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 الملخص

اهتمام  جذبتالتي ، (TMDs)  المعادن الإنتقاليةالكوجينيد شهذه الأطروحة تركز على طبقات المعادن ثنائية الأبعاد المعروفة بمواد ال
ا للعديد من التطبيقات المستقبلية. في المميزة التي تؤهلها لتكون مرشح  الباحثين بسبب خصائصها  هذه الدراسة، استخدمت برامج ا ممتاز 

ويستخدم لحساب  (DFT) على نظرية دالة الكثافة الوظيفية VASPيركز . لدراسة هذه المواد بدقة  ATKو VASP المحاكاة
للمواد. تركز الأطروحة بشكل  الكهربائية لحساب الخصائص الناقلية ATK الخصائص الإلكترونية والمغناطيسية، في حين يسُتخدم

 في استخدامات متعددة. (MXene) وكذلك المكسين TMDs رئيسي على

، يمكن استخدام الأجهزة الكهربائية للكشف عن الخصائص والتحكم في الضوء. وتعتبر ضوئيةكهروالتكنولوجيا الفي مجال  .1
ا لتحسين أداء هذه الأجهزة. في هذه الدراسة، تم فحص سبائك الأنيو ا حاسم   ن المشتركهندسة فجوة الطاقة الأساسية أمر 

) 2Sx-1Wx(Moوسبائك الكاتيون المشترك) 2xSex)-2(1(MoS  لفهم تأثير فجوة الطاقة، أظهرت نتائجنا أن فجوة الطاقة شديدة
 .المشتركسبائك الأنيون في حالة  Mo/W الحساسية و تعتمد على نسبة

)تخزين المعلومات باستخدام العزم المغزلي للإلكترون(، قمنا بدراسة الخصائص الإلكترونية  Spintronics في مجال .2
  في MoV وجود حالةأن النتائج أظهرت  .عند وجود شوائب في بنيتها TMDs , X= S,Se)2(MoXوالمغناطيسية لسبائك 

2MoSeقمنا بدراسة 4. ثانيا، في الفصل  عال أعطت هيكلا  نصف معدني ا بعزم مغناطيسي ،, X= S,Se2MoX  منضبة
 في (Half metallic)معدني أظهرت دراستنا نتائج إيجابية في التوصل الى هيكل نص .  (Sc-Zn)بذرة معدن ممغنط مثل 

ML 2MoS  ذرة منتنضيبه بعند(Mn,Fe, and Ni)     كما توصلنا إلى هيكل نصف معدني فيML 2MoSe  عند
التفاعل  حصول النصف ناقلية يتم بواسطةأكدت نتائجنا بشكل إضافي أن .  (V,Mn,Fe, and Ni)ذرة من عناصر إضافة 
 للشوائب.  ةم المغناطيسيوبين العز

2MoSe ية الأبعاد لمادةئ، قمنا بدراسة ستة عشر نوع ا مختلف ا من القواعد المعتمدة على السبائك الثناتخزين الطاقةفي مجال  .3
(ML)  الشائبة والمنضبة بذرة معدن ممغنط مثل  (Mn,Ni, and Cu)  لتخزين الهيدروجين كمصدر للطاقة. أظهرت نتائجنا

لامتصاص الهيدروجين. كما وجدنا أنه بزيادة عدد  عالية قدرة تعطيقد  Se على موقع Cuو أ Niأو  Mn أن إضافة ذرة من
 .إلى ثلاث أضعاف وجينالهيدر الذرات المضافة يمكن زيادة سعة تخزين جزيئات

 NO) ، تمت دراسة إمكانية استشعار الغازات السامة التي تحتوي على النيتروجين مثلالغازات السامة ستشعارا من منظور .4
) 2and NOالمنضبة بذرات معادن ممغنطة. أظهرت نتائج  باستخدام شريحة ثنائية الأبعاد من ثاني كبيريت الموليبدينوم

الخصائص الكهربائية أن إضافة الكوبالت والنيكل يمكن أن تنتج استجابة مثلى للجهاز من حيث   زيادة كل من حساسية 
 الاستشعار و الانتقائية. 

 2MoSي كبيريتيد الموليبدينوم ، تمت دراسة استخدام شريحة ثنائية الأبعاد من ثانويسرطان الرئلل التشخيص المبكرفي سياق  .5
، Oالمشبعة بمجموعاتها الوظيفية  XT2C3MXenes Tiالمنضبة بذرات معادن ممغنطة )الفصل السابع( وشرائح المكسين 

F ،S و ،= OH xT  2) الفصل الثامن(، لاكتشاف مؤشرات سرطان الرئة. أظهرت النتائج علىMoS  إضافة ذرات مع
 Fe( يزيد من حساسيته تجاه مؤشرات سرطان الرئة حيث أظهرت إضافة ذرة من الحديد S) تيكبيرالمعدن في موقع ذرة 

وجدت ثلاثة   XT2C3Tiأفضل استجابة من حيث حساسية الاستشعار و الانتقائية. أما في الباب الثامن المتعلق بشرائح المكسين 
 .ويسرطان الرئلالمستخدمة كمؤشر ل( واعدة للكشف الانتقائي عن المركبات العضوية S xT=، و O ،Fوظائف )
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