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Matériaux bidimensionnels: étude des phonons du graphéene en simulant la dynamique moléculaire.

Sommaire

Ce mémoire identifie les matériaux 2D récemment découvert. Ces matériaux sont actuellement sujet de
nombreux recherches en raison de leurs caractéristiques uniques et distinctives. Dans ce travail, nous avons
discuté les caractéristiques les plus importantes et les applications de ces matériaux. Nous avons réalisé
un programme dans le langage de Fortran, qui simule les vibrations dans le graphene. Nous avons utilisé
la simulation par la dynamique moléculaire basée sur l'algorithme de Verlet. Nous avons étudié les
Phonons du graphéne. Nous avons déterminée le mode de vibration et calculé les positions des atomes,
leurs vitesses et accélérations, et nous avons étudié leur évolution avec le temps.

Nous avons vérifié la validité de nos calculs en calculant la température du systéme et c'était la méme que
la température a laquelle les vitesses initiales ont été choisis.

Mots-clés : matériaux 2D — Phonons — Graphéne - Dynamique moléculaire — Mode de vibration.

Bidimensional materials: study of graphene phonons using molecular dynamics
simulation.

Abstract:

This memory identifies newly discovered 2D materials. These materials are currently subject to much
research because of their unique and distinctive features. In this work, we discussed the most important
features and applications of these materials. We developed a FORTRAN-based computer program, which
simulates vibrations in graphene. We used molecular dynamics simulation based on Verlet's algorithm.
We studied Phonons of graphene. We determined the mode of vibration and calculated the positions of
atoms, their velocities and accelerations, and we studied their evolution over time. We checked the validity
of our calculations by calculating the temperature of the system and it was the same as the temperature at
which the initial velocities were chosen.

Keywords: 2D materials - Phonons - Graphene - Molecular dynamics - Vibration mode




