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 ولا يطيب النهار إلا بطاعتك ،، ،لا يطيب العيش إلا بشكرك  هيلإ

 ."الجنة إلا برؤيتك "الله جل جلاله، ولا تطيب ولا تطيب اللحظات إلا بذكرك، ولا تطيب الأخرة إلا بعفوك

 ."(سلمو عليه  "سيدنا محمد )صلى الله إلى نبي الرحمة ونور العالمين ونصح الأمة، ى من بلغ الرسالة وأدى الأمانة،إل

 فتخاراسمه بكل اإلى من أحمل  ،رنتظااإلى من علمني العطاء دون  إلى من كلله الله بالهيبة ولوقار،

 ،نتظاراترى ثمارا قد حان قطفها بعد طول أرجو من الله أن يمد في عمرك ل

لى الأبد "والدي العزيزوستبقى كلماتك نجوم أهتدي بها اليوم وف  ."ي الغد وا 

 ، إلى نسمة الحياة وسر الوجودإلى معنى الحب  و الصدق والحنان  الحياة ،ي في إلى ملاك

 .." أطال الله في عمرهاي الحبيبة، إلى أغلى الحبايب "أمإلى من كان دعائها سر نجاحي وكلامها بلسم جراحي

الى  النجاح والخيري على طريق مع كانواإلى من معهم سععععععععدت وبرفقتهم في دروب الحياة الحلوة والحزينة سعععععععيرت إلى من 
 وسام " ،أسامة  ،لياس  ،فضيلة  ،هندة ، سهام ،  عباس ،حميدة  ،سفيان ،أسحاق  , نسي في هذه الحياة " سهيلةإ

 .مريم و نادية ين الرائع خاصة بنات عمي اربي فردا فرداقلى كل افراد أإ

 لى أستاذتي بابا حني أم الخيرإ

 ، سعيدة، هاجر ام كلثوم ( سايحية فلة ، )نوال ، كل زملاء في مخبر فيزياء الاشعاع والبلازما لىإ

 2013لى كل زملائي واصدقائي دفعة فيزياء إ
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 التشكرات
 

 .الله هدانا أ ن لالو لنهتدي وماكنا هدانا الذي لله الحمد

 .العمل هذا لتمام لي توفيقه على الكبير والفضل الجودي ذي القدير المولى أ شكر

   :بذكر خاصاو  المذكرة هذه عدادأ   في ساهم من لكل والعرفان الشكر بجزيل تقدمأ  

 التي السامية نصائح و ،اتهبذل التي المجهودات كل على مرباح قاصدي بجامعةس تاذة محاضرة أ   "بابا حني أ م الخير"ل س تاذه 

 .المذكرة هذه ازنجإ في مسيرتي خلال لي اتهقدم

 . المناقشة لجنة رئيس ورقلة بجامعةأ س تاذ محاضر  "معريف ياسين"

 .المذكرة هذه ناقشةب  بقبولهماتني شرفاتي ال ورقلة بجامعةس تاذة مساعدة أ   "ميةو قدم سلم

 .صعوباتأ س تاذ تعليم عالي على مساعدته بنصائحه توجيهاته وتذليله لي للعديد من  "خلفاوي فتحي"

.ورقلة مرباح قاصدي امعةلج الفيزياء بقسم السطوح وفيزياء لبلازماوا شعاعل   بخبر البحث فريق اعضاء كل شكرأ   كما
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 مقدمة عامة

قات تلعب فيزياء المواد دورا مهما في تطبيقات التكنلوجية الحديثة. تطور هذا الدور في كثير من المجالات نذكر منها البيو فيزياء والتطبي

 بشبيهات الجرافين.تسمى  .م 2004اكتشاف مادة الجرافين  عدبمواد اكتشفت حديثا 2D . المواد ثنائية البعد وعلم سطوح الموادالطبية 

 زاد الاهتمام بهذه المواد في الس نوات ال خيرة بدافع بنيتها الهيكلية التي تمنحها خصائص مميزة.

بالديناميكا هذه المواد واخترنا في هذه الدراسة مادة الجرافين. نس تعمل طريقة المحاكاة  فونونات احدىالهدف من هذا العمل هو دراسة  

 ل.فصو ينقسم هذا العمل الى ثلاث  . الجزيئية

نونات التي تلعب دورا مهما في تحديد هذه و الحرارية للمواد الصلبة و الف عامة للخصائصالفصل ال ول نتطرق فيه الى دراسة  ✓

. نتطرق الى بعض طرق انتاجها و ببنيتها وخصائصهاو التعريف  D2التعريف بالمواد ثنائية البعد   ايضا الىالخواص. نتطرق 

 تطبيقاتها.بعض 

نتطرق فيه الى شرح خطوات البحث. نعرف الظاهرة المدروسة )اهتزازات الذرات في المواد الصلبة( ونعرض الفصل الثاني  ✓

جونس( الذي يصف  – الكمون المس تعمل في المحاكاة هو كمون   )لينارد  Verlet وخوارزمية.الجزيئية  المحاكاة بالديناميكاطريقة 

 التفاعل بين الذرات. في الاخير نضع مخطط سير الحساب لبرنامجنا .

 الفصل الثالث نقوم فيه بعرض النتائج المتحصل عليها  و مناقش تها و اس تخلاص نمط الاهتزاز في فونونات الجرافين. ✓

  



 

 

 

  

 الفصل الأول 

عموميات حول الجرافين 

 والمواد ثنائية البعد
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 الفصل الأول

 عموميات حول الجرافين والمواد ثنائية البعد 

 المقدمة 
جل أ  ن كترونيات الدقيقة والحديثة. من الضروري معرفتها ودراسة خصائصها مأ لٳحديثا لها أ همية قصوى في ميدان المواد ثنائية البعد هي مواد اكتشفت 

ئية البعد منذ اس تخدامها في مختلف تطبيقات التكنولوجيا الحديثة. هذه التطبيقات الحديثة تتطلب مواد ذات جودة عالية وخصائص محددة. ظهرت المواد ثنا

(.  كان لاكتشاف الجرافين (Andre Geimجييم  ( و واندريKostya Navoseiovنوفوس يلوف ) كوستيا العالمين طرف منم 2004عام اكتشاف الجرافين 

..( و بعضها Graphéné،. Silicéneش باه الجرافين. بعض هذه المواد تتكون من نوع واحد من الذرات مثل )أ   اكتشاف هذه المواد التي تسمى بالفضل في

مادة مس تقرة ثنائية البعد، والعديد منها في طور البحث.  700(. تم التنبؤ بحولي MoS2( و ) h-BNمن نوعين من الذرات او اكثر مثل ) خر يتكونال  

نة )في طور الة المر هذه المواد لها تقريبا نفس البنية الهيكلية وتتشابه في بعض الخصائص المميزة. يمكن دمج هذه المواد في تطبيقات مختلفة كالهواتف النق

 .في هذا الفصل نقدم لمحة عامة عن هذه المواد كم نبرز أ هميتها وخواصها الحرارية .،سائل المواصلات و تصفية المياه..البحث(، في و 

I .لمادة ا التعريف الفيزيائي لحالات 
باختلاف قوى التماسك بين ذراتها، وطريقة حركتها وانتقالها. توجد في تعُرف حالة المادة بكونها الخاصيةّ الفيزيائية التي تتمتع بها المادة. تختلف حالة المادة 

[. يمكن للمادة ان تنتقل من 2-1الطبيعة أ ربع حالات من المادة تختلف عن بعضها البعض باختلاف خواصها وأ شكالها وكثافتها والطاقة الحركية التي تمتلكها ]

 (I-1طور الى اخر وفق المخطط الموضح في الشكل )

 

 [1: مخطط تحول الطور للمادة ]I . 1 الشكل   

I.1. و خصائصها الحرارية الحالة الصلبة للمادة 

لى امتلاكها عدداً من و مقاوم أ  و ثنائية او  ثلاثية وشكل وحجم ثابت مضاد أ  حادية أ  المادة بامتلاكها أ بعاداً  هي الحالة التي تمتاز فيها للتغير، ويعود ذلك اإ

  :في  برزهاأ  و يتمثل .[2-1]الخصائص الخاصة بها 
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 4  صفحة

 عن المسؤولة هي خيرةال   هذه بالفونونات. العملية هذه تعرف اتزانها مواضع  حول مس تقر غير أ ي جماعي بشكل اهتزازية حركة ذراتها تتحرّك -

 . الصلب للجسم ) الناقلية الحرارية ،السعة الحرارية ولتمدد الحراري(الحرارية الخصائص تغير

I.1.1.  الحرارية للجسم الصلبالخصائص 

I.1.1.1 عند انخفاضها  ضغطتنقلص أ و وتت درجة الحرارة تتمدد الموادالتمدد ينتج عادة جراء الزيادة في درجة الحرارة فعندما تزداد  :يلتمدد الحرار

 يمكن للتمدد ان يكون طوليا او حجميا.[. 2]

 .[3هذا التمدد عندما تزايد درجة الحرارة وتعطى عبارته بالعلاقة التالية ] يحدث :الحجمي التمدد-

(I  - 1)                                                 / )V/V( =     

(I -2  )                                                V .   V=   

(I  - 3)                 V ) iT – fT )  = V - fV   

 حيث :

: (1معامل التمدد الحجمي الخطي/K ) 

iT : ( درجة الحرارة الابتدائيةK ) 

fT : ( درجة الحرارة النهائيةK) 

V : معدل التغير في الحجم (3m)  

 V : لحجم الابتدائيا (3m) 

fV : الحجم النهائي  (3m) 

 .[3الرياضية التالية ]تمدد المادة طوليا وفق العلاقة  :التمدد الطولي -

 

 (I  - 4)                                           T   / )iLL/  ) =      

( I  - 5)                                       iL  T   = L      

 (  I - 6)                         )  iT - fT (i = L– fL    

 حيث:

α معامل التمدد :(  1الطولي/K) 

iT: ( درجة الحرارة الابتدائيةK ) 
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 5  صفحة

fT: ( درجة الحرارة النهائيةK) 

 : Lالتغير في أ طول معدل (m) 

 iL : الطول الابتدائي (m) 

 fL: الطول النهائي (m) 

 كالتالي:  .[2]تعطى العلاقة بين معامل التمدد الطولي والحجمي

 (I  -7)                                    3 =         

 .الجسم مادة الجسم و نوع حرارة درجة في رتفاعالٳ مقدار، بعاد الاصلية للجسمو الحجمي على الٳ الطولي التمدد و يتوقف

I.1.1.2. الناقلية الحرارية  
صلية ق اهتزاز جزيئاته حول مواضعها الٳيحدث التوصيل الحراري عندما يكون هناك فرق في درجة الحرارة. تنتقل الحرارة في جسم ما عن طري

ل فترة زمنية خر منها خلاالطرف الٳ لىاإ ن الحرارة تنتقل أ  . عندما تسخن قطعة معدنية نلاحظ لتلك الجزيئات سحابيهن لٳدون حدوث اية حركة 

هتزازية لتلك الجزيئات. زيادة سعة وسرعة الحركة الٳ ف الساخن تكتسب طاقة حركية تؤدي ٳلىلى أ ن جزيئات الطر قصيرة. يعود السبب ٳ

خر مجاور. أ  تنتقل الطاقة بالتوالي من جزيئ ٳلى  يها بعض طاقتها الحركية وهكذالقل منها فتنقل ٳأ  زيئات بجاراتها التي تهتز بسرعة تصطدم هذه الج

 .[1]( يوضح كيفية انتقال الحرارةI2-الشكل)

 

 [.1] : كيفية انتقال الحرارةI  . 2الشكل

ويتناسب طرديا مع الفرق في درجة حرارة نهايتيها وفق العلاقة . ن معدل الجريان الحراري خلال المادة يعتمد على شكل وحجم المادةوجد عمليا ٳ

 [:    1الرياضية التالية]

  (I  - 8)     L / ) ) 2T–1 A . (T K .  )(  =  T   / QH =(                 

 مساحة سطح الجسم  :A حيث

L :  المسافة بين نهايتي الجسم 

K : 1ثابت التوصيل الحراري للمادة ووحدته هي-.m1-W.K  

I.1-3.1. لسعة الحراريةا 
ذامن الكميات الفيزيائية المهمة في مجال علم المواد والديناميكا الحرارية  Qتعتبر كمية الحرارة   بالٳنتالبي وتعرف ثابت  Pما تم تعينها وقياسها تحت ضغط ثابت  اإ

H [2:]  
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  (I  - 9)           =dHp( dQ ) 

ذاأ ما   تم قياسها تحت حجم ثابت فتعرف بالطاقة الداخلية اإ

  (I  - 10)        P=dEv( dQ ) 

 السعة الحرارية هي تغير كمية الحرارة تغير درجة الحرارة وتعطى بالعلاقات التالية : نٳ

  ثابت:تحت ضغط 

                                                                                 ( I  - 11)                P=C V= (dH/dT)p(dQ/dT )              

  تحت حجم ثابت:

 (I  - 12)                                VC =  = (dE/dT) V (dQ/dT)      

فترض أ   .تتكون المادة الصلبة في العادة من بلورات تتخذ فيها الذرات أ ماكن في الش بكة البلورية :الحراريةللسعة  نشتاينأنموذج 

وعلى هذا ال ساس يمكن أ ن توصف  . التي تقوم بها الذرات تكون ذات طاقة كمومية معينة تلك الطاقة الكمومية تسمى فونونات هتزازاتأ ينش تاين أ ن الٳ

لا تعتمد و ثلاثية البعد وأ  و ثنائية أ  المادة ٳذا كانت أ حادية  اعادية يهتز كل منها في اتجاهات حسب ٳمن الهزازات التوافقي Nالمادة الصلبة بأ نها تحتوي على عدد 

 . [3-2على بعضها البعض ]
 التالية: بالعلاقةوفق هذا النموذج  .[4] وتعطى عبارة السعة الحرارية

(I  - 13)                     T) /  -exp (2 )T  (.  B= 3.N.KV  C             

 حيث:

 :T درجة الحرارة 

E: حرارة انش تاين  درجة 

Nعدد الذرات : 

BK بولتزمان : ثابت 

 للسعة الحراريةنموذج دوباي 
هذا بعكس نموذج . هذا النموذج مبني على فكرة حساب اهتزازات الذرات في الش بكة البلورية )والتي هي جزء من الحرارة الداخلية( ومعاملتها كفونونات

 .[4. 2بعضها البعض وبالتالي لا تتأ ثر اهتزازاتها باهتزازات الذرات ال خرى ] فردة لا تؤثر علىأ ينش تاين الذي يعتبر أ ن المادة الصلبة مكونة من ذرات من

 : تعطى بالعلاقة  السعة الحرارية حسب هذا النموذج

 (I  -14)                      D 5/B N K 12  = ( = (dE/dT VC 



 عموميات حول الجرافين والمواد ثنائية البعد الفصل الأول

 

 7  صفحة

I.2. الفونوناتتعريف (Phonons) 

الشبيكة تظهر في هتزازات بوجات تعرف بالموجات ثل هذه الٳمحددة حول موضع اتزان خاص، وقد تم  تهتز ذرات أ ي مادة صلبة عند أ ي درجة حرارة

زاحات تلقائية متكررة قد تكون طولية أ و مس تعرضة و تتميز بطول موجي  وتردد  Vوسرعة انتشار  k = 2π/λو عدد موجي   λالذرات على هيئة اإ

 . كما تعتبر طاقة ذبذبات الشبيكة طاقة مكممة. ωوتردد زاوي νخطي 

زاحة موجية في مادة صلبة بانتقال فونون واحد أ و اكثر يحمل طاقة قدرها  وعلى ذالك فان الذبذبات  ħkوكمية حركة  ħω = hνعادة ما يمثل انتقال اإ

لى حركة هذه الفونونات. تقدر طاقة الفونون الواحد الحرارية هي في الحقيقة فونونات مستثارة حراريًا والتوصيل الحراري في الجوامد الع ازلة يعزى في الحقيقة اإ

 . ev 0.1 [5]بالقيمة 

 

 [5] هتزاز الذرات حول مواضع اتزانهاأ  : I.3الشكل 

I.3. أنواع الشبكات البلورية 

I. 3. 1.لها هيكل مرتب خطيا وهي عبارة عن عقد مرتبة بانتظام في بعد واحد )على  الخطية أحادية البعد: البلورية الشبكات

(. يس تفاد من هذه الش بكات للدراسات البس يطة والمبدئية لفهم الحالة translation vectorخط مس تقيم( يتحكم في ترتيبها متجهة الانتقال )انسحاب 

 [5الصلبة مثل ذبذبة الش بكات في حالة البعد الواحد]

 

 [5ش بكة خطية أ حادية البعد] :I4 . الشكل 

I. 3. 2.  لبعد االشبكات البلورية ثلاثية: 
 كما في الشكل التالي:)ثنائية البعد(اليعد نضيف البعد الثالث للش بكة المس توية  ثلاثيةلتشكيل الش بكة الفضائية  
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 [5: الش بكة البلورية ثلاثية البعد] I . 5الشكل

.I3 .3.لشبكات ثنائية ا( البعدvais lattices in two dimensionsaBr) 

نسحاب ال ول ونحصل عندها ه اخر يصنع زاوية ما مع متجهة الٳكن تخيل الش بكة الخطية يأ نها أ تخذت متجه انتقال ثاني باتجايم .دينببلورة بع تكون في حالة 

 [ 5] على هيكل لترتيب منتظم بشكل خارطة ممتدة بواسطة متجهين

 تكمن أ همية هذه الش بكات في فهم خواص السطوح الفيزيائية للاجسام الجامدة . -

 شعة اكس على تلك السطوح بحيث نتمكن من تقدير المسافة بين العقد .فهم دراسة حيود الٳ -

 .جسام الصلبةخواص الٳ -

 

 

 [5ش بكة ثنائية البعد] :I. 6الشكل  

 II . 2المواد ثنائية البعدD  

II.1 . تعريفها : 
 .تتكون من طبقة واحدة من الذرات .سم المواد أ حادية الطبقةلى فئة الش بكات البلورية ثنائية البعد يشار اليها أ حيانا باهي مواد بلورية تنتمي ٳ

 [. 6حثيثة لعزل هذه المواد بسبب خصائصها المميزة] وبذلت جهودم 2004الاهتمام بها منذ عزل الجرافين عام بدأ  
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II.2. ية المواد ثنائية البعدبن 

     II .1.2 .: بنيتها العامة 
ط سداسي منتظم ويختلف طول الرابطة بين ذرتين من مادة الى أ خرى حسب نوع في نم )2spذات نمط التهجين)المواد هذه تترتب ذرات 

 [7مميزة ]يكس بها خصائص وهذا ما تكون ذرات هذه المواد متراصة بشكل كبير  منها. الذرات المشكلة لكل

 

 2D[8]ثنائية البعد (: البنية العامة للموادI -7الشكل )

II-2-2. : بنيتها البلورية 

تحوي الخلية الواحدة  .روابط تساهميةنحل ترتبط ذراتها بأ لف من ذرات مترابطة وتظهر على شكل خلية ذات بنية بلورية سداس ية. تتبعاد ذه المواد ثنائي الٳه

 [.9من ش بكتين ثلاثيتين متطابقتين] الخلية  تتأ لف  a.سافةتبعدان عن بعضهما البعض ب  .Bو A اتر الذ صنفين من علىمنها لكل 

 

 

 

 2D[10]ثنائية البعد (: البنية البلورية للموادI -8الشكل )

 

II.3.2 تصنيفات المواد ثنائية البعدD : 
تصنف حسب ذرات المشكلة لها منها مشكلة من نوع واحد  .مس تقرة والعديد منها لم يتم تصنيعها كونها ثنائية البعد  مادة 700التنبؤ بحوالي  تم

  Si( مشكل من ذرات Silicéneمثل الس يليسن )  C( مشكل من ذراتGraphéneالجرافين ) مثل IV  من الذرات وهي عائلة المجموعة

مثل عائلة العوازل  مثل  كثرأ و أ   ن مشكلة من نوعين مختلفين من الذرات......الخ ,ومنها مGe( مشكل من ذرات Germanéneو الجرمانين )
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نصاف النواقل و النواقل الفائقة ....الخ والشكل الموالي يوضح مختلف تصنيفات أ  وعائلة   Nو  B( متشكل من ذرات h-BNبورون النتريد )

 المواد ثنائية البعد.

 

 

 2D [12]: تصنيفات المواد ثنائية البعد I  .10الشكل 

III. بعاد وبنية وخصائص وتطبيقات بعض المواد ثنائية البعدإمثلة عن أ 
 الذرت المشكلة لكل مادة شكل الخلية و ابعادها

 

 

C 

(Graphéne) 

 

 

Si 

(Silicéce) 
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Sn 

(Stanéne) 
 

 

 

Ge 

(Germanéne) 

 

 

 

Phosphorene 

 

 

 

 

Borophéne 

 

 

 

Mo𝑆2 
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h-BN 

(Boron nitride) 

 D2 [13.6]شكل خلية وبنية و ابعاد  بعض المواد  : I . 11 شكل

 

 (K)D )1-(cmmW (N/m)2DY M(kg) °  d (A°) h(A°) (A°)  

2539 1599 34.19 12.01 120 1.41 / 2.45 C 

680 554 62.8 28.09 116.3 2.82 0.41 3.86 Si 

352 286 43.5 72.64 112.3 2.44 0.69 4.06 Ge 

198 182 23.5 118.71 111.3 2.83 0.85 4.67 Sn 

/ 271 27.1118 24.82 / 1.44 / 2.52 h-BN 

/ / 118 12715. / / / 3.16 MOS2 

 .[17-14] ثوابت خاصة ببعض المواد : I 1  . 2الجدول 

 حيث :   

- (A°):  ثابت الخلية 

- h(A°):ارتفاع عن الاس تواء 

- d (A°): اقرب مسافة بين ذرتين 

- ° : الزاوية بين ذرتينA وB 

- M(kg):  الكتلة المتوسطة 

- (N/m)2DY:  ثابت المرونة 

- )1-(cmmW: ترددال     

-  (K)D: درجة حرارة دوباي  
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III .1 .والكهربائية والضوئية لعناصر المجموعة  خواص الحراريةالIV  2وبعض الموادD  
و للجرمانين  w/m.K 9.4س يليسن تقدر ب ل ل  5000 (W/m.K)   الى  3000 (W/m.K)  بين وح ماا: للجرافين تتر الناقلية الحرارية -1

W/m.K 2.7   و للس تانينW/m.K   5.8[15]ل  . الناقلية الحراريةh-NB  تقدر تتراوح ما بينW/m.K  100  لىإ 

 W/m.K  270[18]. 

 .J/Kg.K   2500 =C [19]للجرافين تقدر السعة الحرارية: -2

 KD 198=و للس تانين   KD 352=و للجرمانين KD 680=س يليسن تقدرل ول   KD 1599=تقدر: للجرافين درجة حرارة دوباي -3

[15]. 

  .S/m  7200[5]:للجرافين تعادل الناقلية الكهربائية -4

 .s1-v1-cm  53.39.10 [20]-1:للجرافين لكترونات والثقوبحركية الٳ -5

 .N/m271[16]يقدر ب   h- BNثابت المرونة لبورون النتريد  N/m 118[18]يقدر ب  MoS2:لل  ثابت المرونة -6

 و الس تانين m.s6=0.62.10 fV-1والجرمانين   m.s6=0.65.10 fV-1ولس يليسن    m.s6=1.01.10 fV-1 : للجرافينسرعة فيرمي -7

1-m.s6=0.55.10  fV [5]. 

 .[21] مرة 300النحاس بحوالي  و من مرة من الفولاذ 200لجرافين اقوى بحوالي  :القوة  -8

 .[22] 97.7% : للجرافين تقدر ب شفافية ضوئية -9

 .[22]زيادة عن طوله ال صلي  20% الجرافين يتمدد نس بة : لتمددا -10

 . [15] 30%رس تقرار الحراري لهذه المادة تقدأ ي نس بة الٳ K 1500لى س يليسن يصل ٳل ل   : س تقرار الحراريالاإ  -11

III.2.  طرق انتاج الجرافين والمواد ثنائية البعد 

III.  2. 1. سطح المعدنية مثل:لالنمو على ا 

  Si نمو الجرافين على طبقة السيليكون    

 [. 11]هي من أ كثر التقنيات المس تعملة يتم فيها أ نتاج الجرافين بكميات كبيرة ذات جودة عالية 

 

 .[23]الس يليكونتشكيل الجرافين على طبقة  :I . 12الشكل 
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   Agنمؤ السيليسن على طبقة الفضة

 ة من ذرات الس يلكون فوق ركيزة من الفضة قفي المرحلة ال ولى : طب -

 في المرحلة الثانية :تسخين الس يلكون لبى غاية ان يبداء بترسب فوق ركيزة الفضة  -

  .على ذرات الس يلكون مرتبة ومتراصة على شكل خلية نحل مشكلة مادة الس يليسن. المرحلة الثالثة :نحصل -

 

 

 .[5]تشكيل الس يليسن على طبقة الفضة  :I . 13الشكل 

  Au الجرمانين على طبقة من الذهبو نم

  .[24]نفس الطريقة والخطوات

   Auفي المرحلة ال ولى : طبفة من ذرات الجرمانيوم فوق ركيزة من الذهب  -

 Auفي المرحلة الثانية :تسخين الجرمانيوم الى غاية غاية ان يبداء بترسب فوق ركيزة  -

 .المرحلة الثالثة :نحصل على ذرات الجرمانيوم مرتبة ومتراصة على شكل خلية نحل مشكلة مادة الجرمانين  -

 

 [24على طبقة  الذهب  ] الجرمانيين نمو :I . 14الشكل 

.2.II2.  نتاج المواد طرق أخرى لD2 

  MgO (111)  على طبقة من h-BNتشكل مادة    
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 MgO(111)على ركيزة من  h-BN: توليف I. 15الشكل 

 (:Exfoliation micromécaniqueنتاج الجرافين بتقنية التقشير الميكروميكانيكية )أ -

لا مجموعة من طبقات  الجرافيت هو أ حد المعادن ال رضية المتوفرة طبيعياً و التطبيق ال شهر للجرافيت هو ال قلام الرصاص و الجرافيت ما هو في الحقيقة اإ

وهي لا تحتاج عملة يس تعمل فيها الشريط اللاصق الجرافين التي ينزلق بعضها فوق بعض لتحقق ما نراه من خاصية الكتابة على الورق هي أ بسط الطرق المس ت

و الجرافيت  ين وذلك بكسر الروابط بين المس تويات ل ن القوة بين الذرات أ كبر من القوة بين المس توياتنتاج الجرافأ  حرارة عالية علاوة على ذاك يتم  الى درجة

ن العيب في هذه التقنية هو أ ن الكمية المنتجة من الجرافين قليلة ذه التقنية عالية الجودة . أ لا اإ نتشار وطبقات كمية الجرافين المنتجة بهمادة طبيعة واسعة الٳ

 .[ 25جدا]

 ا

 [25تقنية التقشير المايكروميكانيكية ] :I  16.لشكل

 :Réduction d’oxyde de Graphéneتحويل أكسيد الجرافين -

دد من لمجموعات أ كس يد الجرافين هو مادة ثلاثية ال بعاد متناهية الصغر تتكون من ملايين طبقات الكربون المش تقة من أ كس يد الجرافين والمعدلة من قبل ع

لموضح ادناه كيفية تحول أ كس يد نحلال في تقنية تتميز بأ نخفاض كلفتها .ويوضح الشكل اأ  ال كسجين بها يتميز أ كس يد الجرافين بالاس تقرار الكيميائي والذوبان و 

 .[ 26الجرافين]

 

 [26تحول ال كس يد الى جرافين] : I .17الشكل   
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 . IVتطبيقات المواد ثنائية البعد 
 في : 2Dيس تفاد من المواد 

 [ 17د]ناقلية كهربائية عاليةأ جهزة التي تس تلزم   -1

س تكون المادة ال ولى ثنائية ال بعاد، ونظراً لما يتمتع به من خصائص مميزة نجد أ ن المواد الفائقة التي س تلبي احتياجات العصر  الغرافين  هو 2

 .[ 20د]البلورية الهجينة ثنائية ال بعاد وأ ساسها الغرافين. متر من رتبة النانو واد م

 [ 18د]الاإلكترونيات والترانزس توراتفي مجال صناعة  تس تغلوالحرارية الخواص الاإلكترونية ذات  3

 [ 19]في مجال البيئة وتصفية المياه   4

 [ 20د]في صناعة مواد هجينة فائقة القوة يمكن تسخيرها في الصناعات الثقيلةتس تغل  الخواص الميكانيكية ذات  5

 .[ 20د]عالية السرعة  ضوئيةشرائح حاسوبية تصنيع الخلايا الشمس ية  6

 .[ 20د]مادة لطلاء فهيي مواد تحمي من التاكل  7

 [ 26د]في صنع أ نابيب نانوية لها العديد من الخصائص المميزة مثل المتانة والثباتية الكيميائية و الناقلية الحرارية  h-BNيمكن اس تعمال مادة  8

V. المحاكاة العددية 

V    .1 . ةمفهوم المحاكا : 

 [ 27هي التقليد] اللغة:    

 الآتي: هناك عدة تعاريف للمحاكاة يمكن تلخيص أ همها على النحو :اصطلاحا  

جاد صورة طبق ال صل من نظام أ و نشاط دون أ ن نحاول الحصول على النظام الحقيقي نفسه". أ و يم كن القول أ نه " المحاكاة العددية هي عبارة عن محاولة اإ

عالجة المشاكل التي تتداخل فيها أ نواع معينة من العلاقات الرياضية والمنطقية الضرورية لوصف "أ سلوب رياضي يس تلزم تنفيذه على الحاسب الاإلكتروني لم

 " .[27]سلوك أ و هيئة نظام لعالم حقيقي معقد ولفترات زمنية طويلة

V.2. ةطرق المحاكا: 
جراء محاكاة على الحاسب بهدف فهم خصائص مكونات الجزيئات بالتعبير عن تركيبها والتفاعلات الميكروسكوبية بينها وهذ المحا كاة تكمل التجارب نحن نقوم باإ

طريقة تحديدية وهي طريقة الديناميكا ى. وهناك طريقتان رئيسيتان للمحاكاة هما: بالطرق الآخر  اجادهأ  يمكن  المقدرة على تعلم شيئا جديداً لاالتقليدية وتعطينا 

 كارلو وس نتناول هاتين الطريقتين بالشرح كالآتي: الجزيئية وطريقة احتمالية وهي طريقة مونتي

طريقة مونت كارلو هي طريقة لحل المشاكل المختلفة في الرياضيات الحسابية عن طريق بناء عملية  :طريقة مونتي كارلو -

عن طريق عمل ملاحظات ة. ويتم تحديد المجاهيل تقريبا متغيرات تساوي الكميات المطلوبة في المشكلعشوائية لكل مشكلة تكون لها 

 [.28على العملية العشوائية وحساب الخصائص الاإحصائية والتي تتساوى تقريبا مع المتغيرات المطلوبة]



 عموميات حول الجرافين والمواد ثنائية البعد الفصل الأول
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محاكاة الحاسوب حيث يسمح للذرات الديناميكا الجزيئية عبارة عن شكل من أ شكال  :طريقة الديناميكا الجزيئية -

ت الحركة والجزيئات بالتفاعل لفترة زمنية في ظل قوانين الفيزياء ويتم تتبع التطور مع الزمن لمجموعة من الذرات المتفاعلة ومن ثم تكامل معادلا

 .[29]ل هذه المعدلات نس تعمل خوارزمية فيرليولح وتبنى طريقة محاكاة الديناميكا الجزيئية على القانون الثاني لنيوتن أ و معادلة الحركة [.29]
.V3. خوارزمية فيرلي:  

في لحظة وموضع وتسارع خوارزمية فيرلي. عمل س تت . ن طريقة التحريك الجزيئي تعتمد على نتائج معادلات الحركة وتعتمد على نمط الوصفاإ 

واهم الخطوات ملخصة في المخطط . t+t [30]حظةللى الاإ  t-tو  tحظةلنس تطيع معرفته بكاملة معادلات نيوتن من الما لجزيئ 

 :الموالي

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 .Varlet[31] مخطط  I . 18 :الشكل

 

 

 

 

 

𝒕حساب المواضع والقوة في اللحظة  + ∆𝒕 

 السرعات والمواضع الابتدائية

𝒙ሬሬԦ𝒊 = ሺ𝒕 = 𝟎ሻ ∙ 𝑽ሬሬԦ𝒊 = ሺ𝒕 = 𝟎ሻ. 𝒊 = 𝟏, 𝑵 

 

 القوة في اللحظة الأبتدائية

𝐹Ԧ𝑖ሺ𝑡 = 0ሻ 

 

:بمكاملة معادلات الحركة نجد  

𝐱 = 𝟏/𝟐𝛂𝐱𝐭𝟐 + 𝐕𝟎 + 𝐱𝟎   

𝑽 = 𝜶𝑿𝒕 + 𝑽𝟎 

 

المتوسطة الديناميكية الحرارية  المسارت  
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 الفصل الثاني:

 المحاكاة بالديناميكا الجزيئية

 مقدمة:ال

 لتصادم العشوائية والطرق الفيزيائية الظواهر لوصف الفيزياء مجال في ال مر بداية في واسع بشكل ال سلوب هذا اس تخدم فقد،  للمصمم مهمة أ داة المحاكاة تعد

لى تجاهالٳ كان ولهذا،  الكمونات وتعريف الترموديناميكية الخصائص وقياس الذرات بين  حقيقية مشابهة بظروف المشكلة محاكاة شكل على النماذج تنفيذ اإ

 نفق طائرة في طيران محاكاة المثال سبيل على منها نذكر وواسعة مختلفة مجالات في هائلة وبتطبيقات المدنية الحياة اإلى هذا ال سلوب نتقلٳ ما سرعان ولكن

 بها الخاصة المكونات طاقة لتحديد هاتفية نظام اتصالات محاكاة أ و والهجومية الدفاعية ال سلحة نظم لتقويم النطاق واسعة عسكرية معارك محاكاة أ و هوائي

  الخ....اقتصادياً  كفؤ بشكل للمس تهلكين خدمة لتوفير

 بالمعلومات تمدنا فالمحاكاة التجارب والنظريات بين جسر أ صبحت حيث ،العشرين لقرن لخلا والصيادلة والكيميائيين للمهندسين هامة أ داة أ نها أ صبحت كما

 ولكن واقعياً  تنفيذها يس تحيل بأ ش ياء الفكرية التجارب خلال من تسمح كما أ نها الميكروسكوبية الخصائص فهم على يساعد وهذا بيالميكروسكو المس توى في

 [27]بحيث يمكن تحقيقه. للظاهرة فهمنا من تزيد نتائجها

I)  الوصف الفيزيائي لخلية المحاكاة : 

 في الغرافين حوالي C-Cكربون -في هذه المادة في نمط سداسي منتظم ويبلغ طول الرابطة كربون  2spتترتب ذرات الكربون ذات نمط التهجين

A°  0.142 ذرة كربون متماسكة   200خترنا في دراستنا خلية جرافين تتكون من . كبير في خلية الغرافيناصة بشكل ، لذلك تكون ذرات الكربون متر

 بروايط تساهمية

  C)=1200cm-=(C1W- 1: الرابطة البس يطة -

 1680cm-(C=C)=16002W-1 :عفةضاالربطتين م -

 ة أ ن كل الرابطة عبارة عن نابض له ثابت مرون اعتبرناحول موضع الاتزان الخاص بها  لتسهيل الدراسة اهتزازات الذرات 

N/m      W C K = 4µ     حيثN/m    15-C)=7.336221.10-=(C1K     وN/m     15-8.602950.10 =(C=C)=1K      

 

 .[18]المختارة للدراسة  رافينلج : خليةII.1الشكل 

 



              الجزيئيةالمحاكاة بالديناميكا الفصل الثاني                                                                 

                                   

 20  فحةص

  II.  : الظاهرة الفيزيائية 

، يكون متوسط طاقة كل ذرة من ذرات  T الذرية عملية تلقائية في مختلف المواد او الجوامد البلورية )الاجسام الصلبة ( عند درجة حرارة هتزازاتتعتبر الاإ 

 ثابت بولتزمان BK حيث T BKهو 

هتزازات التي يطلق عليها اهتزازات الاإ ت درجة الحرارة اتسع نطاق هذه تؤدي هذه الطاقة اإلى اهتزاز كل ذرة من ذرات حول موضع اتزان خاص، كلما ارتفع

لى تولد س يل من الموجات داخل البلورة تعرف بال مواج المرنة. وتس تثير هذه الموجات بدورها كافة الذرات في الشبيكة ال  بلورية في تحرك الشبيكة وتؤدي اإ

 [.1جماعي يعرف بالنمط المعتاد لذبذبات الشبيكة ]

 نتطرق الى حساب ودراسة :ودراسة فونونات مادة الجرافين ( البلورية السالفة الذكر Graphéneافين ) ولتحاكي هذه الظاهرة على مادة الجر 

II.1  طاقة التفاعل بين أي ذراتين مفصولتينi   وk  بمسافة𝒓𝒌,𝒊 

 : [31]المعرف بالعبارة التالية   ( Lennard et Jones ) وجونس  -تعطى بكمون لينارد 

𝑈 = 4ε [(
𝛿

𝑟
)

12
− (

𝛿

𝑟
)

6

]                                                (2.II)  

 :( I2-و الموضح في الشكل ) 

 

 Lennard et Jones [31]: يمثل كمون II.2الشكل 

 بحيث :

ε   و𝛿  :تسمى بعاملات لينارد و جونس وتقدر قيمتهما بنس بة لذرتين كربون كربون 

ε = 0.045𝐽, 𝛿 = 3.5. 10−10𝑚[3] 

 𝑟ሺ𝑖, 𝑗ሻ  :لمسافة بين الذراتين وتحسب بعلاقة التالية 

  𝑟ሬሬԦሺ𝑖, 𝑘ሻ = 𝑟Ԧ𝑘 − 𝑟Ԧ𝑖و  𝑟𝑖𝑘 = ‖𝑟𝑘ሬሬሬԦ − 𝑟𝑖ሬሬԦ‖  

 (
𝛿

𝑟𝑖𝑘
)

12
 طاقة التنافر : 
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 (
𝛿

𝑟𝑖𝑘
)

6
 يمثل طاقة التجاذب : 

.II2.  لقوة التي تطبقها الذرةk  على الذرةi تعطى وفق العلاقة التالية: 

 (II . 3)                                                            𝐹𝑘,𝑖 =
24

𝑟𝑘𝑖
(2 (

𝛿

𝑟𝑘𝑖
)

12

− (
𝛿

𝑟𝑘𝑖
)

6

) 

III.  الرياضيالنموذج 

III.1.  الحركةمعادلات: 

 هي:  iمعادلات الحركة لذرة 

(II.4)                               
𝑑2𝑥𝑖

𝑑𝑡2
= 𝛼𝑥,𝑖 =

1

𝑚
∑ 𝐹𝑘,𝑖

𝑥𝑖−𝑥𝑘

𝑟𝑘𝑖
𝑘≠𝑖  

(5.II)                                
𝑑2𝑦𝑖

𝑑𝑡2
= 𝛼𝑦,𝑖 =

1

𝑚
∑ 𝐹𝑘,𝑖

𝑦𝑖−𝑦𝑘

𝑟𝑘𝑖
𝑘≠𝑖 

 [29هو تسارعه ] 𝛼𝑖هي كتلته و  𝑚𝑖بسبب تفاعله مع الذرات و  iالقوة الموؤثرة على الجس يم   𝐹𝑖حيث 

 .لتفاضلية هي خوارزمية فيرلياالخوارزمية العددية التي نس تعملها لحل هذه المعادلات 

 III.2. معادلات خوارزمية فيرلي[  

6.II)) 𝑥𝑖,𝑛+1 = 2𝑥𝑖,𝑛 − 𝑥𝑖,𝑛−1 + ሺ∆𝑡ሻ2𝛼𝑥,𝑖,𝑛                           

(II.7)                     .𝑦𝑖,𝑛+1 = 2𝑦𝑖,𝑛 − 𝑦𝑖,𝑛−1 + ሺ∆𝑡ሻ2𝛼𝑦,𝑖,𝑛 

 

 

III.3. الابتدائية: والسرعات الوضعيات 
بتدائية -  الموضحة في  حيث تعتمد على ابعاد الخلية ال وليةذرة كربون  200بتدائية ل المواضع الاإ II.1يوضح الشكل  : المواضع الاإ

 (.. II2(الشكل 
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 :المواضع الابتدائية لذرات في خلية المحاكاة .II.3الشكل

 

 بعاد الخلية ال ولية الواحدة من خلية المدروسةاإ  :II.4الشكل 

 . حسب توزيع ماكسويل بولتزمانذرات الخلية  لكل ذرة من  عطاء سرعات عشوائيةباقمنا  :بتدائية السرعات ال -

جل التقليل من م :ية الدوريةالشروط الحد -  .ثر الحواف نس تعمل الشروط الحدية الدوريةأ  ن اإ
 حيث:

ሺ𝑥𝑖 > 𝐿ሻ →  𝑥𝑖 = 𝑥𝑖 − 𝐿, ሺ𝑥𝑖 < 0ሻ →  𝑥𝑖 = 𝑥𝑖 + 𝐿 

ሺ𝑦𝑖 > 𝑞ሻ →  𝑦𝑖 = 𝑦𝑖 − 𝑞, ሺ𝑦𝑖 < 0ሻ  → 𝑦𝑖 = 𝑦𝑖 + 𝑞 

 ختيرت خلية واحدة في جميع انحاء الفضاء أ  دود خلية المحاكات حيث خذ بعين الاعتبار تاثير الذرات المتواجدة في حأ  عند الدراسة يجب 
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 .[32]بعدين في الحدودية للشروط تخطيطي رسم يمثل: II.5الشكل 

 :  اهتزازات الذرات حول مواضع الاتزان وهي كالتالي طاقة  وندرس في هذه الحالة معرفة الطاقة في مثل هذه الظواهر مهم لنمذجتها

𝐸𝑝                                            (II-8)                          الطاقة الكامنة :   - =
1

2
𝐾𝐵T =

1

2
𝑚𝑋2 

𝐸𝑇                                                    (II-9)               :الطاقة الحرارية - = 𝐾𝐵T = ∑
𝑚𝑉2

𝑁

𝑁
𝑖=1  

Tሺtሻ                                                                   (II-10)               درجة الحرارة - =
1

NKB
∑ miViሺtሻ2N

i=1 

-  

IV . مخطط المحاكاة : 

  :كالتالي هي اتبعناها التي الخطوات المدروسة، الظاهرة لنمذجة الفورتران بلغة برنامج انجزنا 

τ   حساب خطوة الزمن -1 = 0.2 × 10−15𝑠 

 ذرة بشكل منتظم ودوري  200اختيار خلية المحاكاة بحيث تتوزع فيها حوالي  -2

 مركزة كل ذرة وتحديد الذرات المجاورة لها او صورها وبعدها عن هذه الذرات.  -3

 من اجل تتبع مسارات هذه الذرة نحسب القوى المؤثرة عليها.  -4

 خطوات المحاكاة ممثلة في المخطط ادناه
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V.:مخطط تصميم البرنامج 

 

  

 

 

 

 

                                                             

                                        

 لا                                         

 

 

 

  نعم                                          

 

 

 

 

     

 لا                                               

 

              

 

 نعم                                

 

عند هذه   Vالسرعة ونحسب  dtصغيرة أ زمنة خلال  𝑟𝑝الذرات نعيين مواضع  فرلي بخوارزمية

 المواضع 

 أ بداء

  دخال المتغيرات والثوابت أ  

  

𝐹ሬሬሬԦ𝑖ሺ𝑡 بتدائية حساب القوى الإ = 0ሻ  المؤثرة

 في المواضع الٳ على كل ذرة من ذرات

  بتدائية الإ

 

𝑟Ԧ𝑖ሺ𝑡الٳبتدائية  تحديد المواضع و السرعات  = 0ሻ ،

𝑣Ԧ𝑖ሺ𝑡 = 0ሻ 
 

يجاد صورة  الذرة التي  اإ

 لاتحقق الشروط الحدية

 الدورية

تحقق من الشروط الحدية   

 0 < 𝑋𝑖 < 𝐿  

0 < 𝑦𝑖 < 𝑞 

 

  dtحساب المواضع الجديدة في الخطوة الأولى 

 انطلاقا من قانون الحركة 

𝒓 =
𝟏

𝟐
𝜶𝒙𝒕𝟐 + 𝒗𝟎𝒕 + 𝒓𝟎 

 

 

 

A B 

تحقق من الشروط الحدية   

 0 < 𝑋𝑖 < 𝐿  

0 < 𝑦𝑖 < 𝑞 

 
يجاد صورة  الذرة التي  اإ

 لاتحقق الشروط الحدية

 الدورية
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 تصميم البرنامج مخطط  :I I 5.الشكل

 
 

B 

 أ رفاق الاشعة

r0(np,i)=r(np,i), r0(np,j)= r(np , j) 

r(np,i)=rp(np,i), r(np,j)=rp(np,j) 

 

 المؤثرة على كل ذرة في المواضع الجديدة  F(t)حساب القوى

 الجديدة 𝑟 والمواضع Vالسرعة وحساب  dtصغيرة أ زمنة خلال الذرات مسار  تتبع فرلي خوارزمية

 تسجيل النتائج 

A 

تحقق من الشروط الحدية   

 0 < 𝑋𝑖 < 𝐿  

0 < 𝑦𝑖 < 𝑞 

 



 

 

 

:الفصل الثالث  

 النتائج ومناقشتها 



ائج ومناقشتها   الفصل الثالث                                                                                                             النت
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 الفصل الثالث:

 النتائج ومناقشتها

 

 المقدمة:

و  السرعات ،المواضعندرس تغير  .لية الجرافينخ رات لذ الذرات وتحديد نمط الاهتزازات ظاهرة اهتزازات بحاكاة نقومفي هذه الدراسة 

 انجزنا المحاكاة بلغة الفورترون  .. ثم تحققنا من حساباتنا بحساب درجة حرارة النظاملذرات هذه المادةالتسارعات مع الزمن  ل

I. 1.الابتدائية المواضع : 

يجادقمنا  من خلال البرنامج  المواضع الابتدائية لذرات خلية المحاكاة كما هي مبينة في الشكل:  باإ

 المواضع الابتدائية لذرات خلية المحاكاة :I I  I . 1الشكل

  عن جارتها في الطرف الاخر وفق المحور  A°2.82=d3 افةالطرفين وبس عن احدى جارتها في احد A° d2=1.41نلاحظ ان كل ذرة تبعد بسافة

OX بسافة يبعد كل صف من الذرات عن الاخرA°1.1125 =d4 وفق المحور OY 

 من خلال الشكل المتحصل عليه نلاحظ ان توزيع الذرات يتوافق مع البنية الهيكلية العامة لمادة الجرافين 

I.1.1. وذراتها المجاورة بعض الذرات في خلية المحاكاة  مواضع 
 لجداولا و  البعد بينهما لكرات المجاورة لها وكذالذوتحديد اقرب وفق شروط حدية دورية من خلال البرنامج قما بركزة كل ذرة من ذرات خلية المحاكاة 

(I-1( )I-2( ،)I-3)  توضح بعض الذرات وذراتها المجاورة والبعد بينهما. 
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 المواضع الابتدائية لبعض ذرات خلية المحاكاة : I I I .1الجدول 

 

Atomes100 

 

 

Atomes 50 

 

Atomes 20 

 

Atomes 1 

 سطر 1 10 3 5

 عمود 1 20 10 20

40.185000 19.035000 40.185000 0.7050000 x 

4.900000 2.450000 0 0 y 

 

 وذراتها المجاورة 100،50،20،1: مواضع الابتدائية لذرات III.2الجدول

 في خلية المحاكاة 1الذرة رقم  خلية المحاكاة  20الذرة رقم في في خلية المحاكات 50الذرة رقم  في خلية المحاكاة 100الذرة رقم 

 الجوار   سطررقم ال  العمودرقم  رقم العمود رقم السطر  السطر رقم  العمودرقم  السطررقم  العمودرقم 
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 .(قرب جوارذرة مجاورة ) 44 لكل ذرة ممركزة لخلية المحاكاةان من خلال النتائج نلاحظ 
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 لها المركزية والذرات المجاورة100،50،20المسافة بين الذرات : III.3الجدول

  °2.45Aواقل مسافة في حدود A°40.35269من خلال النتائج لموضحة في الجدول نلاحظ ان اكبر مسافة بين الذرة المجاورة والذرة المركزية في حدود

II.1    مراقبة تغيرات مواضع بعض الذرات خلال زمنية مختلفة وفق المحورينOX  وOY 

𝑑𝑡الزمن،حيث يقدر الفاصل الزمني  تبين الاشكال تغير مواضع بعض الذرات بدلالة  = 0.2 × 10−15𝑠  

 في خلية المحاكاة  20الذرة رقم  في خلية المحاكات 50الذرة رقم  في خلية المحاكاة 100الذرة رقم 

 dx Dy r(x,y) الجوار dx dy r(x ,y) الجوار Dx d y r ( x , y) الجوار
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ثابة كما هو OY  لان فاصلتها تتناقص بدلالة الزمن وتبقى فاصلتها على     OX الاتجاه السالب للمحور   70   150تتجه كل من الذرتين   -

 . OYاقوى من الرابطة البس يطة على المحور OXعفة على المحور ضاالشكل ونفسر هذا ان الرابطة الم موضح في

 
 OYوOX الزمن وفق المحورينبدلالة  150: تغيرات مواضع الذرة رقمI II .1الشكل 

 

 

 OYوOX في خلية المحاكاة بدلالة الزمن وفق المحورين  151تغيرات مواضع الذرة رقم  :I I I.2الشكل 
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YOوOX وفق المحورين  150الذرة رقم تغيرات الموضع و سرعة   :I I I3.الشكل

 
زاحة مس تعرضة بعد  :I I I4.الشكل  OX  و OY لكل ذرة من ذرات  على المحور  s60اإ
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 .( longationé طولي ) وفق نمط oyوتبقى تراتيبها  ثابة وفق المحور   oxتنزاح الذرات وفق المحور 

II-2 ( تغيرات سرعة يعض الذرات بدلالة الزمن 

  

 OYو OXوفق المحورين   150،  70،  50سرعة كلا من الذرات  :I I I .5الشكل 

 .OXللذرات سرعات ثابتة ومختلفة وفق المحور  -

 معدومة او مهملة كما هو مبين في الشكل .OY   تكون سرعات اللذرات وفق المحور  -

 ( للرابطة المضاعفة .Longitudinaleومنه نمط الاهتزاز ) OX تهتز ذرات الجرافين حول موضع توازنها وفق المحور  -

II-3( تغيرات المسافة بين الذرات بدلالة الزمن 

  
 منحنى وشكل تغيرات المسافة بين الذرات بدلالة الزمن :I I I .6الشكل

نال بدلالة الزمن حيث بينت  51- 50و  50- 49و  49-48( تغيرات المسافة بين الذرات I-1يبين الشكل )    هنتائج أ 

 .OY على المحور هتزازأ  لا يوجد   -

dxتناقص والمسافة بين الذرات OXعلى المحور  - = 𝑥49 − 𝑥48و dx = 𝑥51 − 𝑥50 
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 52 -51و  49- 50بين الذرات  في الوقت الذي تزداد فيه المسافة

 dx = 𝑥50 − 𝑥49و dx = 𝑥52 − 𝑥51 

III-(1150و 50لذرتين  تغيرات التسارع بدلالة الزمن: 

  
 بدلالة 150و   50تغيرات التسارع لذرتين  :III.7الشكل 

 

  OX  وفق المحور  ين يتناقص التسارع  لذرات  -

 OYتبقى قيمته ثابة وفق المحور   -

 III – 2 )  تغيرات درجة الحرارة لنظام  بدلالة الزمن 

  
 يمثل المنحنى تغيرات درجة الحرارة لنظام بدلالة الزمن :III.8الشكل

لذرات . المعطاة تدائيةالاإ   توافق مع السراعاتم  وقيمتها النظام تبقى ثابة  درجة الحرارةن أ  نلاحظ  
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 الخلاصة العامة
م وهي محط اهتمام 21هم المواد المكتشفة القرن أ  م واعتبرت من 2004الجرافين عام  المواد ثنائية البعد هي مواد جديدة بخصائص فريدة تم اكتشافها منذ عزل

 كتشاف.وتطبيقاتها قيد الدراسة والٳالعلماء والباحثين نتيجة خصائصها وقدرتها الفيزيائية ومس تقبلها الواعد. لاتزال هذه المواد 

هتزازات  في مادة الجرافين. الٳ  بلغة الفرترون يقوم بحاكاةفي هذه المذكرة قمنا بالتعريف بهذه المواد. تطرقنا الى اهم خصائصها وتطبيقاتها. انجزنا برنامج 

 ين :اس تعملنا المحاكاة بالديناميكا الجزيئية التي تعتمد على خوارزمية فيرلي. تمكنا انطلاقا مما س بق من تتبع ودراسة فنونات مادة الجراف

 هملنا تاثير باقي الذرات.أ  تجاهات  ذرة مجاورة في مختلف ال   44عليها خلال المحاكاة تكون كل ذرة ممركزة  تؤثر  -

خر لايوجد اهتزاز  كل صف من ور الٳهتزاز طولي. على المحد فيه الرابطة المضاعفة. فنمط الٳن الذرات تهتز وفق المحور الذي توجأ  وجدنا  -

 ل خرى. الذرات يهتز كمجموعة متوافقة ومتناسقة بشكل ش به مس تقل عن الصفوف ا

 خر.على الطرف ال    𝐴° 1.41على احد الطرفين و الدنيا  𝐴°2.82المسافة  القصوى بين ذرتين هي  -

 ين في الوقت الذي تتباعد فيه الذرتين عن بعضهما في الطرف الاخر. فلطر تتقارب الذرتين من بعضهما البعض في احد ا            -

 معدومة او ثابتة و مهملة  OYوتختلف ياختلاف الذرات بينما وفق المحور  OXالمحور  للذرات سرعات ثابتة خلال الزمن وفق  -

 لكل ذرة من الذرات  OXالتسارع يتناقص ويؤول الى قيمة معدومة على المحور  -

 المعطاة للذرات بتدائيةدرجة الحرارة لاختيار السرعات الٳوهي متوافقة مع  278Kتحققنا من درجة حرارة النظام فوجدناها في حدود -

 عمال سابقة.أ  وأ بدت هذه النتائج توافقها مع 

 .لتي تلعب الفنونات دورا مهما فيهااواص هذه المواد وخاصة الحرارية حدى الخٳساب ح كثر تعميما و أ  كن اجراء دراسات يم
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دراسة الفونونات للجرافين بمحاكاة الديناميكا الجزيئية :ثنائية البعدالمواد   

 ملخص 
لى فردة هذه المذكرة تعرف بالمواد ثنائية البعد التي اكتشفت حديثا. هذه المواد هي حاليا محط اهتمام الكثير من الباحثين نظرا لخصائصها المت  هم أ  و المميزة. تطرقنا في هذا العمل اإ

ارزمية فيرلي. تمكنا انطلاقا نجزنا برنامج بلغة الفرترون يقوم بحاكاة الاهتزازات في مادة الجرافين. اس تعملنا المحاكاة بالديناميكا الجزيئية التي تعتمد على خو أ  خصائصها وتطبيقاتها. 

 اضع الذرات ،سرعاتها و تسارعاتها ودرس نا تغيرها مع الزمن.  هتزاز و قمنا بحساب مو حددنا نمط الاإ  مما س بق من تتبع ودراسة فنونات مادة الجرافين.

 تحققنا من صحة حساباتنا بحساب درجة حرارة النظام فكانت موافقة لدرجة الحرارة التي تم عندها اختيار السرعات الابتدائية .    

 .نمط الاهتزاز  -الديناميكا الجزيئية  -الجرافين  - فونونات -الكلمات المفتاحية: المواد ثنائية البعد

Matériaux bidimensionnels: étude des phonons du graphène 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 graphène. Nous avons utilisé 

la simulation par la dynamique moléculaire basée sur l'algorithme de Verlet.  Nous avons étudié les 

Phonons du graphène. Nous avons déterminé 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 système et c'était la même que 

la température à laquelle les vitesses initiales ont été choisis. 

Mots-clés : matériaux 2D – Phonons – Graphène - 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 

 


