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  مقدمه -۱

 ای آب با تماس در یهاستمیس یبرا که یموارد از یکی 
 اید  سدح   یترشدوند   مسدلهه  کندد  یم دایپ تیاهم عاتیما ریسا

 در ییبدا   تید اهم از یترشدوند   مفهدو   .اسدت  سدتم یس سحوح
 و [3] نانوشداره   [2] هدا  پوشد   [ ۱] گرهاحس مانند ییها یفناور

 کی بر عیما قحره کی که یهنگام است. برخوردار [4] کیزیوفیب
 نقحده  در برقحدره  ممداس  خط نیب هیزاو  شودیم داده قرار سح 
 هید زاو عندوا   به نیریز سح  و جامد - عیما -هوا فاز سه یتلاق

 نحوه و قحره  سح  یها یژ یو به توجه با  بگیریم درنظر تماس
 رید ز یکلد  حاهدت  سده  از یکد ی سدح    و قحدره  نیب کن  برهم

 ا ر دهد. رخ است ممکن سح  بر هقحر استقرار نحوه درخصوص

 یساز هیشب بستر عنوا  هب ۱۱۱ یبلور یریسمتگ با مس و هیرو  عنوا  هب نی راف یدوبعد نانوساختار پژوه   نیا رد :چکیده
 یرو ها یساز هیشب جیاست.نتا شده انجا  SPMMAL افزار نر  کمک به و یموهکوه کینامید روش به هایسازهیشب است. هشد
 تماس هیبا تر زاو و موهکول 4000 از متشکل یها نانوقحره یبرا که دهدیم نشا  آب یهاموهکول متفاوت تعداد با ییهاستمیس

 بستر نق  یبررس منظور هب  رفتند. قرار استفاده مورد موهکول 4000 از متشکل نانوقحرات نیاست.بنابرا نانوقحره اندازه از مستقل
 تیشفاف تیوضع و داده رییتغ را آب یهاموهکول اب مس یهااتم یکنش برهم ن قدرتی راف یترشوند  تیشفاف تداو  و وقوع بر

 مورد موارد یتمام در نی راف یند شوتر تیشفاف وقوع از تیحکا آمده بدست جینتا .کردیم یبررس هرحاهت در را نی راف یترشوند 
 یهاهیرو  زا دا ک هر یکنشبرهم قدرت شد. انجا  ینی راف زوج یها هینانورو  یبرا ها یساز هی شبیینها بخ  داشت.در یبررس
 شد. یبررس یقو بر فیضع و فیضع بر یبرابر قو کن  برهم حاهت سه در تفاوتم یهاتیوضع در آب یها موهکول با 2 و ۱

 یترشوند  بر یتر پررنگ نق  ن ییپا هیرو  با سهیمقا در یبا ی هیرو  کن برهم قدرت که داد نشا  آمده بدست جینتا مجموع
 .دارد ستمیس

 یزیآبگر و یآبدوست ن ی راف نانورو یه   یموهکوه کینامید  یترشوند  تیشفاف  تماس هیزاو و یترشوند  :کلیدی  واژ ا 
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 در قحدره  باشدد   صدفر   بده  کید نزد یا) صفر با برابر تماس هیزاو
 کامدل  یترشدوند    حاهدت  نید ا به که شودمی پهن سح  سراسر

(Wetting Complete   تا صفر نیب تماس هیزاو ا ر .ندی ویم 
 ا در  و  Wetting Partial) یجزئد  یترشدوند   باشد  درجه ۱80
Non- ) یناترشددوند  شددود  هدرجدد ۱80 برابددر تمدداس هیددزاو

Wetting  یهددا سددتمیس از یا نموندده بددود. میخددواه شدداهد را 
 روزه هر که هستند [5]ینی راف یها نانوهوهه و صفحات  یکاربرد
 شدود. یم ا ینما ها ستمیس نیا یها یژ یو از یا ناشناخته ابعاد
 کندیم فایا را هیرو  کی نق   [6]نی راف د یجد یها یبررس در
 تواندد یمد  مید دار سدرا   آ  از کده  یجداهب  ویژ دی  به توجه با که

 .کند کنترل ای و حفظ را بستر یترشوند 
 یدوبعد روک  کی کمک به دهدیم نشا  ها یبررس  

 را سدح   کی یآبدوست ای یزیآبگر توا یم نی راف مانند مناسب
 ای آبدوست یها ستمیس م یدار که یازین تناسب به و کرده کنترل
 از اسدتفاده  بدا  ا تدو  یم ن یا بر افزو  داشت. اریاخت در را زیآبگر
 یریجلو  بستر یترشوند  ررفتا ناخواسته رییتغ از ها  روک  نیا

 آمدده  بدسدت  تجربدی  نتدایج  به توجه با موضوع نیا تیاهم کرد.
 بخصدوص  )و بسترها از یاریبس که شود یم ا ینما شتریب یزمان

 جملده  از متفداوت  عدات یما با مجاورت هنگا  در  یفلز یبسترها
 رییتغ ع یما و بستر نیب ییایمیش انفعا ت و فعل وقوع اثر در  آب
 !سداز  مشدکل  اغلدب  و ناخواسدته  یریید تغ دهندد   یمد  تیخاص

 اول هید رو  از )اعم هیرو  عنوا  به  رافین از استفاده قت یدرحق
 :شود انجا  منظور دو به تواند یم دو   ای
     خاص هدف کی به لین یبرا بستر یترشوند  کنترل اهف      
 طیشدرا  در ریید تغ جداد یا بددو   بسدتر  از کامل محافظت ب      

 ترشددددوند ی شددددفافیت پدیددددده ) سددددتمیس یترشددددوند 
(WettingTransparency   
 ریید تغ نیا از ممانعت یبرا تاکنو  یمتفاوت یها روک  

 ریسا برخلاف [6]نی راف ا  یم نیا در اند.  رفته قرار مورداستفاده
 [,7] دهایاکسد  [,7] هدا  رندگ  مانند یبعد سه متداول یها پوش 

 را بسدتر  ویژ ی رییتغ که [8] یفلز یها روک  ای و [8] مرهایپل
 توجده  با نی راف.کند جادیا را یربهت طیشرا تواندیم دارند  بهمراه

 یکاربردهدا  اسدت   داده نشا  خود از تاکنو  که یجاهب ویژ ی به
 یعملد  یکاربردها ازجمله دارد. متفاوت هایپژوه  در یمتعدد
 یرطوبت یحسگرها ساخت و یطراح در کاربرد به توا  یم  رافن

 ندد یفرآ بده  کمدک  [ ۱0] یرنگد  یهدا ندهیآ  یسحح جذب [ 9]
 ید کدربن  و متا  جمله از متفاوت ی ازها یجداساز و ییشناسا
 کتوکنازول لیقب از ییداروها حذف ندیفرآ به کمک و [۱۱] دیاکس
 عوامدل  یبدرا  نفدو   لقابد ریغ مدانع  کی  رافین کرد. اشاره [۱2]

 یژ د یو کی  یحیشرا تحت زیانگ شگفت بحور اما است  یخارج
 دهدد  یمد  ائده ار "یترشدوند   تیشفاف" عنوا  تحت اهعاده خارق
 یترشوند  بررسی با یو همکارا  و یعیرف بار نیاوه که یا دهیپد

Cu  Au  Si سداختند.  محرح  رافین  یه تک درحضور شیشه و 
 صفحه که کردند عریفت نگونهیا ساده صورتب را پدیده این ها آ 

 "نددارد  وجدود " رسد یم نظر به اما "دارد وجود واقع در"  رافین
 بددر تمرکددز بددا زیددن یگددرید یژوهشددپ یکارهددا  ادامدده در [.۱3]

 یبحورکل هاآ  از حاصل جینتا که نداهشد انجا  متفاوت یبسترها
 ابدل ق بحدور  یترشدوند   تیشدفاف  دهید پد وقوع که دهدیم نشا 
 در مدا  نکهیا به توجه با که است وابسته ستمیس طیشرا به یتوجه

 بده  م ید ا کرده استفاده نی راف هیرو  و مس بستر از پژوه  نیا
 مثدال   عندوا   به .پردازیم یم مشابه یها ستمیس نهیشیپ یبررس
 صدفحات  ی دذار  یجدا  ریتدلث   ندد اهداد نشدا    همکاران و میک

 به درجه 86 از تماس هیزاو  یفزاا بصورت مس  بستر بر  رافین
   همکاران و ی  پژوه  جینتا [.۱4] شودیم ا ینما درجه ۱25
 ن ی دراف  بدا  شده دهیپوش مس یترشوند  رفتار که هددیم نشا 

 تدا  دارد تنهدا  تید  راف صفحه یترشوند  رفتار با یشتریب شباهت
wetting-non ) یترشددوند  تیشددفاف عددد  پددس  تنهددا. مددس

ytransparenc  از کده  اسدت  یدرحاه نیا [.۱5] است هشد دییتل 
 تیشددفاف دهیددپد یکاربردهددا نیتددر توجدده قابددل و نیتددر مهددم

Hydrophobic ) زید آبگر سدحوح  لیتبدد  به توا یم یترشوند 

surfaces   زیدددابرآبگر سدددحوح بددده (Hydrophobic-Super 
surfaces  درنظر رفتن با همکارا  و لیسکیدر [.۱6] کرد اشاره 

  درافین   صفحه ریز در  Slab Water) آب ارنازکیبس هی  کی
 تواندد یمد   رافین صفحه ریز در آب هی  حضور که اندداده نشا 
  درافین  یرو بر آب تماس هیزاو آ   دنبال به و سح  آزاد یانرژ
 درجده  7 درحددود   رافین یرو بر آب تماس هیزاو و ادهد رییتغ را

 بدا  زید ن یترشدوند   تیفشدفا  ن یبدرا  افزو  کند. یم دایپ کاه 
 در تدا  ینها تدا  شدود  یم کمتر و کم  رافین  هی  ضخامت  یافزا

 رسدد  یمد  زیارناچیبس یمقدار به انگسترو   5 حدود در یضخامت
 نی دراف  یبدرا  ناترشدونده  و ترشدونده  یها حاهت نیب  ذار [.۱7]
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 بدر  واضد   یلیده خود زین [۱8] متفاوت عوامل ریتلث تحت هیدو 
 یترشدوند   رفتدار  بدر  یحد یمح و یستمیس طیشرا یبا  تیاهم
 مدی  نشا  ها پژوه  از برخی نتایج  همچنین باشد. یم نی راف
  یافدزا  به منجر لیآهک یها بخ  یساز یغن و جذب که دهد
 زید ن 2MoS و 2WS دوبعددی  ساختارهای و [۱9] شده یزیآبگر
 جدذب  یهدا  دروکربنیه به یآهود  جهینت در را ترشوند ی حاهت
 توا یم که یعوامل [.20-22] دهندیم نشا  طیمح یهوا زا شده
 در را  درافن  یند شدو تر تیشدفاف  وقدوع  بدر  کیهر ریتلث زا یم

 کرد. ارائه مفصل یبند جمع کی در و یبررس متفاوت طیشرا
 در نیددز یکربندد یهددانانوهوهدده یبددرا را مشددابه مددواردی 

 وعموضد  مثدال   عندوا   به اند. کرده دنبال متفاوت یها پژوه 
 یهدا  نانوهوهده  یبدرا  نید ا از  یپد  ما را کن  برهم قدرت ریتلث
 بدا  کده  داد نشا  آ  از حاصل جینتا که میکرد یبررس زین یکربن
 آب سازنده یها موهکول با یکربن نانوهوهه کن برهم قدرت رییتغ

 کرد کنترل را آب خروج سرعت توا  یم نانوهوهه داخل از یعبور
 یکربن یها نانوهوهه داخل از آب عبور موضوع ن یبرا افزو  [.23]
 ینوارهدا  از متشکل یهانانوهوهه یبرا جمله از متفاوت طیشرا در

 نیهمچند  و [25] ناهمگن یها نانوهوهه و [24] زیآبگر و آبدوست
 σ [26]یکنش برهم پارامتر رییتغ کنار در ها نانوهوهه هندسه ریتلث
  .است شده یبررس یکربن یختارهانانوسا یبرا زین

 ریتدلث  نی دراف  یترشدوند   بر تواند یم یمتفاوت عوامل یکل بحور
 یبرخ به متفاوت یها پژوه  انجا  با و زما  مرور به که بگذارد

 تواندد  یم دما راتییتغ مثال  عنوا  هب است. شده پرداخته آنا  زا
 ندانوقحره  اندازه دهد. رییتغ را نی راف بر آب نانوقحره تماس هیزاو

 باشدد.  ر ذاریتلث تماس هیزاو بر تواندیم که تاس یگرید شاخص
 نیبد   متفداوت  یها پژوه  در نی راف مورد در وندیپ طول یحت

 نشا  آمده بدست جینتا که است متفاوت انگسترو  ۱,48 تا ۱,42
 قددرت  اسدت.  بدوده  مدثثر  حاصله جینتا بر زین عامل نیا دهد یم

 و یند یراف  یهدا هید رو  تعدداد  ن ی دراف  نانوسداختار   کن برهم
 جده ینت در را خدود  خداص  نق  زین بستر یهامشخصه  همچنین

 از یکد ی بسدتر   یبلدور  یریسدمتگ  مثدال   عندوا   به  رددا یینها
 هدا  هید رو  و بسدتر  از متشدکل  یها ستمیس در که است یعوامل
 ریسا که برد ادی از دینبا زین مورد هر یبررس در است. تیاهم حائز
 نید ا ریید تغ و بدوده  ر دذار یتلث یینهدا  جهینت بر زین ستمیس طیشرا
 !باشد داشته بدنبال را جینتا تفاوت تواند یم یجانب طیشرا

 کده  اسدت  یحیشدرا  نییتع ما یاصل هدف  مقاهه نیا در 
 نق  هدف  نیا به د یرس بمنظور شود. یم ظاهر شفاف نی راف

 ریتدلث  تحدت  را مجموعه یترشوند  توانند یم که یمتفاوت عوامل
 بدر  ندانوقحره  انددازه  نق  ابتدا در کرد. میخواه یبررس دهند قرار
 شود یم یررسب متفاوت تیوضع چند در ستمیس یترشوند  رفتار
 یترشدوند   بر نانوقحره اندازه ریتلث زا یم نییتع بر علاوه بتوا  تا
 یسداز هیشدب  یبرا نانوقحره اندازه انتخاب در نهیبه حاهت ستم یس
 بده  یمقدا ت  در تاکنو  دیشا ا رچه نمود. مشخص را یبعد یها

 نکده یا به توجه با اما است شده پرداخته نانوقحره اندازه اثر یبررس
 یمتفداوت  جینتا یترشوند  تیشفاف دهیپد یبرا متفاوت طیشرا در

 بنظدر   ز  نده یزم نید ا در هایسازهیشب انجا  است  شده  زارش
 تیشدفاف   بسدتر  کدن   بدرهم  قددرت  ریید تغ بدا  سپس رسد. یم

 مدا  هید اوه هدف .میده یم قرار یبررس مورد را  رافین یترشوند 
 بدر  بسدتر  کن  همبر قدرت ریتلث زا یم یبررس  پژوه  این در

 نیا یبررس  یینها هدف و بوده ستمیس تماس هیزاو راتییتغ روند
 با یبسترها یبرا نی راف یترشوند  تیشفاف ایآ که است موضوع
 تید تقو اید  و فیعتض با ای است برقرار متفاوت کن  برهم قدرت
 نی دراف  یترشدوند   تیشفاف نانوقحره  با بستر کن  برهم قدرت
 یبرا منتشرشده مقا ت در تاکنو  موضوع نیا شد؟! خواهد محو
 رفتدار  کنتدرل  یبرا تواند یم آ  جینتا و نشده یبررس یمس بستر
 کده  یبحدور  ردید   قدرار  مورداستفاده نی راف یترشوند  تیشفاف
 قددرت  بسدترها   ریسدا  بده  جینتا میتعم و ترقیدق یبررس با بتوا 
 در را نیاف در  یترشوند  تیشفاف وقوع یبرا مناسب یکنش برهم
  دا   در زد!. نیتخمد  یحتد  ای و کرده نییتع متفاوت یها ستمیس
 بستر از که پیشین  ستمیس به را دیجد ینی راف هیرو  کی  یبعد
 یسداز هیشدب  بده  و کدرده  اضدافه  بود شده لیتشک هیاوه هیرو  و
 قسمت نیا در .میپرداز یم ینی راف هیرو  دو از متشکل ستمیس
 متفداوت  تیوضع دو در را ستمیس تر  محلوب جهینت حصول یبرا
 دو  تیوضدع  در و شدفاف  ینی راف هیرو  نخست تیوضع در که
 .میکند  یم یبررس جدا انه را جینتا و یسازهیشب است  رشفافیغ

 ای محو بر دو  هیرو  ریتلث زا یم درمورد قیتحق کار نیا از هدف
 زا ید م یبررسد  تدر   سداده  ا یب به ای و یترشوند  تیشفاف ظهور
 دو  هید رو  .اسدت  یترشوند  تیشفاف دهیپد بر دو  هیرو  ریتلث
 یرو بدر  دو  حاهت در و شفاف یهاوه هیرو  یرو بر اول حاهت در
 یحیراش یرو بر ما تمرکز و ردی  یم قرار رشفافیغ یهاوه هیرو 
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 در و محدو  نخسدت   حاهدت  در یترشوند  تیشفاف که بود خواهد
 در کده  یمتفداوت  مقدا ت  در موضدوع  نیا شود. ظاهر دو  حاهت
 تداکنو   اسدت  شدده  منتشدر  نی دراف  یترشدوند   تیشفاف نهیزم

 است. نگرفته قرار یموردبررس

 
 یمدهساز -2

 

 
 از پس نهایی حاهت ب.   اوهیه حاهت اهف. سازی شبیه سیستم از نمایی :۱ شکل

 تعادل به سیستم رسید 
ها به روش دینامیک سازی  کلیه شبیهپژوهشیدر این کار 

فمتوثانیه  2با  ا  زمانی  [27]افزار همپس موهکوهی و به کمک نر 
دانشگاه  سفرا و بر روی خوشه محاسباتی  nveدر یک آنسامبل 
هزار  ا   500ه اند. هرکدا  از شبیه سازی ها در بیرجند انجا  شد

هزار  ا   ۱00پیکوثانیه ) 200اجرا شده و سیستم پس از  ذشت 
  نمایی از شبیه سازی در ۱در شکل  زمانی  به تعادل رسیده است.

حاهت اوهیه و نهایی پس از رسید  سیستم به تعادل نمای  داده 
 ۱2 – 6ارد جونز پتانسیل برهم کنشی  پتانسیل هن شده است.

 شود:این پتانسیل بصورت زیر تعریف می.است

                       ۱( 

 و انرژی جنس از پارامترهایی بترتیب  و  رابحه  این در که
 ا ر دارند. بستگی  ر کن  برهم های اتم نوع به که دهستن طول
 بگیریم  درنظر یکسا  اتم دو کن  برهم پارامترهای را  و 
 : دارد وجود  و  محاسبه برای متداول روش دو

                                           2( 

 

 و

                                           3( 

 ناشی که است دافعه جمله  جمله جونز – هنارد پتانسیل در
 اهکترونی های اوربیتال برای پاؤهی طرد لاص کاربرد از

  جمله است. دواتم بین نزدیک بسیار فواصل در همپوشاننده
 بدست موقتی های دوقحبی کن  برهم از را آ  توا  می که

 را آ  و کندمی بیا  را دورتر فواصل در جا ب کن  برهم آورد 
 نامند. می زنی  Disperssive) پاشنده نیروی یا واندرواهس نیروی

 [.34] است آ  ضخامت نمایشگر  و پتانسیل چاه عمق  
 سازیشبیه در استفاده مورد اصلی کنشی برهم پارامترهای هیست
 ۱ شماره جدول در اند شده اعمال و محاسبه دو  روش به که ها

  است. آمده

برهم کنشی اصلی پتانسیل هنارد جونز مورد استفاده در  : پارامترهای۱جدول شماره 

برحسب کیلوکاهری بر مول و  برحسب انگسترو  می  شبیه سازی ها )در اینجا 
 باشد 

 نوع برهم کنش  

 اکسیژ  -اکسیژ   0,۱55 3,۱66
 کربن –کربن  0,058 3,2۱4
 مس -مس  0,۱86 2,337
 کسیژ ا –کربن  0,0949 3,۱90
 اکسیژ  -مس  0,۱699 2,75۱

 ۱۱۱ بلوری سمتگیری با مس بر مشتمل بررسی مورد سیستم     
تعداد کلیه اتم ها  .است رو یه عنوا  به  رافین و بستر عنوا  به

 SPC/Eهای آب مدل در فرآیند شبیه سازی ثابت بوده و موهکول
ته اند که در در شروع فرآیند در یک شبکه مکعبی ساده آرای  یاف

 توسددط کدده هسددتند آب مکاندده -3 هددای ایددن مدددل  موهکددول
 هدر  به شده داده اختصاص اهکتریکی بار و جونز -هنارد پارامترهای

 الف

 ب
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شوند. پارامترهای اصدلی ایدن مددل در    می مشخص اتم 3 از یک
 زآب بدا اسدتفاده ا   [. دمدای 28آورده شدده اسدت]   2جدول شماره 
شدده و   یمتنظد  K 298 ثابدت  یدر دمدا DPD [29 ]ترموسدتات  

 بدا فداز بخدار     یسدتی دما با وجود همز این آب در یچگاه
در بررسی نتایج هر قسمت  رسید  سیستم به تعدادل   [.30است ]

بدقت مورد بررسی قرار  رفته و نتایج حاصل از شبیه سدازی هدا   
پس از رسید  سیستم به تعادل  استخراج و تحلیدل شدده اسدت.    

[ بده صدورت   3۱] shake یتمآب با استفاده از اهگور یها موهکول
با استفاده  یبلندبرد کوهن هایکن . برهماندشدهصلب نگه داشته 

[ بدا شدعاع قحدع    32 33]   PPPM) شبکه- ره  ره-از روش  ره
10 nm بده  کده  مقاهه این از هاییبخ  در .اند زده شده ینتخم 
 پرداختده  بسدتر  همچندین  و رو یه کن  برهم قدرت اثر بررسی
 مضربی جدید کنشی برهم پتاسیل [ 35] مرجع همانند است  شده
 .است اصلی کنشیبرهم پتانسیل از

 انجا  یها یساز هیشب در که آب SPC/E مدل یاصل یپارامترها :2 شماره جدول
 .اند  رفته قرار استفاده مورد شده

 پارامتر مقدار پارامتر مقدار

3.166  ( ) 15.9994 O mass (u) 

0  (kcal/mol) 1.008 H mass (u) 

0  ( ) -0.8476 
e 

O charge 

1 OH bond ( ) 0.4238 
e 

H charge 

109.47 HOH angle (degree) 0.1553  (kcal/mol) 

 دهندده  تشدکیل  آب هدای  موهکول تعداد نانوقحره  اندازه هحاظ از
 موهکددول ۱6000 و 8000  4000  2000  ۱000 حاهددت 5 در آ  

 سدددازی شدددبیه جعبددده ابعددداد اسدددت. شدددده سدددازی شدددبیه
 را پتانسدیل  قحع شعاع و باشد می 

 شبیه اهبته)  رفتیم درنظر انگسترو  20 ها سازی شبیه تمامی در
 نتدایج  کده  شددند  رتکدرا  نیز انگسترو  30 قحع شعاع با ها سازی
 تماس زاویه محاسبه در زیر اهگوریتم همچنین   .شد. تلیید پیشین
 است: شده برده بکار

ف .۱
 .شوند یم پردازش آب یها موهکول یها مکا  یها لیاف

ب .2
 سدح   یرو بدر  زمدا   طول در آب ی نانوقحره نکهیا لیده ه

  y و x ی صدفحه  یرو بدر  جدر   مرکدز  ابتددا  کند  یم حرکت
 از استفاده با و آورده دست به را یزمان  ا  ره در را نانوقحره

 یها موهکول مختصات  یزمان  ا  هر یبرا مناسب بردار کی
 .میکن یم منتقل  0 0) در مختصات یمحورها مرکز به را آب
 چیهد  مقاهده   این در کلوین 298 دمای مانند ن ییپا یدما در

 علدت  بده  ندانوقحره  جر  مرکز آورد  دست به یبرا یمشکل
 در امدا  نددارد   وجدود  عیمدا  فاز در موهکول یادیز تعداد وجود
 و هستند بخار فاز در ها موهکول از یادیز تعداد با تر یدماها
 اسددت. دشددوار آب نددانوقحره جددر  مرکددز نیددیتع  نیبنددابرا
 استفاده با مثثر طور به توا  یم را اخواستهن بخار یها موهکول

 یسیماتر  ا ر کرد. حذف  سیماها نوب ی فاصله روش از

  از متشدکل  یسدتون  مرکز 
  سیمداتر  باشد  نقحه n از داده است  x نقاط متوسط )
 :شود یم فیتعر ریز صورت به

                                       4( 

 :شود یم محاسبه یرز صورت به یسوبماها ن ی فاصله آنگاه

                                            5( 

 است. ا  i داده ی نقحه از یمرکز داده یانگینم  آ  در که

 یرمقداد  بدا  یهدا  داده یمتدوان  مدی  یسماهدا نوب  ی فاصله یسته از
 کدرد.  حدذف  بتدوا   را بخدار  نقداط  تدا  یدریم بگ یدده ناد را خاصی
 شود قحرات توده مرکز برآورد مانع تواند می که بخار یها موهکول

 است. هشد حذف روش این با یراحت به

پ .3
 بلدوک  یمعرفد  از اسدتفاده  با را آب یها موهکول یها لیروفا
 نانوقحره توده مرکز از .میآور یم دست به شکل یمکعب یها
 عندوا   بده  ستمیس یفوقان سح  و  0 0) صفر مرکز عنوا  به

 .شود یم استفاده z جهت در صفر مرجع

پ .4
  توسدط  که طور هما  آب  تماس هیزاو نییتع یبرا ازآ   سپ
 مکا  ابتدا است  شده فیتوص [36]  همکاران و تجریرو ید
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 ی هید   هدر  در هدا  بلوک به سح  میتقس در  مو ر هم نقاط
 .شود یم نییتع نانوقحره یافق

پ .5
 کده  یطدور  به دهد لیتشک یکرو حاهت دیبا نوقحرهنا لیروفا
 آب - آب یهدا  بدرهمکن   تمدا   باشد. رهیدا کی دیبا هینما
 دیبا حاصل یانحنا نیبنابرا هستند  متقار  یشعاع صورت به

 بدا  هید رو  سدح   یکد ینزد در یشدعاع  تقار  در باشد. ثابت
 شود. یم جادیا اختلال هی  نیچند در کربن-آب یها واکن 
 نیا از یزمان  ا  نیچند متوسط یرو بر رهیدا کی  تیدرنها
 کوتداه  انحراف ماکروسکوپی  د اهید از .شود یم برازش نقاط

 اسدت   نداچیز  سدح   نید ا نزدیکدی  در دایره یک از پروفایل
 منحقده  یباسدتثنا  تمداس  زاویده  کده  میکن یم فرض بنابراین
 پروفایدل  یدق طر از برشی دایره از تواند یم هیرو  تلثیر تحت
 در یچگداه  نوسدانات  ریتدلث  از یریجلدو   یبدرا  شدود.  تعیین
 8 ارتفداع  از با تر مول هم  نقاط فقط جامد  - عیما  یکینزد

 بده  رهید دا کدرد   بدرازش  یبدرا  را با یی سح  از آنگسترو 
 .میری  یم نظر در آمده 2 شکل در که یصورت

 

 
 به  شعاع و    0 ,  ) مرکز با رهیدا کی .رهیاد کرد  برازش ی نحوه :2 شکل
 شعاع یدارا نانوقحره .است  که ینقاط یبرا  رهیدا) مول هم نقاط

 .است  هیپا

 در شدده  بدرازش  ی دایدره  روی بر مماس خط  شیب درنهایت .6
 تمداس  ی زاویده  معادل که شود می تعیین سح  روی ی نقحه
 .است

 

 بحث و نتایج -3

 دو بدا  متفداوت  یهدا  یسداز  هیشدب  جینتا  مقاهه نیا در 
 بدر  متفداوت  عوامدل  ریتدلث  یبررسد  شددند.  یبررس یاصل کردیرو

 مدس  و بسدتر  عنوا  به مس ه یرو  عنوا  به نی راف یترشوند 
 و اول کدرد یرو  یاصدل  سدتم یس عندوا   به نی راف با شده دهیپوش
 کدرد یرو ن ی دراف  یشدوند  تر تیشفاف دهیپد وقوع طیشرا لیتحل
 بر ها یساز هیشب جینتا است. مدنظر مقاهه نیا در که است یومد
 دهدد  یم نشا  آب یها موهکول از متفاوت تعداد با ییهاستمیس
 هید زاو با تر  و موهکول 4000 از متشکل یها نانوقحره یبرا که

 ندانوقحرات  نیبندابرا  باشدد.  یمد  نانوقحره اندازه از مستقل تماس
 بمنظدور   رفتندد.  قدرار  اسدتفاده  وردمد  موهکول 4000 از متشکل
 ن ی دراف  یترشدوند   تیشفاف تداو  و وقوع بر بستر نق  یبررس
 را آب یهدا  موهکدول  بدا  بسدتر  مس یها اتم یکنش برهم قدرت

 هرحاهدت  در را نی دراف  یترشدوند   تیشفاف تیوضع و داده رییتغ
 هید نانورو  یبرا ها یساز هیشب  یینها بخ  در .مینمود یبررس
 از کددا   هدر  یکنشد  بدرهم  قددرت  شد. انجا  ینی راف جزو یها
 متفداوت  یها تیوضع در آب یها موهکول با 2 و ۱ یها هیرو 
 بر فیضع و فیضع بر یقو برابر  کن  برهم قدرت حاهت سه در
  شد. یبررس یقو

درخصوص وجود امکا  و بیا  علت برای تغییر قدرت برهم کن  
رسد که تجربه بستر  اشاره به این نکته نیز  ز  بنظر می رو یه و

که   جذب شده یمانده هایباق با هموارهسحوح نشا  داده است 
و  یبشوند. ترکیآهوده م  دهند یم یلجا ب تشک یه  یک

اطراف آ   شاره  سح  یهتصف ی جا ب به پ یهضخامت آ   
تواند به  یرد و مدا یبستگ یرین)به عنوا  مثال هوا  و بستر ز

  X (XPS فوتواهکترو  اشعه یسنج یفعنوا  مثال توسط ط
جا ب  یها یهسحوح بدو    .[38و  37یرد ]مورد محاهعه قرار  
 اصلاحاتتوا  با  ی  را فقط میاتم یزسحوح تم  )به عنوا  مثال

فوق اهعاده  پلاسما در خلأ یساز یرهکرد  و  خ یزمانند تم یژهو
شد   یسدر رفتار خ ییرجا ب منجر به تغ یه  با  بدست آورد.

هاست که  و مدت [39]شود  یم یاتم یزبا سح  تم یسهدر مقا
تماس  یهجا ب به شدت بر زاو یهکه   این موضوع اثبات شده

سحوح  ترشوند ی ذارد و در محاهعات یم یرقحره ساکن تلث یک
یز ضخامت  یه جا ب ن از طرفی  .[40] از آ  غافل شد یدنبا

 ۱جا ب نازکتر از حدود  یهکه   یهنگاممهم است بحوری که 
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 یقرار م یرینز یه  یرتحت تلث یممستق ترشوند ی  نانومتر باشد
توا   فت از آ  جایی که در شبیه سازی بنابراین می .[4۱یرد ] 

ها سعی بر آ  است شرایط سیستم مورد بررسی تا حد امکا  به 
اشد  تغییر قدرت برهم کن  رو یه شرایط آزمایشگاهی نزدیک ب

یا بستر می تواند ابزار سودمندی باشد. در بسیاری از مقا ت از 
جامد برای کنترل آبگریزی و  –تغییر قدرت برهم کن  مایع 

مثال می توا   به عنوا آبدوستی مجموعه استفاده شده است که 
ه  بهمین منظور در بخشی از این پژو  [ اشاره کرد.42به مرجع ]

بدنبال بررسی این موضوع هستیم که ترشوند ی در حاهت های 
چگونه تغییر می کند و در چه شرایحی  متفاوتبرهم کنشی 

پارامترهای برهم  شفافیت ترشوند ی رو یه را شاهد خواهیم بود.
کنشی اصلی مورد استفاده در شبیه سازی ها بهمراه مرجع انتخاب 

 به عنوا اویه تماس  رافین آمده است. ز 3هر پارامتر در جدول 
بستر بترتیب برابر با  به عنوا رو یه و مس آبگریز و ابرآبدوست 

در ادامه به بررسی اثر پارامترهای درجه می باشد.  0و  ۱۱2  86
بر ترشوند ی مس پوشیده شده با  رافین خواهیم  متفاوت

د ی ع پدیده شفافیت ترشونوبه شرایط وق پرداخت و نیم نگاهی
  ن خواهیم داشت. رافی

 
 مقاهه  در استفاده مورد جونز هنارد لپتانسی سازی شبیه پارامترهای :3 شماره جدول

 مورد مرجع
 استناد

 زاویه
 تماس

 کنشی برهم پارامترهای
 مورد سیستم

 بررسی

[۱3] 86 
 

 

 تک  رافین
  یه

[۱3] ۱۱2 
 

 

 آبگریز مس

[44] 0 
 

 

 ابرآبدوست مس

 

 :نانوقحره اندازه اثر -3-۱

 یک با باید یانگ ی معادهه نانو  مقیاس در که داشت توجه بایستی
 تدن   اثر .شود تعدیل نانوقحره خحی تن  دهیل به دجدی ی جمله
 حاهددت در قحددرات بدزر   ی اندددازه بدده توجده  بددا معمددو   خحدی 

 ندانو   مقیداس  در حدال   بااین .است پوشی چشم قابل ماکروسکوپی
 تدن   اثدر   بندابراین  است  نانومتر چند حدود در ها نانوقحره اندازه
 . رفدت  نادیده  توا نمی را متفاوت فاز سه تماس خط در را خحی
 یقحدره  آزاد اندرژی  بدر  انددازه  تدلثیر  همگدن    بسدتر  یدک  برای

 .شدود  می خحی تن  ی جمله اثر ذاری تقویت به منجر نانومتری
 :شود می بیا  شده تعدیل یانگ ی معادهه با اثر این

 

 .[43] است نانوقحره شعاع  و خحی تن  τ آ  در که

 ندانوقحره  اندازه تلثیر میزا  بررسی برای  بخ  این در 
 تعدداد  بدا  پنجگانده  هدای  سدازی  شدبیه  مجموعه  تماس زاویه بر

 شد اجرا ۱6000 و 8000  4000  2000  ۱000 آب های موهکول
 رو یه کن  برهم قدرت بهتر  نتیجه حصول برای مورد  هر در و

 – کربن کنشی برهم قدرت سه) حاهت سه در قحرهنانو با  رافینی
 مول بر کیلوکاهری 0,0749 مول  بر کیلوکاهری 0,0449 اکسیژ 

 مدا  . رفتندد  قرار بررسی مورد [45]  برمول کیلوکاهری 0,۱348 و
 بدرای  هدم  و آبگریدز  بسدتر  برای هم هرمورد در را هاسازیشبیه
 و  یده  کتد   درافین  وضعیت دو در  همچنین و ابرآبدوست بستر
  انده  سده  های منحنی  3 شکل اینجا  در که کردیم اجرا دو یه
 مسدی  بسدتر  و  یده  تدک   رافیندی  رو یده  برای را کنشی برهم

 مدی  مشداهده  شدکل  در کده  همانحور .دهد می نشا  ابرآبدوست
 ثانیدا   و کن  برهم قدرت افزای  با او   نهایی تماس زاویه شود 
 ندانوقحرات  برای اهبته یابد  می ه کا نانوقحره  شعاع افزای  با
 زاویه در توجهی قابل تغییر با تر  و موهکول 4000 از متشکل آب

 بنددابراین .شددود نمددی دیددده نددانوقحره شددعاع افددزای  بددا تمداس 
 عندوا   بده  تدوا   می را آب موهکول 4000 از متشکل نانوقحرات

 روندد  ایدن  .درنظر رفدت  هدا  سازی شبیه سایر برای بهینه حاهتی
 نیدز  آبگریدز  بستر همچنین و دو یه  رافینی رو یه برای  دقیق
  .است برقرار
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 با سیستم برای ما های سازیشبیه نتایج دیگر  سوی از 
 مول بر کیلوکاهری 0,24 برابر اکسیژ  – مس کنشی برهم قدرت

 ندانوقحره  و مول بر کیلوکاهری 0,09494 برابر اکسیژ  – کربن و
 تدک   درافین  ترشدوند ی  شفافیت  آب موهکول 4000 از متشکل
 بررسدی  بدرای  .داشت مراهه به را درجه 84,8 تماس زاویه با  یه
 شدفافیت  بدر  اثدری  چده  ندانوقحره  انددازه  تغییدر  کده  موضوع این

 آب نددانوقحرات بددرای را سددازی شددبیه دارد   ددرافین ترشددوند ی
 .کدردیم  تکرار موهکول ۱6000 و 8000  2000  ۱000 از متشکل
 بدا  تنها مس تماس زاویه خوبی  تقریب با که داد یم نشا  نتایج
 .اسدت  بدر برا هرحاهت در  رافین با دهش پوشیده مس تماس زاویه
 یدک  عندوا   بده   درافین  رفتدار  که  رفتیم نتیجه اینگونه ما پس

 بدر  مسدتقر  آب نانوقحره اندازه از مستقل خوبی تقریب با روک  
 تغییر با  رافین  یترشوند شفافیت وضعیت و بوده مجموعه روی
 .کندنمی تغییر نانوقحره اندازه

 :بستر ترشوند ی تلثیر -3-2

  رفته قرار موردبررسی مقاهه این در آنچه مشابه هایی سیستم در
 نادیدده  نباید سیستم نهایی ترشوند ی تعیین در بستر نق  است 
 تغییدر  بدا  را کدن   بدرهم  قددرت  که زمانی بحورکلی .شود  رفته
 دهیم  می کاه  یا افزای  جونز هنارد پتانسیل در لو اپسی مقدار
 در کده  موضدوعی  .داشدت  خواهیم را تماس زاویه تغییرات انتظار
 کدن   بدرهم  قددرت  تغییر که است این کندمی پیدا اهمیت اینجا
 تغییدر  را سیسدتم  آبگریدزی  یا آبدوستی تواند می حد چه تا بستر 
 ایدن  در بندابراین   .گذاردب اثر سیستم نهایی تماس زاویه بر و داده

 بدا  بستر کن  برهم قدرت تدریجی تغییرات ها  بررسی از قسمت
 9,44 تا آبگریز بستر یعنی برمول کیلوکاهری 0,944 از را نانوقحره

 رو یده  .کدردیم  بررسی ابرآبدوست بستر یعنی مول بر کیلوکاهری
 0,0449 اکسددیژ  – کددربن کنشددی بددرهم قدددرت سدده بددا نیددز

 0,۱348  و مددول بددر کیلوکدداهری 0,0749 مددول  بددر کیلوکدداهری
 زاویده  تغییرات روند تا  رفت قرار بررسی مورد مول بر کیلوکاهری

 قابدل  بهتدر  اکسدیژ   – مدس  کنشی برهم قدرت تغییر با تماس
 . یرد قرار تحلیل
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: روند تغییرات زاویه تماس با تغییر قدرت برهم کن  بستر )مس  برای سه 3 شکل
 –رو یه )ضعیف  متوسط و قوی بترتیب با اپسیلو  کربن  حاهت برهم کنشی
 کیلوکاهری بر مول  0,۱348و  0,0749  0,0449اکسیژ  

 قددرت  تددریجی  تغییدر  با که دهد می نشا  هاسازی شبیه نتایج
 در درجه ۱58 از رو یه بدو  بستر تماس زاویه بستر  کن  برهم
 طرفدی   از .رسد می ابرآبدوست حاهت در درجه 0 به آبگریز حاهت
 تمداس  زاویده  دهدد  مدی  نشا   رافین برای ما های سازی شبیه

  0,0449 اکسدیژ   – کدربن  کدن   بدرهم  قدرت با تنها   رافین
 ۱۱4 بدا  برایدر  بتریتیدب  مدول  بدر  کیلوکاهری 0,۱348 و 0,0749
 3 شدکل  در کده  همدانحور  .باشد می درجه 64 و درجه 98 درجه 
 بستر به رو یه عنوا  به  رافین شد  افزوده با شود  می همشاهد
 بدا  شدده  پوشدیده  مسدی  بسدتر  تمداس  زاویه تغییرات روند مسی 
 را خدود  تلثیر است توانسته بخوبی مس که دهد می نشا   رافین

 کدن   بدرهم  قدرت تغییر با .بگذارد سیستم نهایی تماس زاویه بر
 بحوری کند  می تغییر ارانتظ محابق نیز تماس زاویه   مس) بستر
 زاویده  بدرای  را کاهشدی  روندد  کدن    برهم قدرت افزای  با که

 دو بده  نسبت تر قوی رو یه دیگر  سوی از .هستیم شاهد تماس
 انتظدار  که دهد می ارائه را کوچکتری تماس زوایای دیگر  رو یه

 رو یده  افدزود   کده  اسدت  درحداهی  ایدن  .سازد می برآورده را ما
 مدورد   انده  سده  های حاهت از کنشی برهم قدرت هر با   رافین)

 بعبارت دهد  نمی تغییر را تماس زاویه تغییرات کلی روند بررسی 
 زاویده  کنتدرل  بدرای  سودمند ابزاری  رافینی رو یه افزود  بهتر 
 واکدن   در تدوجهی  قابل تغییر آنکه بدو  باشد می نهایی تماس
 بندابراین   .دهدد  ا نش بستر کن  برهم قدرت تغییرات به سیستم
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 محددوده  بسدتر   کن  برهم قدرت تغییر با ا رچه  فت توا  می
 بدرای   درافین  امدا  کندد  مدی  تغییدر   درافین  برای شفافیت وقوع

 شدفافیت  رفتدار  تواندد  می متفاوت کن  برهم قدرت با بسترهای
 .کند حفظ را خود ترشوند ی

 بده  هدا  آ  کن  برهم قدرت اساس بر را رو یه سه ما 
 – کدربن  کنشدی  بدرهم  قددرت  بدا  رو یه) ضعیف رو یه  عنوا

   درجده  ۱۱4 تمداس  زاویه و مول بر کیلوکاهری 0,0449 اکسیژ 
 0,0749 اکسدیژ   – کدربن  کنشی برهم قدرت با رو یه) متوسط

 بدا  رو یده ) قدوی  و  درجده  98 تماس زاویه و مول بر کیلوکاهری
 مدول  بر کیلوکاهری 0,۱348 اکسیژ  – کربن کنشی برهم قدرت

 از کده  تدری مهم نکته . یریممی درنظر  درجه 64 تماس زاویه و
 منحندی  از هرکدا  که است این باشد می استنتاج قابل با  شکل
 تماس زاویه تغییرات منحنی رو یه  سه از هریک به مربوط های
 قحدع  معدین  کنشدی  برهم حاهت یک در را  مس) بستر به مربوط

 بدرای     ضدعیف  و یده ر بدرای  تقاطع محل .کنندمی

  قددوی رو یدده بددرای و   متوسددط قدددرت بددا رو یدده

 بسدتر  تمداس  زاویده  تقداطع   نقداط  این در .باشد می 

 برابر  رافین با شده محافظت بستر تماس زاویه با  روک  بدو )
 کده  یا یجده تن .هستیم شاهد را ترشوند ی شفافیت پدیده و بوده
 یدز آبگر ابر و یزآبگر آبدوست  یمرژ سه هر در 3 شکل به توجه با
 یپارامترها یدارا یهرو  آنکه شرط به  اهبته باشد برقرار تواندمی

 .باشد مناسب

 :اول هیرو  با سهیمقا در دو  هیرو  ریتلث -3-3

 هایی ستمسی در که پرداختیم موضوع این بررسی به بخ  این در
 وضدعیت  شدود   می استفاده رو یه عنوا  به دو یه  رافین از که

 از هرکددا   تدلثیر  تحدت  حد چه تا مجموعه آبگریزی یا آبدوستی
 باشدد؟؟  مدی   ۱رو یده ) پدایینی  و  2رو یده ) با یی های رو یه
  رافین  یه تک با شده پوشیده بستر بخ   این در اوهیه سیستم
 و  مدس ) بستر از متشکل سیستمی ابتدا در ما  منظور بدین .است
 کامل آ  آبگریزی یا آبدوستی وضعیت که داریم ۱ شماره رو یه

 که وضعیت  دو در 2 شماره رو یه افزود  با حال .است مشخص
 بده  اسدت   آبگریدز  دیگری در و آبدوست 2 شماره رو یه یکی در

 حاهدت   هدر  در .پدردازیم  مدی  جدید مجموعه نهایی رفتار بررسی
 :است شده محاسبه زیر فرمول کمک به وضعیت تغییر درصد

 

 از بسیاری در :یکسا  کن  برهم قدرت با دو انه های رو یه 3-3-۱
 قددرت  شدود   می استفاده دو یه های رو یه از که زمانی موارد 
 شماره رو یه حاهت این در .است مشابه رو یه هردو کنشی مبره
 بده  مربوط اکسیژ  – کربن کن  برهم قدرت هما  دقیقا  نیز 2

 و شدود  مدی  انتخداب  آبگریز مسی  بستر .دارد را ۱ شماره رو یه
 افزوده سیستم به مجزا بصورت آبگریز و آبدوست  رافینی رو یه
 که زمانی شود می مشاهده نیز 4 شکل در که همانحور .شوند می

   آب هدای  موهکدول  بدا  ) 2 و ۱ های رو یه کنشی برهم قدرت
 افدزای   بصدورت  را خدود  دو  رو یه افزود  اثر  هستند یکسا 
 حاهدت   ایدن  در واقدع  در .سازد می ظاهر مجموعه آبدوستی میل

 تدر  آبدوست قبل به نسبت مجموعه تا شود می باعث دو  رو یه
 اسدت  بوده آبدوست ابتدا در که حاهتی برای هم رویه این که شود
 .شدود می مشاهده است بوده آبگریز ابتدا در که حاهتی برای هم و

 .است ترملموس آبدوست  اوهیه سیستم برای روند این
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 هیدو  و هی  تک ینی راف هیرو  افزود  با ستمیس یآبدوست کنترل :4 شکل

 

  :آبدوست آبگریز/ سیستم به بدوستآ رو یه افزود  3-3-2

 سیسدتم  بده  که است این بیافتد اتفاق تواند می که دیگری حاهت
 اضافه است آبدوست که را دو   رافینی رو یه آبدوست  یا آبگریز
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 ۱ شماره رو یه کنشی برهم قدرت حاهت  این بررسی برای کنیم.
 بدا  وسدت آبد 2 شدماره  رو یده  از حا ت همه در و دادیم تغییر را

 کیلوکداهری  0,۱049 با برابر اکسیژ  – کربن کنشی برهم قدرت
 شود  می مشاهده 5 شکل در که همانحور کردیم. استفاده مول بر

  2 رو یده  افدزود   بدا  اسدت   آبگریز پایه سیستم که حاهتی برای
 تمداس  زاویده  و داده وضدعیت  تغییدر  آبدوسدت  حاهدت  به سیستم
  ۱ شدماره  رو یه کن  برهم قدرت افت رغم علی نهایی سیستم

 حاهتی برای موضوع این شود.می پایدار درجه 80 تا 77  ستره در
 خیدز  و افت با اهبته است  برقرار نیز است آبدوست پایه سیستم که

  نهایی! تماس زاویه بیشتر
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 پوشیده بستر از متشکل سیستم به آبدوست دو  رو یه افزود  اثر بررسی :5 شکل
 تماس زاویه )تغییرات آبگریز و آبدوست وضعیت دو در  یه تک رافین  با شده

 برهم قدرت حا ت تمامی در و شده بررسی ۱ رو یه کن  برهم قدرت برحسب
 باشد.  می مول بر کیلوکاهری 0,۱049 برابر و ثابت 2 رو یه کن 

 اثدر  در سیستم تماس زاویه تغییرات درصد بررسی دیگر  طرف از
 داده نمدای   6 شدکل  در که همانگونه 2 آبدوست هرو ی افزود 
 کداه   با آبگریز  پایه سیستم برای که دهدمی نشا  است  شده

 حاهدت  بده  نسبت تماس زاویه تغییر درصد اوهیه  سیستم آبگریزی
 آبدوسدت  پایه سیستم برای روند همین یافت. خواهد کاه  اوهیه
 بدرهم  قددرت  هک ای محدوده در که تفاوت این با است برقرار نیز

 شاهدیم. را تماس زاویه افزای  است  بیشتر 2 از ۱ رو یه کن 
 را تمداس  زاویده  تغییدرات  درصدد  کمترین  6 شکل محابق ضمنا 
 هدم  دقیقدا  ۱ رو یده  کدن   برهم قدرت که هستیم شاهد زمانی
 درصدد  حاهدت  ایدن  در باشدد   2 رو یده  کن  برهم قدرت اندازه

 اینجاسدت  جاهدب  نکته !است صددر 3 فقط تماس  زاویه تغییرات
 رو یده  همسانی وضعیت از قبل تا تماس زاویه تغیرات درصد که

 منفدی  جهدت  در را افزایشدی  روندد  آ  از پس و کاهشی روند ها 
 بده  دو  رو یده  افدزود   کده  معناسدت  بدا  این دهد. می نشا 
 دو  رو یده  از کمتدر  اول رو یه قدرت که زمانی تا پایه  سیستم
 اول رو یده  قددرت  کده  زمانی برای و تماس زاویه کاه  است 
 شدود   مدی  مول بر کیلوکاهری 0,۱049 یعنی دو  رو یه از بیشتر
 اینگونده  مجمدوع  در داشت. خواهد بدنبال را تماس زاویه افزای 

 سیستم بود  آبدوست یا آبگریز از فار  که  رفت نتیجه توا  می
 است. غاهب ۱ شماره رو یه بر 2 شماره رو یه اثر پایه 
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 قدرت با آبدوست 2 رو یه افزود  با سیستم تماس زاویه تغییرات درصد :6 شکل
 آبگریز و آبدوست اوهیه سیستم تفکیک به برمول کیلوکاهری 0,۱049 کن  برهم

 برای اینجا در آبدوست: آبگریز/ سیستم به آبگریز رو یه افزود  3-3-3
 بده  سیسدتم   تمداس  زاویده  بدر  آبگریدز  دو  رو یده  تلثیر بررسی
 ایدم.   رفتده  درنظر را آبدوست و آبگریز پایه سیستم یک تفکیک 
 همده  در و باشدد  مدی  متغیدر  ۱ شماره رو یه کنشی برهم قدرت
 – کدربن  کنشدی  برهم قدرت با آبگریز 2 شماره رو یه از حا ت
 کدردیم.  اسدتفاده  مدول  بدر  کیلوکداهری  0,0449 بدا  برابر اکسیژ 
 سیستم که حاهتی برای شود می مشاهده 7 شکل در که همانحور

 نهدایی  سیستم تماس زاویه  2 رو یه افزود  با است  آبگریز پایه
 محددوده  در  ۱ شدماره  رو یده  کن  برهم قدرت افت رغم علی
 را خدود  آبگریدزی  حاهدت  سیستم و شده پایدار درجه ۱40 تا ۱30
 آبدوسدت  هپاید  سیستم که حاهتی برای موضوع این کند.می حفظ
 تمداس  زاویده  بیشدتر  خیز و افت با اهبته است  برقرار نیز باشد می

  نهایی!
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 پوشیده بستر از متشکل سیستم به آبگریز دو  رو یه افزود  اثر بررسی :7 شکل
 تماس زاویه )تغییرات آبگریز و آبدوست وضعیت دو در  یه تک  رافین با شده

 برهم قدرت حا ت تمامی در و شده بررسی ۱ رو یه کن  برهم قدرت برحسب
 باشد.  می مول بر کیلوکاهری 0,0449 برابر و ثابت 2 رو یه کن 

 اثدر  در سیستم تماس زاویه تغییرات درصد بررسی دیگر  طرف از
 داده نمدای   8 شدکل  در کده  همانگونده  2 آبگریز رو یه افزود 
  کاه با آبگریز  پایه سیستم برای که دهد می نشا  است  شده

 حاهدت  بده  نسبت تماس زاویه تغییر درصد اوهیه  سیستم آبگریزی
 برای روند این داشت. خواهد افزایشی سپس و کاهشی روند اوهیه

 محدابق  همچندین   .اسدت  افزایشی بصورت آبدوست پایه سیستم
 شداهد  زمدانی  را تمداس  زاویده  تغییدرات  درصد کمترین  7 شکل
 قددرت  انددازه  هدم  دقیقدا  ۱ رو یه کن  برهم قدرت که هستیم
 زاویده  تغییدرات  درصدد  حاهدت  این در باشد  2 رو یه کن برهم
 !است درصد ۱ فقط تماس 
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 قدرت با زیآبگر 2 هیرو  افزود  با ستمیس تماس هیزاو راتییتغ درصد :8 شکل
 زیآبگر و آبدوست هیاوه ستمیس کیتفک به برمول یلوکاهریک 0,0449 کن  برهم

 پایه  سیستم به دو  رو یه افزود  نیز اینجا در دو   حاهت همانند
 0,0449 یعندی  دو  رو یه از کمتر اول رو یه قدرت که زمانی تا

 کده  زمدانی  بدرای  و تماس زاویه کاه  است  مول بر کیلوکاهری
 زاویده  افدزای   شدود   می دو  رو یه از بیشتر اول رو یه قدرت
 از فار  که  رفت هنتیج توا  می و داشت خواهد بدنبال را تماس
 بدر  2 شدماره  رو یده  اثدر  پایده   سیسدتم  بود  آبدوست یا آبگریز
 از مجموعده  نهایی رویکرد تعیین در و بوده غاهب ۱ شماره رو یه
 داشت. خواهد با تری اهمیت آبگریزی یا آبدوستی هحاظ

   یری نتیجه -4

 نقد   کید  مدا  یکندون  یزندد   در هدا  هید رو  نق  شک بدو 
 از حفاظدت  بددنبال  کده  یزمان بخصوص  باشد یم ارانک رقابلیغ

 یژ یو میباش داشته لیتما که آ  بدو  میهست ارزشمند یاهبستر
 شدود.  می رییتغ دستخوش ستمیس به هیرو  افزود  با بستر یها
 حصربفردمن یها یژ یو و ساختار بعلت که ییها روک  از یکی

  رافین ردی  قرار توجه مورد  یپ از  یب تواند یم خود یدوبعد
 دارد بسیارجاهب های ویژ ی با دوبعدی ساختار یک  رافین است.
 ما یها یبررس هاست. ویژ ی این از یک ترشوند ی شفافیت که
 نید ا جاهدب  اریبسد  یرفتارهدا  از یا  وشده  یپژوهشد  کار نیا در

 که را فوق یها یبررس جینتا دهد.یم نشا  را اعتماد قابل روک 
 باشد یم متفاوت طیشرا در متعدد یها یساز هیشب انجا  حاصل

 :کرد یبند جمع نصورتیبد وا تیم

 قحرات اندازه از مستقل را خود کردیرو  یخوب بیتقر با  رافین .۱
 مدا  بده  موضدوع  نیا و دهد یم ارائه ستمیس در استفاده مورد آب

 یبدرا  روکد   نید ا هید رو ریید تغ دغدغده  تدا  کدرد  خواهدد  کمک
 انجدا   بدرای  موضدوع  این .میباش نداشته را آب بزر تر نانوقحرات

 بسدیار  تواندد می زما  اهمیت به توجه با متفاوت های سازیشبیه
 باشد. مهم

 ها یبررس نیا در )که بستر یبرا یپوشش نق  ارائه در  رافین .2
 قددرت  از مسدتقل  یخدوب  اریبسد  بیتقر با شد   رفته درنظر مس
 موضدوع  این تربیش اهمیت کند. یم عمل آب با بستر کن  برهم

 یاعتمداد  قابدل  روک  ابیدرغ ستمیس در آب وجود که آنجاست
 آثدار  بستر  و آب نیب یقو نسبت کن  رهمب بعلت  رافین  مانند

 تواندد  یم  رافین حضور اما داشت خواهد بهمراه را یادیز مخرب
 بسدتر   یاصل یها یژ یو بروز و ظهور یبرا مزاحمت جادیا بدو 
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 بده  توجده  بدا  .دکند  محافظت یاحتماه یها بیآس مقابل در آ  از
 تمداس  هزو  و آبی های محیط در ها سیستم متفاوت کاربردهای

 همچو  هایی روک  از استفاده آب  با هاسیستم  ونه این مستمر
  باشد. مفید سیستم سازی بهینه و محافظت در تواند می  رافین

 رییتغ برحسب تماس هیزاو راتییتغ یها یمنحن رسم کمک به .3
-یم ) رافین  هیرو  نیهمچن و )مس  بستر کن  هم بر قدرت
 کده  کدرد  نیدی تع را یترشوند  تیشفاف دهیپد وقوع محدوده توا 
 یهدا  هیرو  ساخت و یطراح در کنشی برهم موقعیت نیا نییتع
 کده  جایی آ  از .است مثثر اریبس سح  یکیزیف ویژ ی بر اثر یب

 بهینده  شدرایط  بده  دستیابی ها  یساز شبیه انجا  اهداف از یکی
 شدفافیت  وقدوع  محددوده  تعیدین  باشد  می سیستم ساخت از قبل

 بود. خواهد بسیارمفید ترشوند ی

 بدرهم  قددرت  با ی رافین هیچند  ای دو یهاروک  از استفاده .4
 یهدا  یژ د یو کنتدرل  یبدرا  یخدوب  ابزار تواندیم متفاوت یکنش
 هید رو  بهتدر   بعبدارت  دهدد.  قدرار  مدا  اریدراخت مجموعه یسحح
 ارائده  در مجموعه یینها کردیرو نییتع در را یاساس نق  یفوقان

 بدرهم  قددرت  میتنظد  با  نیبنابرا کرد. خواهد فایا یسحح ویژ ی
 رغم یعل که افتی دست مهم نیا به توا  یم هیرو  نیا یکنش

 رفتدار  یطدور  ستمیس فراوا   و متیق ارزا  یهابستر از استفاده
 خدود  از را ابید کم ای و متیق  را  بستر کی یهای ژیو که دکن

 از ما هدف با اول نگاه در یحدود تا ا رچه کاربرد نیا دهد. نشا 
 متنداق   یاصل سح  از محافظت بمنظور روک  کی از فادهاست
 از اسدتفاده  بدا   رانبهدا  مدواد  و فلزات یسازهیشب اما رسدیم بنظر
 یموضدوع  زین عتیطب در  تراربایبس یفراوان با و متیق ارزا  مواد
 .است برخوردار ییبا  تیاهم درجه از محمئنا  که است

 رو یده  قدرت که زمانی تا پایه  سیستم به دو  رو یه افزود  .5
 زمدانی  برای و تماس زاویه کاه  است  دو  رو یه از کمتر اول
 زاویده  افزای  شود می دو  رو یه از بیشتر اول رو یه قدرت که

 سداخت  و طراحدی  در نیز نکته این .داشت خواهد بدنبال را تماس
 .باشد کننده کمک تواند می متفاوت هایسیستم

 :قدردانی و تشکر

 آقدای  جنداب  شائبه بی زحمات از صمیمانه است شایسته اینجا در
 پشدتیبانی  و انددازی  راه زمینده  در که دارا  مکتب غلامرضا دکتر
 درید   زحمتدی  هدیچ  از بیرجندد  دانشگاه سفرا  محاسباتی خوشه

 و تشکر بودند  درکنارما  پروژه انجا  مراحل تمامی در و نفرمودند
 .شود قدردانی
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Abstract: In this research, two-dimensional graphene nanostructure as a coating and copper with 111 crystal 

orientation as a substrate were simulated. All simulations were performed by molecular dynamics using 

LAMMPS software. Simulation results on systems with different number of molecules Water droplets show that 

for nanoparticles consisting of 4000 molecules and above, the contact angle is independent of the nanoparticle 

size. Therefore, nanoparticles consisting of 4000 molecules were used. In order to investigate the role of the 

substrate on the occurrence and persistence of graphene wetting transparency, we changed the interaction power 

of copper atoms with water molecules and investigated the state of graphene wettability transparency in each 

case.  The results showed the occurrence of graphene wetting transparency in all cases. In the final part, 

simulations were performed for graphene pair nanorods. The interaction strength of each of layers 1 and 2 with 

water molecules in different states was investigated in three states of equal interaction, strong on weak and weak 

on strong. . The sum of the results showed that the interaction strength of the upper coating has a more 

prominent role on the wettability of the system compared to the lower coating. 

 


