
 جامعة قاصدي مرباح ورقلة
------------------------------------ 

 كلية الرياضيات وعلوم المادة
************************************* 

 قسم الفيزياء
 

 

أكاديمي ماسترمذكرة   
 مجال: علوم المادة

 فرع: الفيزياء
وطاقات متجددة تخصص: فيزياء طاقوية  

سود صفاء ،جرمن إعداد الطالبتين: باشي ها  
 بعنوان

 

 

42/6/4102يوم: نوقشت   
 أمام لجنة المناقشة:

 .بوعنان رابحا ا استاد مساعد رئيسا
 مصطفى محمد ج. بلحاد ا استاد محاضر مناقشا
 د. بابا حني أم الخير استاد محاضر ا مشرفا

 
4102-4102الموسم الجامعي   

محاكاة الانتشار لبعض المواد بتقدير معاملات 

ئيةيالديناميكا الجز  



 



 جامعة قاصدي مرباح ورقلة
------------------------------------  

 كلية الرياضيات وعلوم المادة
************************************* 

 قسم الفيزياء
 

 

أكاديمي ماسترمذكرة   
 مجال: علوم المادة

 فرع: الفيزياء
وطاقات متجددة تخصص: فيزياء طاقوية  

، سود صفاءباشي هاجر من إعداد الطالبتين:  
 بعنوان

 

 

42/6/4102يوم: نوقشت   
 أمام لجنة المناقشة:

 .بوعنان رابحا ا استاد مساعد رئيسا
 مصطفى محمد ج. بلحاد ا استاد محاضر مناقشا
 د. بابا حني أم الخير ا استاد محاضر مشرفا

 
 4102-4102الموسم الجامعي 

محاكاة الانتشار لبعض المواد بتقدير معاملات 

ئيةيالديناميكا الجز  



 



 

 
I 

 

   

 
 

  
 بسم الله الرحمان الرحيم

 
 

والمؤمنون()قل اعملوا فسيرى الله عملكم ورسوله   
 
 
 

ق الله العظيمصد    
الهي لا يطيب الليل الا بشكرك ولا يطيب النهار الا بطاعتك ..ولا تطيب اللحظات الا بذكرك ..ولا 

 تطيب الاخرة الا بعفوك ..ولا تطيب الجنة الا برؤيتك الله جل جلاله
صلى الله  الى من بلغ الرسالة وادى الامانة ..ونصح الامة الى نبي الرحمة ونور العالمين ..سيدنا محمد

 عليه وسلم
الى من كلله الله بالهيبة والوقار. الى من علمني العطاء بدون انتطار. الى من احمل اسمه بكل افتخار. 
ارجو من الله ان يمد في عمرك لترى ثمارا قد حان قطافها بعد طول انتظار. وستبقى كلماتك نجوم 

 اهتدي بها اليوم وفي الغد والى الابد. والدي العزيز
لى ملاكي في الحياة ..الى معنى الحب والى معنى الحنان والتفاني ..الى بسمة الحياة وسر الوجودا    

 الى من كان دعائها سر نجاحي وحنانها بلسم جراحي الى اغلى الحبايب امي الحبيبة
الى من يحملون في عيونهم ذكريات طفولتي وشبابي اخوتي واخواتي والى كل صديقاتي والى كل 

ت الصغار )حفصة، سارة، حيدر، بيسان، غفران، سندس، اريج الجنة، نهال، اسماء، نور الكتاكي
 الايمان(

 الى استاذتي بابا حني ام الخير
 

 

  

 

 

 

 

 



 

 
II 

 

 

  

 

 

 

 

 

لامل الى كل من في الوجود االى ينبوع الصبر والتفاؤل و
 بعد الله ورسوله امي الغالية

قي ي وحلمي الى طريبالى حكمتي وعلمي ..الى اد
 المستقيم والدي العزيز

الى سندي وقوتي وملاذي بعد الله الى من اثروني على 
الى من اظهروا لي ما  الحياةنفسهم الى من علموني علم 

العائلة الكتاكيت  واخواتي الىمن الحياة اخوتي  أجملهو 
 الودود، عبد الرحمان، عبدالدين، عبد  ماسيل، حسا)

 (ءالمنعم، الياس، دعا
 أجملنوا ملاذي وملجئي الى من تذوقت معهم الى من كا

 واتمنى ان يفتقدوني صديقاتي سأفتقدهماللحظات الى من 
الى من جعلهم الله اخوتي بالله ومن احببتهم بالله طلاب 

 قسم الفيزياء
الى من لم اعرفهم ولن يعرفونني والى من اتمنى اذكرهم 

 اذا ذكروني الى من اتمنى ان تبقى صورهم في عيوني
 لى استاذتي بابا حني ام الخيرا
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 الشكر والعرفان

 

 .الله هدانا أن لو لنهتدي وماكنا هدانا الذي لله الحمد

 

 .العمل هذا لإتمام لنا توفيقه على الكبير والفضل الجودي ذي القدير المولى نشكر

 ستتاذة بباباالأ وخاصة المذكرة هذه اعداد في ساهم من لكل والعرفان الشكر بجزيل نتقدم
استاذة محاضرة بجامعة قاصدي مرباح على كل المجهودات التي بذلتها  بحني ام الخير

 المذكرة هذه أنجاز فيمسيرتنا  خلاللنا  قدمتها التي السامية والنصائح
 كما نشكر الأستاذ

 رئيس لجنة المناقشة، كما اشكر الأستاذبوعنان رابح ب "
 بقبول مناقشة هذه المذكرةالذي شرفنا مصطفى بمحمد ب بلحاج 

 "أستاذ تعليم العالي على مساعدته لنا بتوجيهاته ونصائحه بخلفاوي فتحي
فيزياء بقسم ال والبلازما وفيزياء السطوحكما نشكر كل أعضاء فريق البحث بمخبر الاشعاع 

 لجامعة قاصدي مرباح ورقلة.
 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 
IV 

 فهرس الاشكال
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 عموميات حول انتشار المادة ومعامل الانتشار
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 الفصل الاول

 عموميات حول انتشار المادة ومعامل الانتشار

 :المقدمة

  

 : المادةظاهرة انتقال  1.1

 : المادةتعريف تدفق  1.2

  (Diffusion)الانتشار 1.3

 : الانتشارتعريف  1.1.3
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 : ظاهرة الانتشار(1.1)الشكل 

 : ةالماد حالات 2. 1.3
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 :  مقارنة بين خصائص حالات المادة1.1جدول

 غاز سائل صلب
 الحالة         

 المميزات

 الشكل والحجم

 الانضغاطية

 الانتشار

 السريان

 الطاقة الحركية

 

 

 : حالات المادة2. 1الشكل 
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 : الغازات انتشار 1.3.3

 : الستوائل انتشار 4. 1.3

 : الصلبةالمواد  انتشار 5. 1.3

 : للانتشارقانوني فيك  6 .1.3
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 :الأول قانون فيك 1. 6. 1.3

j D C               (1-1) 

 حيث:

يس كمية المادة المتدفقة عبر مساحة وهو يق  s  2mol/m.تدفق الانتشار بوحدات شعاع كثافة هو

 الزمن وحدة من صغيرة خلال 

D معامل الانتشار او الانتشارية ،بوحدة  و: ه/s2m  وهو يتعلق بنوع المادة ويعبر عن المساحة التي

 ادة معينة خلال فترة زمنية تنتشر اليها م

C :  3هو تركيز المادة بوحدةmmol/ 

 حقل التراكيزتدرج ثلاثي الابعاد لهو شعاع : 

(1-2         )( )
C

D C
t


  


 

 :قانون فيك الثاني 2. 6. 1.3
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(1-3)            ( )
C

D C
t


  


                 

(1-4)                  
2( )

C
D C

t


 


                               

D=cte 

 معامل الانتشار 1.4

 : الانتشارمعامل  تعريف 1. 1.4

 : المادةسترعة الانتشار حستب حالة  ترتيب 2. 1.4

 [ في أوستاط مختلفةs2 m/: معامل الانتشار ]2.1جدول

 s]/2[mسترعة الانتشار المادة

 4−10   - 6−10 الغاز )عند الضغط الجوي(

8−10 السائل − 10−10 
8−10 انتشار سائل في الصلب − 10−12 

10−10 الزجاج − 10−14 

10−10 الصلب − 10−34 
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 : معامل انتشار لبعض المواد3.1جدول  

 T(K) /s]2D [m النظام

 [10]معاملات انتشار الغازات تحت الغلاف الجوي

2H 2فيH 273 5-12.85*10 

O2H 10*2.19-5 273 في الهواء 

2O10*1.78-5 273 في الهواء 

 [10]امل انتشار السوائلمع

NaCl 10*1.9-9 298 في الماء 

 10*0.52-9 298 السكر في الماء

 [11]المواد الصلبةمعامل انتشار 

Al  فيCu 298 30-1.3*10 

He  2فيSiO 293 14-5.5)*10-2.4( 

2H فيNi 298 30-1.3*10 

 

 : الغازاتمعامل الانتشار في  3. 1.4

 . 

 الغازيةلائط الثنائية : العلاقات لحستاب معامل الانتشار في الخ4.1جدول

 الكاتب المعادلات الخطأ

 [3] [12]خلائط ثنائية غير قطبية في ضغط مرتفع

7,3% 

 

Chapman-
Enskog 

5 ,4% 

 

Fuller-
schettler-
Giddings 

7,0% 

 

Wilke-lee 

 [3] [12]خلائط ثنائية القطبية في ضغط منخفض

9,0% 

 

Brokaw 

 [3] [13]انتشار ذاتي في ضغط مرتفع

3/ 2 1/ 2

2

0.001858 AB
AB

AB D

T M
D

P




   

1.75
7

21/3 1/31/ 2

1.43*10AB

AB A B

T
D

M  



 
 

  
  
   
 

 1/ 2 3/ 2 1/ 2

2

0.0027 0.0005 AB AB

AB
AB D

M T M
D

P






 3/ 2 1/ 2

2

0.001858 AB

AB
AB D

T M
D

P
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5% 

 

Mathur-
Thodos 

0,5% 

 

Lee-Thodos 

17% 

 

Lee-Thodos 

 [3]فوق الحرجة خلائط

5% 

 

sun and chen 

10% 

 

Catchpole 
and king 

 

 [12]: العلاقات لحستاب معامل الانتشار في الخلائط المتعددة المكونات5.1جدول 

 الكاتب المعادلات

 

Stefan-Maxwell , Smith and 
Taylor 

 
Blanc 

 
Wilke 

 

 

 : معامل الانتشار للستوائل 4. 1.4

A≠

 

 

 1,5r 
 510,7*10 r

AB
r

T
D







 1r 

 50,77*10 r

AB
r

T
D







 1,5r 
 

2,5
0,007094 0.001916 r

AB

G T
D
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0.799 0.49

1,23*10

A

AB
C

T
D

V





  

  

0.667

20.333

0.4510 1 /
5.152

1 /
B A

A B

AB C r

C C

M M R
D D T

V V

   




1 1

1 / / /
NV NC

i i
im i j i i ij

j j i

x N
D x N N x D

N 

    
      
     

 

1

1

NC
j

im
j ij

x
D

D





 
   
 


1
NC

j
im

j i ij

x
D

D
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 معامل الانتشار في خليط ثنائي غير كهربائي : علاقات6. 1جدول 

 الكاتب المعادلات الخطأ

  [3]خلائط عامة

10% 
 

Wilke et chag 

10% 
 

Tayn-calus 

16% 
 

Umesi-Danner 

 
 

Siddiqi-Lucas 

 [3] [13]مائيلول مح

18% 
 

Hayduk-laucas 

  Siddiqi-Lucas 

 [12]خلائط الهيدروكربونات

5%  Hayduk-Minhas 

5%  
Matthews-
Akgerman 

15% 
 

Riazi-whitson 

 

 [12]غير شاردي ثنائي مركز: علاقات معامل الانتشار في محلول 7. 1جدول 

 الكاتب المعادلة

 Caldwell-Ball 

 
Rathbun-Babb 

 
Vignes 

 
Leffler-Ullinan 

 

Cussler 

 

Cullinan 

 
1/ 212

0.6

7.4*10 B B
AB

B A

M T
D

V







 

8 2 1/ 68.93*10 ( / ) /A B B A
AB

B

V V T
D

 




 

 8 2/32.75*10 /B A

AB
B

R R T
D





 

8 0.2659.89*10 B
AB

B

V T
D




 

5

1.14 0.589

13.16*10
AW

W A

D
V


 

7 0.5473 1.0262.98*10AW A WD V T  

 10.2/ 0.7918 1.47 0.7113.3*10 AV
ABD T V 

  

 0.61 0.5 1.0432.88AB A A B DD M T V V V   

 
 0.27 0.38 0.05 0.1 Pr

1.07 AB
AB

D
D

 
 

 

   





 
  

 

 AB A BA B AB AD x D x D   

  n
AB A BA B AB AD x D x D   

 B Ax x
AB BA AB AD D D  

   B Ax x

AB mix AB B BA A AD D D    

1/ 2

0
1

ln
1 1

ln
A

AB
A B

xK
D D

x x a



  
    

  

   

1/ 2

1/3

2

1 2 12 /
A B

AB
A A Bmix

x xkT
D

x xV A
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Asfour-Dullien 

 
Siddiqi-Lucas 

 

 : صلبةالمعامل الانتشار للمواد  5. 1.4

(1-5 )            0D=D exp( )
E

KT


 

  [15]معامل انتشار الفستفور في الستليستيوم

(1-6  )          0eff
B h

i

n
D h D D

n

  
    

  
       

3.482/
iD 0.6 kTe 

3.647/
i  D 0.324 kTe 

 [15]معامل انتشار البور في الستليستيوم

(1-7       )    eff
BD h v

i

P
h D D

n
 

   
 

 

Bx

AB AB
AB A

B A

D D
D 

 

    
    
   

 AB BB AB AA BA AD C D C D   
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3.46 /  D 0.76 kT
v e 

3.66/
h  D 3.85 kTe 

 

 [15]معامل انتشار الفستفور في الجرمانيوم

(1-8 )              

2

eff
pD v

i

n
h D

n


  
    
   

 

= 2.85/
v D 9.1 kTe 

 : الانتشارالعوامل المؤثرة على معامل  6. 1.4
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 :النظرية الحركية للغازات  1.5

 : [18][17]الغاز المثالي قوانين 1. 1.5

 بويل:قانون  1. 1. 1.5

(1-9          ) 
k

P
V

    أي 
1

V
P

 

 :قانون شارل وغي لوستاك 2. 1. 1.5

           1)-10(                 V kTأيV T 

 قانون شارل

            (1-11)            P kT  أيP T 

 :فرضية وقانون أفوجادرو 3. 1. 1.5
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(1-12    )        P kn   اي P n   

 :قانون الغاز المثالي 4. 1. 1.5

 

(1-13     )          PV=nRT  اي  
nT

P
v


 
 
 

 

0

N
n=

N
 

(1-14        )                 BPV NK T 

B  K

n

R=(1(atm)*22.4(l))/(1(mol)*273.15(k))=0.082atm*l/mol*k 

R= 8.31*10^7arg/mol*k  

R=8.31 j/mol k  

R=1.99 cal/mol*k 
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 :  ]7] [19[الغازالضغط في  2. 1.5

(1-15                             )2F
P= /

S
N m   

(1-16                      )21
  P . . .

3

N
m V

V
 

𝑚

(1-17                              )21

3
PV mNv 

(1-18     )                            
22 1

3 2
PV N mv                       

21

2
mv
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 : غازالدرجة حرارة  3. 1.5

(1-19     )                         22 1

3 2BT K mv                          

     (1-22      )                         21 3

2 2 Bmv K T                             

 : للسترعبولتزمان -توزيع ماكستويل 4. 1.5

 :كثر احتمالاالأالسترعة 1. 4. 1.5

(1-12                   )
2 2

mp

KT RT
v

m M
  

المتوستطةالسترعة  2. 4. 1.5

(1-22                     )
8 8KT RT

v
m M 

  

الجدر التربيعي لمتوستط مربع السترعة الجزئية: 3. 4. 1.5

(1-32)                   
33 B

ms

K TRT
v

M m
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 : ازالغمتوستط المستار الحر لجزيئات  5. 1.5

 يتعرض للتصادم جزيء: مستار (3.1)الشكل 

 : استطوانة(4.1)الشكل 

A B 
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√2 ∗

√2𝑛. 𝐴vt

(1-42                            )
1

2 2

vt vt

z nAvt nA
    

  :lsaaWanderV  قوة 6. 1.5

تنشا بين ثنائي قطب محرض وثنائي قطب دائم وتبلغ طاقتها : (ebyeD) ديباي كمون1.6.5.1

 ته بالشكل التالي:كيلو كالوري /مول وتزداد قوتها بازدياد عزم ثنائي القطب وتصاغ طاق 3-1من 

   (1-52 )                     
6

2 2
1 1 2 2 1

(4 )
0

E
D r

r

   

 

 
 
 
  

 

تنشا بين ثنائي قطب محرض وثنائي قطب محرض اخر وتبلغ : (ondonL) لندن كمون 2.6.5.1

 الجزيئي.كيلو كالوري /مول وتزداد قوة هذه الروابط بازدياد الوزن  1-5،0طاقتها 

     (1-62 )              6

1 3 1 2 1 2
22 (4 ) 1 20

h
E

L r
r
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تنشأ بين ثنائيات الأقطاب الدائمة في الجزيئات القطبية    :(eesomK) كمون كه ستوم 3.6.5.1

 القطب.كيلو كالوري / مول وتزداد بازدياد عزم ثنائي  7-1وتبلغ طاقتها 

       (1-72)                      
6

2 221 1 2
3(4 )

0
E

K r K T
r B

 

 

 
 
 
  

 

 )1-28(     
6

2 2 2 221 31 2 1 2 2 1 1 2 1 2
23(4 ) (4 ) 2 (4 )0 0 1 20

h
E

VanderWaals r K T
r B r r

         

      

    
      
     

          

 

(1-29) 

2 2 2 27 2 31 2 1 2 2 1 1 2 1 26
23(4 ) (4 ) 2 (4 )0 0 1 20

r h
F
VanderWaals r K T

r B r r

         

      

                                     

 

 

 العددية : المحاكاة 1.6

 : المحاكاة مفهوم 1.1.6

 .23][هي التقليد  اللغة:

 النحو التالي: هناك عدة تعاريف يمكن تلخيصها على  اصطلاحا:
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 :المحاكاة  طرق 2. 1.6

 : كارلوونتي م طريقة1.2.6.1 

 : الجزيئيةالديناميكا  طريقة2.2.6.1 

  : فيرلي خوارزمية 3. 1.6

 تكتب بالعلاقة التالية: خوارزمية فيرلي بخطوتين 1.3.6.1

 [25]تينخطوات خوارزمية فيرلي بخطو
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( )( )
1 1 3

2
( ) ( )

1 1 1
2

2( ) ( ) ( )
1 1 1

2
2( ) ( )

1 1 1

x x t v
n n n

x t v t a
n nn

x t v t a
n nn

x x x t a
n n n n



 

 



  
   


     


  

  

   

   

                                )32-1(     

 ع هاتين المعادلتين تختفي السرعةمن خلال جم

(1-13                               )      
2

( ) .
2

t
r t t r t t v t a r t


     

(1-23                               )      
2

( ) .
2

t
r t t r t t v t a r t


    

 ونحصل على المعادلة التالية:

(1-33    )                                             2
1 12n n n nr r r a t     

 تكتب بالعلاقة التالية: خوارزمية فيرلي بخطوة واحدة 2.3.6.1

2-

 

3-

4-

0 0,v v r r 

( )a r

t T
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1 2
2

n n n

t
r r v t a


                                    (34-1)        

 1 12
n n n n

t
v v a a 


                                  (35-1) 

 

 الشروط الحدودية : 1.4.6

 

0( )
2

t
r r t v a


  

1 ( )a a r

0 1( )
2

t
v v a a


  

t t t 
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 : الشروط الحدودية في ثلاث ابعاد(5.1)الشكل 

 

 

 

 

  



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 :لثانيالفصل ا
 المحاكاة بالديناميكا الجزيئية
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 الفصل الثاني

 المحاكاة بالديناميكا الجزيئية

 مقدمة:

 الفرضيات:

        

 المحاكاة:الوصف الفيزيائي لخلية  1.2

.a 245 

   Z 

 a 

 

 Y 

 O 

    X 

  )1. 2 (الشكل
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 للظاهرة:يائي الوصف الفيز 2.2

T

P

(2-1) 

 kو iشاردتين مفصولتينالتفاعل بين اي ذرتين او جستمين او جزيئتين او  طاقة 3.2

 : kirبمستافة 

 [28] 

(2-2) 

7
2 2 2 2
1 2 1 2 2 1 1 2 1 2

2
0 0 0 1 2

2 3
6

3(4 ) (4 ) 2 (4 )vandervals
r B r r

r h
F

r K T

         

       



        
          

        
 

2)-(3                                    
2 2
1 2

0

2

3(4 )K
r B

K
K T

 

 

  
   

  
 

(2-4)                                              
2 2

1 2 2 1

0(4 )D
r

K
   

 

 
  
 

 

(2-5 )                                     1 2 1 2
2

0 1 2

3

2 (4 )L
r

h
K

   

   

 
  

 
 

 

                                                                                          

α]3[cm 

[D] 

1  

 [HZ]

BK:][J/K 

T : الحرارة بوحدة  ةدرج[K] 

0

r

21

2cE mv
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h : بلانك   تثاب[J.S] 

r (i,j)  : المسافة بين ذرتين و تحسب بالعلاقة التالية 

 

 :iى الذرة عل Kالقوة التي تطبقها الذرة  2.2

  [22] [28]القوة:شتقاق عبارة الكمون نحصل على عبارة ا بعد

(2-6)                         r

E
F e

r


 


       

 

(2-7     )                           r

r x y z
e i j k

r r r r
    

 

7

6x D L K

x
F K K K

r



 
   

 
)8-2(

                       

7

6y D L K

y
F K K K

r



 
   

 

                                         (9-2)                                        

(2-12  )  6z D L K

z
F K K K

r

 
   

 

 2)-(11
7

2 2 2 2
1 2 1 2 2 1 1 2 1 2

2
0 0 0 1 2

2 3
6

3(4 ) (4 ) 2 (4 )VanderWals
r B r r

r h
F

r K T

         

       



        
          

        

 الرياضي:النموذج  5.2

 :معادلات الحركة  2.1.5

 )2-(12                                 
2

2

( )i
i i i

r t
F m a m

t


 


 

 , ,ik k i k ir r r r i k r r   
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                           (2- 13   )                                            
 i

i
i

F t
a t

m
 

(2-51  )                             
2

,2

1i i k
k i ki

i k ki

d x x x
a F

dt m r


   

(2-61     )                         
2

,2

1i i k
k i ki

i k ki

d y y y
a F

dt m r


   

(2-17)    

 

 :معادلات خوارزمية فيرلي  2.2.5

 

 

             (18-2)    

              (19-2(  

              (22-2)   

             (21-2)   

 الابتدائية:المواضع والسترعات  2.3.5 

 الابتدائية: المواضع 1.3.5.2

2
, , , 1 ,2 ( )i n i n i n x nx x x t a   

2
, , , 1 ,2 ( )i n i n i n y ny y y t a   

2
, , , 1 ,2 ( )i n i n i n z nz z z t a   

2
, , , 1 ,2 ( )i n i n i n r nr r r t a   

2 2 2 2

2 2 2 2

( )ir t x y z

t t t t

   
  

   

2

,2

1i i k
k i ki

i k ki

d z z z
a F

dt m r
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 :السترعات الابتدائية 2.3.5.2

اجل التقليل من اثر الحواف نستعمل الشروط الحدية الدورية  من : الشروط الحدية الدورية 2.4.5

 حيث

( ) , (1, ) (1, )
2i i i

a
x x x a x i x j  

( ) , (1, ) (1, )
2i i i

a
x x x a x j x i  

( ) , (1, ) (1, )
2i i i

a
y y y a y j y i  

( ) , (1, ) (1, )
2i i i

a
z z z a z j z i  

( ) , (1, ) (1, )
2i i i

a
z z z a y i y j  

( ) , (1, ) (1, )
2i i i

a
z z z a z j z i  

 
 : البرنامجمخطط تصميم 6.2 
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 الخوارزمية مخطط( 2.2الشكل )

 نعم     لا



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 :الفصل الثالث
 ومناقشتهاعرض النتائج 
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 الفصل الثالث:

 النتائج ومناقشتهاعرض 

 المقدمة:

 : الهدروجينالذاتي لغاز  الانتشار 3.1

 .[9]ولرفالصيغة النظرية ل

1/ 2

3 1.75

21/3 1/3

1 1
10

A B
AB

iB iB
i i

T
M M

D

P V V

  
 

 
    

    
     
 

           (1-3) 

  

(3-2          )   
23

, , 0
1 1

1
lim

6

N

i i
i

d
D r t r t

dt  

 

     

 

 : قيم بعض المقادير المستتعملة في المحاكاة بانتشار الهيدروجين في الهيدروجين1.3الجدول 

21-1.153766 *10 ]3vol [ m 
24-9.230130 *10 ]3Vcel[ m 
29-6.791889 *10 λ[ m ] 
8-2.097663 *10 a[ m ] 

1700.17 [m/s] moyV 
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 لمعامل الانتشار الذاتيالمحستوبة : المقارنة بين نتائج القيم النظرية و2. 3الجدول 

2_H2H 

/s]2[m 5-D = 6.5407*10 
T=273 [k] 

[Pa] 5 0*1P=1 

/s] [10]2[m 5- *10D =12.85 
T=273 [k] 

[Pa] 5*10P=1 

2_O2H 

/s]2[m 5- *10D = 3.305  
T=316 [k] 

[Pa]5  *10P=1 

/s] [9]2[m5 - *10D =8.91  
T =316 [k] 

[Pa]5  *10P=1 
 

 :منحنيات خاصة بالانتشار الذاتي للهيدروجين مع الملاحظات  1. 1. 3

 :مواضع الجزيئات 12.. 3

 ( تغيرات الفرق بين المواضع الابتدائية والانتقالية بدلالة الزمن1. 3الشكل )
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 بدلالة عدد الجزيئات وكمية المادةتغيرات حجم الخلية   :3.3جدول 

 

 : تغيرات معامل الانتشار بدلالة عدد جزيئات الخلية(2.3) الشكل

200 220 240 260 280 300

0,0

1,0x10-4

2,0x10-4

3,0x10-4

D H 2/H
2[ m

2 /s 
]

Ncel

T=273 [k]
P=1e5 [pa]
dt=400
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 : تغيرات معامل الانتشار بدلالة زمن المحاكاة(3.3)الشكل 

 درجة الحرارةتغيرات حجم الخلية وكمية المادة بدلالة   :..4جدول  

100 150 200 250 300 350 400

0,0

2,0x10-5

4,0x10-5

6,0x10-5

8,0x10-5

1,0x10-4

D H 2/H
2 [ 

m
2 /s 

]

dt

T=273 [k]
P=1e5 [pa]
Ncel=245
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 في ضغط ثابت : تغيرات معامل الانتشار بدلالة درجة الحرارة(4.3)الشكل 

 الضغطتغيرات حجم الخلية وكمية المادة بدلالة   :..5جدول 

260 280 300 320 340 360 380 400 420 440
0,0

2,0x10-5

4,0x10-5

6,0x10-5

8,0x10-5

1,0x10-4

D H 2/H
2 [ m

2 /s 
]

T [ k ]

P=1e5 [pa]
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 : تغيرات معامل الانتشار بدلالة الضغط في درجة حرارة ثابتة(5.3)الشكل

 : انتشار الهدروجين في الاكستجين 3.2

 نتشار الهيدروجين في الاكستجينلا بعض المقادير المستتعملة في المحاكاة بالنستبة: قيم 3. 3الجدول 

1.335495 *10-21 vol [ m3] 

1.268396 *10-23 Vcel[ m3] 

95299954 *10-29 λ[m] 

2.222473 *10-8 a[m] 

18295172 Vmoy [m/s] 

 

0 20000 40000 60000 80000 100000

0,0

2,0x10-5

4,0x10-5

6,0x10-5

8,0x10-5

1,0x10-4

D H 2/H
2 [m

2 /s]

P [pa]

T=273 [k]
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: منحنيات خاصة بانتشار الهيدروجين في الاكستجين مع الملاحظات1. 2. 3

 

 : تغيرات معامل انتشار الهيدروجين في الاكستجين بدلالة درجة الحرارة في ضغط ثابت(6.3)الشكل 

 : تغيرات معامل انتشار الهيدروجين في الاكستجين بدلالة الضغط في درجة حرارة ثابتة(7.3)لالشك

 

 

300 320 340 360 380 400 420 440

1,0x10-5

2,0x10-5

3,0x10-5

4,0x10-5

5,0x10-5

D H 2/O
2[ m

2 /s
 ]

T [ K ]

P=1e5 [pa]

50000 60000 70000 80000 90000

0,0

1,0x10-5

2,0x10-5

3,0x10-5

4,0x10-5

5,0x10-5

6,0x10-5

7,0x10-5

D H 2/O
2 [ m

2 /s 
]

P [ pa ]

T=316 [ k ]



 

 

 

 

 

 

 

 

 خلاصة عامة
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 خلاصة عامة
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 ملخص: 
هذا العمل قمنا بإجراء محاكاة بالديناميكا الجزيئية التي تعتمد أساسا على خوارزمية فيرلي. اعتبرنا أن القوة  في

ص فور ترون يتوافق مع الخصائحيث صممنا برنامج بلغة ال فاند فالسالمؤثرة على جزيئات الغاز هي قوى 
قمنا بإعطاء مواضع وسرعات ابتدائية. يتوافق توزيع السرعات مع توزيع ماكسويل بولتزمان.  الفيزيائية للغاز.

بتطبيق خوارزمية فيرلي قمنا بحساب القوى المؤثرة على الغازكما  .قمنا بتتبع حركة الجزيئات خلال أزمنة صغيرة
 . يءجز قمنا بحساب التسارع لكل 

) 6*10.54 -5(امل الانتشار الذاتي للهيدروجيناستنتجنا ان طريقة المحاكاة بالديناميكا الجزيئية تعطينا قيما لمع
 (10*12,85-5نسبيا من القيم المحسوبة نظريا ) قريبة

  الديناميكا الجزيئية –خوارزمية فيرلي  –معامل الانتشار  –الانتشار  الكلمات المفتاحية: 
 

Résumé : 

 Dans ce travail, nous avons effectué une simulation par la dynamique moléculaire basée 
principalement sur l’algorithme de Verlet. Nous avons considéré que la force exercée sur les 

molécules de gaz est celle de Vander Waals. Nous avons écrit un programme dans le langage de 
fortran compatible avec les propriétés physiques du gaz. Nous avons donné des positions initiale et 
des vitesses aux molécules en fonction de la distribution de Maxwell Boltzmann, et nous avons suivi 
le mouvement des particules pendent des petites périodes. En appliquant l’algorithme de Verlet, 

nous avons également calculé les forces agissant sur le gaz et calculé l’accélération de des 

molécules. Nous avons conclu que la méthode de simulation par la dynamique moléculaire permet 
d’avoir des valeurs de coefficient de diffusion pour H2 (6,54*10-5) cette valeur est relativement 
proches de la valeur calculée théoriquement (12,85*10-5). 

Mot Clés : Diffusion, Coefficient de Diffusion, Algorithme de Verlet, Dynamique Moléculaire  

Summary: 

 In this work, we have simulate gas motion by a molecular dynamics simulation based mainly on the 
Verlet algorithm. We have considered that the force exerted on gas molecules is that of Vander 
Waals. We wrote a program in FORTRAN language compatible with the physical properties of gas. 
We have given initial positions and velocities to the molecules as a function of the Maxwell 
Boltzmann distribution. We have followed the motion of the particles during small dt periods. By 
applying Verlet's algorithm, we also calculated the forces acting on the gas and calculated the 
acceleration of molecules. We concluded that the dynamics molecular simulation method allows 
obtained values of diffusion coefficient for H2 (6.54 * 10 -5) this value is relatively close to the 
theoretically calculated value (12.85 * 10 -5). 

Key words: Diffusion, Diffusion Coefficient, Varlet’s Algorithm, Molecular Dynamics  


