مــن المســتویات  علــى 
فعالیاتهــا فــي التحلیــل البنیــوي للمــادة أي أنهــا أعطــت  مــدخل فــي التطــور الزمنــي وذلــك بإعتمادهــا 

أي بدلالـة الــزمن لتعطــي أدق النتـائج البنیویــة لأي نظـام مــدروس فــيعلـى معــادلات الحركـة لنیــوتن 
ــــك الجزیئــــي  ــــة التحری ــــوم  (فیزیاء.كیمیاء.ریاضــــیات.......)  أي أن المحاكــــاة بتقنی مجــــال مــــن العل

تسمح بإیجاد حلول عددیة دقیقة وفي وقت زمني ضئیل.
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:الرابعمقدمة الفصل . I

، و التعـرف فـي كــل دراسـة الـذرات إن التحریـك الجزیئـي للأنظمـة الزجاجیـة یعتمـد أساســا علـى 
مـــع مواضـــعها الخلیـــة لحظـــة علـــى القـــوات أي التفـــاعلات المحتملـــة التـــي بـــذلت علـــى كـــل ذرة فـــي 

وبـدون حفـظ ل لحـل هـذه المعـدلات تسـتغرق وقـت طویـإن طریقـة الحسـاب وسرعاتها في كل تكـرار،
)لطاقة ولكي نبسط هذه الدراسة نستعمل برنامج  الذي یفسر بدقة برتوكول المحاكـاة لنمـوذج (
.الزجاج لإیجاد النموذج البنیوي والنموذج الكمون

: xmd II.برنامج
المعقـــدة یســـمح بمحاكـــاة الأنظمـــة الجزیئیـــة بلغـــة فـــورترونعـــن برنـــامج حاســـوب عبـــارةهـــو 

یعمـــل هـــذا البرنـــامج بالإســـتعانة بنمـــاذج مختلفـــة ،بطریقـــة التحریـــك الجزیئـــي وطریقـــة مـــونتي كـــارلو
كربــون علــى تولیــد شــبكات بنیویــة فعالــة أي -ســیلیكونللكمــون مثــل كمــون الأزواج وكمــون تیرســوف

ى كلما كان التحریك في أكثر إستقرار كانت القوة المبذولة على كـل ذرة مسـتقرة وبالتـالي نحصـل علـ
شبكات أكثر نوعیة وفعالة .

بمجموعة من التعلیمات ویعتمد على ملف الإدخال وملف الإخراج ویعمل هذا البرنامج 
قرأ من ملف الإدخال تعلیمات تصف النظام الذري و تظبط عملیة المحاكاة أما ملف حیث ی

الإخراج فهو عبارة عن ملف نصي یحمل نتائج النظام المدروس .

لیعطي برنامج المستعمل في هذه الدراسة یختصر عدة عملیات وفي وقت قصیر الإن 
1999سنةنتائج فعالة ودقیقة  ، إن أول من إستعمل هذا البرنامج هو جون ریفیكین 

لنماذج : ا. III
النموذج البنیوي : .1. III

نختــار علبــة المحاكــاة التــي تحــوي أكســید السیلیســیومزجــاجلدراســة نمــوذج مــن 
على مجموعة من الذرات والتي هي عبارة عن خلیة مكعبیة من الشبكة البلوریة من الكریستوبالیت

)β-(لجمیــع الــذرات حیــث تكــون هــذه فــي بدایــة الدراســة نأخــد المواضــع الإبتدائیــة كریســتوبالیت
،N=24عـــدد ذرة حیـــثNولهـــا а=7,1347وطـــول حـــرف الخلیـــةالمواضـــع متوازنـــة ومتناســـقة 
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ذرات داخـل حیـث تتـوزع كـل مـن ست عشر ذرة تمثل الأكسجین و ثماني ذرات منها تمثل السیلیكون 
:الخلیة المكعبیة تبعا للإحداثیات التالیة

Si: (000) (1/2 1/2 0) (1/2 0 1/2) (0 1/2 1/2)

(1/4 1/4 1/4) (3/4 3/4 1/4) (3/4 1/4 3/4) (1/4 3/4 3/4)

O: (1/8 1/8 1/8) (3/8 3/8 1/8) (3/8 1/8 3/8) (1/8 3/8 3/8)

(5/8 5/8 1/8) (7/8 7/8 1/8) (5/8 7/8 3/8) (7/8 5/8 3/8)

(5/8 1/8 5/8) (7/8 3/8 5/8) (5/8 3/8 7/8) (7/8 1/8 7/8)

(1/8 5/8 5/8) (3/8 7/8 5/8) (3/8 5/8 7/8) (1/8 7/8 7/8)

نموذج الكمون : .2 .III
ة كــاداخــل مربــع المحاتعــرف تركیبــة أي نظــام  جزیئــي بالتفــاعلات الحاصــلة مــا بــین الــذرات

نظــام هــي إنشــاء كمــون التفاعــل و للتقنیــة التحریــك الجزیئــي ، إن مــن أهــم نتــائج المحاكــاة بالمدروســة
، یعتبـــر كمـــون الأزواج الذریـــة الأكثـــر إســـتعمالا فـــي محاكـــاة نظـــاملالـــذي تنشـــأ منـــه الطاقـــة الكامنـــة ل

فعالــة  فـــي جدیــدة الكثیفــة، یوجــد عــدة نمــاذج كمونیــة الأنظمــة الجزیئیــة أحادیــة الــذرة وذات البنــى
تحلیل ووصف أشكال أكسـید السیلیسـیوم وإسـتنتاج خصائصـه الهیكلیـة لمختلـف صـیغه الموجـود بهـا 

الطبیعة البلوریة و الغیر بلوریة . في 

بدقــة تأعطــبكمــون مــورسزجــاجلدراســة الأنظمــة الجزیئیــة لأثبتــت عــدة دراســات أن لقــد
البنیــة الإهتزازیــة و الهیكلیــة للجــزيء لــذا إســتعملنا طاقــة كمــون التفاعــل بــین الجزیئــات والتــي تعطــى 

بعبارة :

على التواليjو شحنة الذرة iشحنة الذرة jqوiqتمثل كل من

Rij تمثل البعد بینم الذرات :i وj

D0معامل یتعلق بقوة الربط:














 )1(
2

1(
2)( RO

Rg
RO
R

g

ij

ji
ijij

IJIJ

eeDo
R
qq

RU
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0R معامل یتعلق بمسافة التوازن:

g معامل یتعلق بشدة الكمون:

و الجدول التالي یوضح معاملات كمون مورس المستعملة في هذه الدراسة 
GDO (kcal/mole)RO (A°)التفاعل

10.41120.53633.7835O-O

11.71390.29563.4103Si-Si

8.802245.9901.6148Si-O

)ersMo(معاملات كمون مورس :1-4الجدول 

. 3.III: برتوكول المحاكاة

و طول N=24حیث ذرة Nكریستوبالیت لها B-ذج الدراسة یمثل خلیة مكعبیة  مننمو 
.یمثل جمیع الخصائص البنیویة لخلیة مكعبیة 2-4والجدول a=7,1347حرفها  

نموذج كمون مورس حیث یعمل هذا نموذج زجاج أكسید السیلیسیوم إستعملنا لدراسة 
)للجزيء أي إیجاد دوال التوزیع القطريالهیكلیةعلى توضیح البنیة الكمون  للأزواج (
)الذریة  − )و( − )و( − وتقدر قیمة شحنة السیلكون( = =و قیمة شحنة الأكسجین2.4 −1.2

تأخد الذرات المواضع الإبتدائیة حیث تتمركز في عقد الشبكة الزجاجیة و ذلك في شروط 
لنصل إلى قیم مواضع الذرات النهائیة القریبة جدا من الإستقرار لإیجاد دوال التوزیع مناسبة

ونقارنها بقیم لدوال موجودة في دراسات سابقة حیث تحقق أكثر القطري للأزواج الذریة

.إستقرار
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كریستوبالیت-Bیمثل بنیة:1-4الشكل 

في الجدول الأتي :)كریستوبالیت˗B(وتمثل  مجموع الخصائص البنیویة لنموذج الزجاج 

كریستوبالیت˗Bیوضح الخصائص البنیویة لنموذج :2-4الجدول 

β-كرستوبالیت

24N

90.0α (deg)

90.0β (deg)

90.0γ (deg)

2 x 2 x 2l x m x n

192NB.S

7.134a (A°)
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.IVالتوزیع القطريلواد)frd(:

βتعبر عن إحتمالیة وجود جسیم  من نوع gαβ(r)الشعاعيالقطري إن دالة التوزیع 
.وتعطى الدالة αجسیم من نوع  من rبعدعلى

( )
π ∆ =gα (r)

حیث:

V ، حجم علبة المحاكاة العددیة( ∆یحدد في كرة معزولة βعدد الجسیمات  من نوع (
βیمثل  العدد الكلي للجسیمات من نوع و αمسافة الجسیمات من نوع rیمثل السمك و 

.نظام  لل

یمثل دالة التوزیع القطري:2-4الشكل 

.V: السقایة
عملیة تسریع إسترخاء النظام عند أقل طاقة كمونیة و تخفیظ درجة الحرارة إلى درجة هي

لبنیة زجاج السیلكا إستعملنا الصفر المطلق و للحصول على خلیة في حالة إسترخاء 
والتي تعني عملیة السقایة .داخل برنامج الدراسةquenchتعلیمة
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VI.النتائج والتحلیل :
تعتبردراسة المحاكاة للأنظمة الجزیئیة بطریقة التحریك الجزیئي من أهم الدراسات لوصف 

بنیة المادة فهي تعطي جمیع الخصائص البنیویة و الكمونیة وكذا البنیة الإهتزازیة للجزيء لهذا 
ذا الجزء من هذا الفصل بدایة النتائج والحسابات التي تمت بتقنیة السبب إرتأینا أن نقدم في ه

نقارن والتي تثبت مصداقیة برنامجنا وذلك بالإستعانة بنموذج كمون مورسالتحریك الجزیئي
دراسات سابقة ثم نجري في أخر هذا الجزء التطبیقي لنتائج مورسوكمونBKSنموذج كمون ب

.لبنیة زجاج السیلكاوالبنى الإهتزازیة الخصائص البنیویة إستنتاج

VI.1.: إیجاد دوال التوزیع القطري

)لإیجاد دوال التوزیع القطري  )للأزواج الذریة ( − )و( − )و( − )
وإستقرار أكثرالتي تعطي طاقة أقل cmdn،dtime،a،iSq،oqالمقادیرلابد من إیجاد قیم 

للجزيء حیث تمثل كل منها:

cmdn: تمثل عدد الخطوات

dtimeخطوة التفاعل الزمنیة تمثل:

a یمثل طول حرف الخلیة :

iSq تمثل شحنة السیلكون:

oq تمثل شحنة الأكسجین :

إبتدائیة لكل من المقادیر السابقة عند بدایة المحاكاة ثم نقوم بتحسین كل قیمة نعطي قیم 
.نظام للإیجاد القیم الفعالة التي تعطي إستقرار أكثر ل
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10 pasncmd

0.05E -15 SDtime

7.134 A°A

2.4eqsi

1.2- eqO

)cmdn،dtime،a،iSq،oq(القیم الإبتدائیةیمثل):3- 4(جدولال

: cmdnإیجاد عدد الخطوات  . (1

فــي المــرات التــي نحــرك فیهــا جزیئــات النظــام ویــتم الــتحكم فیهــا عــددتمثــل عــدد الخطــوات
.cmdبرنامجنا بتعلیمة 

A6=cutr°ونصـــف قطـــر القـــصK300=Tفـــي درجـــة حـــرارة cmdnالطریقـــة المتبعـــة لإیجـــاد 
ثـم نغیـر فـي عـدد الخطـوات و فـي a،iSq،oqالقیم الإبتدائیـة السـابقة لكـل مـن ندخل في برنامجنا 

نظـام وإســتنتاج قیمــة لثــم نرســم منحنـى تغیــرات الطاقــة لكـل تغیــر نحســب قیمـة الطاقــة الموافقــة لهـا ،
cmdnطاقــة ، وفــي الأخیــر ننشــأ بیــان تغیــر الطاقــة لالموافقــة لأقــل قیمــة لE بدلالــة عــدد الخطــوات
cmdn.نجـــد أن منحنـــى الطاقـــة بدلالـــة 3-4علیهـــا الممثلـــة فـــي الشـــكل (النتـــائج المتحصـــل (

Pasالقیمـةإلى أن یصل عند أقل قیمة لطاقـة ثـم یتزایـد ، وتقـدر هـذهیتناقصcmdnعدد الخطوات 
40=cmdn

.وهي تمثل قیمة عدد الخطوات التي نثبتها في برنامج الإدخال
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بدلالة عدد الخطوات Eیمثل منحنى تغیرات طاقة النظام:3- 4الشكل 

:            إیجاد التغیر الزمني .(2

dt+tاللحظة و ،tبین اللحظة المحاكاة علبةفي ذرات للللتفاعل الحاصلالزمني رقاالفتمثل
قیمة التغیر الزمني.dtإذا تمثل 

هي A6=cutr°ونصف قطر القصK300=Tدرجة حرارة عندdtimeالطریقة المتبعة لإیجاد
نثبت عدد الخطوات عند و a،iSq،oqندخل في برنامجنا القیم الإبتدائیة السابقة لكل من أن

یر یو في كل تغdtimeنغیر في خطوة التفاعلثم ،Pas40=cmdnالقیمة المتحصل علیها  
dtimeنظام وإستنتاج قیمةلنحسب قیمة الطاقة الموافقة لها ، ثم نرسم منحنى تغیرات الطاقة ل

للتفاعل الزمنیةخطوة البدلالة Eبیان تغیر الطاقة قل قیمة لطاقة ، وفي الأخیر ننشئالموافقة لأ
dtime.



الرابع                                                                              التحلیل والنتائجالفصل

45

dtimeبدلالة خطوة التفاعلEیمثل منحنى تغیر الطاقة :4- 4الشكل 

الزمنية في المجالتأن أدنى قیمة لطاقة  ثابتظهر) 4-4النتائج المحصل علیها  في الشكل ( [3.10 − 5.10 ]
:aإیجاد قیمة  طول الحرف  .( 3

scaleطول حرف الخلیة المكعبیة المراد دراستها ویتم التحكم فیه في برنامجنا بالتعلیمة aیمثل 
ندخل القیم K300=Tفي درجة حرارة aوبنفس الطریقة المتبعة لإیجاد عدد الخطوات نجد قیمة 

الموافقة ولمحسوبة سابقااوcmdnالقیمثبت عند ونiSq،oqالابتدائیة السابقة لكل من 
ثم نعطي قیم مختلفة لطول الحرف الخلیة وعند كل قیمة ندخلها في برنامجنا نمثل ،لأقل طاقة

منحنى تغیرات طاقة النظام بدلالة طول الحرف ، ثم نأخذ قیمة طول الحرف الموافقة لأقل قیمة 
.aبدلالة طول الحرف Eلطاقة ثم ننشأ بیان تغیر الطاقة 

0,00E+000 1,00E-016 2,00E-016 3,00E-016 4,00E-016 5,00E-016

-54

-53

-52

-51

-50

-49

-48

-47

E(eV)

dtime(s)
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aبدلالة طول الحرف لنظامEیمثل منحنى تغیر الطاقة :5- 4الشكل 

الموافق لأقل قیمة لطاقة النظام یقدر      aطول حرف الخلیة لقیمة أن ال) 5-4الشكل (یظهر
.a=7في كل منالموجودة aقیمة بها،نقارن هذه الدراسة بدراسات سابقة أي نقارن 25 A°

) وتمت فیه دراسة المحاكاة بتقنیة مونتي كارلو 1المرجع رقم (

ab in) وتمت فیه الدراسة بطریقة2المرجع رقم( itioمحاكاة لB˗كریستوبالیت

) وتمت فیه الدراسة بتقنیة التحریك الجزیئي3المرجع رقم (

ثم نستنتج مقدار الخطأ النسبي و النتائج موضحة في الجداول الأتیة :

(%) الدراسةهذه )1(المرجعالنسبيالخطأ

7%7.207.25a(A°)

)1في المرجع (aالتي تحصلنا علیها في هده الدراسة مع قیمة aیمثل مقارنة قیمة ):4- 4الجدول(
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(%) الدراسةهذه)2(المرجعالنسبيالخطأ

2%7.117.25a(A°)

)2في المرجع (aالتي تحصلنا علیها في هده الدراسة مع قیمة aیمثل مقارنة قیمة ):5- 4الجدول(

(%) الدراسةهذه)3(المرجعالنسبيالخطأ

1.6%7.137.25a(A°)

)3في المرجع (aالتي تحصلنا علیها في هده الدراسة مع قیمة aیمثل مقارنة قیمة ):6- 4الجدول(

:iSqإیجاد قیمة  . (4

كل من عدد وبنفس الطریقة التي وجدنا بهافي البرنامج)1(شحنة السیلیكون الذرة رقم iSqتمثل 
الخطوات وطول حرف الخلیة نجد بها شحنة السیلیكون ، أي نأخذ قیمة الشحنة الموافقة لأقل قیمة 

.iSqبدلالة شحنة السیلیكونEالنظام ثم نمثل بیان تغیر الطاقة لطاقة 

iSqشحنة السیلیكون لنظام بدلالة Eیمثل منحنى تغیر الطاقة :6- 4الشكل 
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iSqقدر  تالموافق لأقل قیمة لطاقة النظام iSqأن القیمة لشحنة السیلكون)6-4الشكل (یظهر
المرجع في،الموجودة iSq،نقارن هذه الدراسة بدراسات سابقة أي نقارنها بقیمة  =1.8e

و تمت )2) وفیه تمت دراسة محاكاة أكسید السیلیسیوم بتقنیة مونتي كارلو ، والمرجع رقم (1رقم (
TTAMإستعمال كمونوذلك بab initioمحاكاة أكسید السیلسیوم بتقنیة فیه

ومن مقارنة دراستنا بالمرجعین السابقین نستنتج قیمة الخطأ النسبي كما یلي :

)1في المرجع (iSqالتي تحصلنا علیها في هده الدراسة مع قیمة iSqیمثل مقارنة قیمة ):7- 4الجدول(

)2في المرجع (iSqالتي تحصلنا علیها في هده الدراسة مع قیمة iSqیمثل مقارنة قیمة ):8- 4الجدول(

: oqإیجاد قیمة  . (5

)2(في البرنامج بالرقم لها رمز نتوافق الذرة التي شحنة الأكسجین والتيoqتمثل 

.بدلالة شحنة الأكسجین Eبیان تغیر الطاقة وكذا بنفس الطریقة ننشئ

       (% هذه الدراسة)1(المرجع( النسبيالخطأ

5.4%1.901.80qsi

         (% هذه الدراسة)2(المرجع( النسبيالخطأ

28%2.41.8qsi
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oqلنظام بدلالة شحنة السیلیكونEیمثل منحنى تغیر الطاقة :7- 4الشكل 

تساويالموافق لأقل قیمة لطاقة النظامoqلأكسجینشحنة انستنتج أن قیمة )7-4من الشكل (
e1.2-=oqنقارن هذه الدراسة بدراسات سابقة أي نقارنها بقیمةoq جع االموجودة في المر

وجدنا مایلي :السابقة

)1في المرجع (oqالتي تحصلنا علیها في هده الدراسة مع قیمة oqیمثل مقارنة قیمة ):9- 4الجدول(

)2في المرجع (oqالتي تحصلنا علیها في هده الدراسة مع قیمة oqیمثل مقارنة قیمة ):10- 4الجدول(

         (% هذه الدراسة)1(المرجع( النسبيالخطأ

7.2%1.29 -1.2- 0oq

         (% هذه الدراسة)2(المرجع( النسبيالخطأ

0%1.2- 01.2- 0oq
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نظام :لالخصائص البنیویة ل .VII

إذ BKSنموذج ثاني للكمون وهو نموذج بنقارن دراستنانظام للإستنتاج الخصائص البنیویة ل
الزجاجیة وإیجاد دوال التوزیع القطري للأزواج الذریة الأنظمةیعتبر كمون فعال في نمذجة  ( − )و( − ) )و − نفسوفيcmdn،a،iSq،oqوعند نفس القیم للمقادیر(

المتحصل علیها بكمون مورس لخلیة حرارة ثم نقارنها بدوال التوزیع القطري للأزواج الذریةالدرجة 
.       BKSوتعطى عبارة الطاقة لكمون عادیة وخلیة  مسترخاة

ij

ji

ij

ij
ijijijij r

qq
r
c

rAru  6)exp()( 

الناتجة :حسب باولي تمثل الطاقة التنافریة  Aij exp (-βij rij)

تمثل طاقة التشتت  : Cij/rij
6

تمثل الطاقة الكهربائیة الساكنة : qiqj/rij

BKSمعاملات كمون  

qSi=2.4

qO=-1.2

cij (evA°6)βij (A°-1)Aij (ev)

175.00002.760001388.7730O-O

133.53814.87318180003.7572Si-O

BKSیوضح معاملات كمون ):11- 4الجدول(

g(r)  تمثل دوال التوزیع القطري للأزواج الذریة( − )و( − ) )و − لبنیة (
درجة عند نفس أكسید  السیلیسیوم المحسوبة بكمون مورس لخلیة عادیة وخلیة مسترخاة وذلك

.)13-4) ،(12-4)، (11-4،()10-4) ،(9-4) ،(8-4الأشكال التالیة (ممثلة فيحرارةال
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محسوبة بكمون مورس لخلیة لبنیة السیلكا)o-Si(للأزواج الذریة دالة التوزیع القطريیمثل : 8- 4الشكل 
عادیة

لبنیة السیلكا محسوبة بكمون مورس لخلیة )o-iS(للأزواج الذریة یمثل دالة التوزیع القطري: 9- 4الشكل 
مسترخاة
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لبنیة السیلكا محسوبة بكمون مورس لخلیة )o-o(للأزواج الذریة یمثل دالة التوزیع القطري: 10- 4الشكل 
عادیة

لبنیة السیلكا محسوبة بكمون مورس لخلیة )o-o(للأزواج الذریة یمثل دالة التوزیع القطري: 11- 4الشكل 
مسترخاة
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لبنیة السیلكا محسوبة بكمون مورس لخلیة )Si-Si(للأزواج الذریةیمثل دالة التوزیع القطري: 12- 4الشكل 
عادیة

لبنیة السیلكا محسوبة بكمون مورس لخلیة )Si-Si(للأزواج الذریةیمثل دالة التوزیع القطري: 13- 4الشكل 
مسترخاة
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هذه المستعمل فيلبنیة السیلكا )°Aالقطري(عالأولى لدوال التوزیمواضع الذرواتیمثل:)12-4(جدولال
الدراسة المحسوبة بنموذج كمون مورس لخلیة عادیة وخلیة مسترخاة ومقارنة النتائج بقیم المواضع الذروات 

الأولى لدراسات السابقة 

نتـائج المدرجـة فـي دراسـتنا هـذه ومقارنتهـا مـع الإن الخصائص البنیویة التـي تـم الحصـول علیهـا 
تظهـر أن المسـافات بـین الـذرات الأكثـر تقاربـا مـن بعضـها فـي البنیـة الزجاجیـة تلاحـظ ،في الجـدول

)على شكل قمم، إذا تظهر دوال التوزیع القطري لكل من الأزواج الذریة − )وو( − إلا أن الدوال الناتجة الذرواتولها تقریبا نفس شكل قریبة من بعضها (
عن كمون مورس لخلیة عادیة  تظهر أكثر إنتشارا و إتساع من الدوال الناتجة عن كمون مورس 

.لخلیة مسترخاة  ( − نلاحظ أن عدد الذرات المجاورة لذرة السیلكون قلیلة ومتواجدة على مسافات متباعدة (
وغیر منتظمة .

Si-SiO-OSi-O

3.112.641.64Md simulation (Morse potentiel)

3.082.71.68Md simulation

(Morse potentiel) relax cell

3.102.621.63MC simulation

(Morse potentiel)

3.092.641.65MC simulation

(Morse potentiel) relax cell

3.082.601.58MC simulation

(BKS potentiel)

3.0572.6251.607Expriment (2)

3.202.641.63MD simulation (3)

3.1232.6161.601ab initio simulation (1)
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هذه الدراسة مع دراسات سابقة تبین أن إستعمال نموذج كمون نتائجمن خلال مقارنة نلاحظ أنه
مورس ، قادر على تولید بنیة زجاجیة  ونوعیة ولها خصائص بنیویة قریبة جدا من النتائج 

دوال التوزیع لات الأولى لو نلاحظ من الجدول السابق أن قیم مواضع الذر والدراسات السابقة
)القطري للأزواج الذریة  − جدا من القیم متقاربةA°1.64=rبإستعمال كمون مورس تقدر(

.A°1.607=r)  2التجریبیة (

)أما بالنسبة للأزواج الذریة  − دوال المحسوبة بكمون مورس لفإن مواضع الذروات الأولى ل(
A°2.64=rمن القیمة الناتجة عن المحاكاة بطریقةهي قریبة جداinitioab

.A°2.616=rحیث

)للأزواج الذریة بالنسبة و − للدوال المحسوبة بكمون مورس فإن قیم مواضع الذروات (
.A°3.057=rالأولى قریبة من القیم التجریبیة   

VIII.خاتمة الفصل الرابع:

لدراســـة الخصـــائص البنیویـــة لنمـــوذج زجـــاج الســـیلكا  قمنـــا فـــي هـــذا الفصـــل بالمحاكـــاة الجزیئیـــة
ولهـا الخصـائص كرسـتوبالیت -βولهـذه الدراسـة لقـد  إخترنـا خلیـة مكعبیـة بتقنیة التحریك الجزیئـي ،

هــذا الكمــون أن ن لنــا یالســابقة وقمنــا بإســتعمال نمــوذج كمــون مــورس ومــن خــلال نتــائج حســابتنا تبــ
أنـه قـادر علـى تولیـد لنموذج ویسمح بتحلیـل ووصـف هـذه الخصـائص كمـا لیعطي خصائص بنیویة 

وتــم ذلــك بمقارنــة دوال التوزیــع القطــري الســابقةلقــیم التجریبیــة قریبــة مــن ابنیــة زجاجیــة مــن الســیلكا 
الذریة .للأزواج الذریة لكل الثنائیات
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