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 شبیه سازی دینامیک مولکولیسطوح با استفاده   بررسی رفتار ترشوندگی
2, احمد بوداغی1*معصومه فروتن

 

 دانشکده شیمیدانشیار دانشگاه تهران, -1
 دانشگاه تهران, پردیس بین المللی کیش-2

  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

  مقدمه -1

محاسباتی  روشسازی دینامیک مولکولی یک شبیه

 ویژگیای است که به درک و شناخت  یانهرا

 ها براساس ساختار و  ای از مولکول مجموعه

سازی دینامیک  انجامد. شبیه های آنها می کنشبرهم

در نظر گرفت که  روشیتوان  مولکولی را می

در  را یند شیمیایی مانند ترشوندگیاتواند یک فر می

د. در کنرا بازسازی  شودانجام میمقیاس مولکولی 

شود که برای کار حاضر، به کمیتهایی اشاره می

سازی بررسی پدیده ترشوندگی از طریق شبیه

توانند و می شونددینامیک مولکولی محاسبه می

اطلاعات ارزشمندی در مورد ساختار و دینامیک 

 .دکنای که بر سطحی قرار دهد، ارائه یک نانوقطره

 

 تماس  یهزاو -2

است که خط مماس بر سطح  ای یهتماس زاو زاویه

و  یعسه فاز جامد، ما ینقطره در نقطه مشترک ب

سه  گیرد، یقطره بر سطح جامد قرار م یاز )وقتگ

)قطره( و فاز گاز  یعفاز جامد )سطح بستر(، فاز ما

و جامد  یعما ی. وقتسازد یبا سطح بستر م (ر)بخا

 مقدارتماس،  یهزاو دهد، یم کنش¬باهم برهم

. دهد یرا بر سطح جامد نشان م یعما یک ترشوندگی

جر به درجه من 90از  یشترتماس کوچک ب یهزاو

تماس  یهزاو که یدرحال شود، یبالا م یترشوندگ

کم  یدرجه  منجر به ترشوندگ 90بزرگ کمتر از 

که  دهد یرخ م یکامل وقت یمثلا ترشوندگ شود؛ یم

 لحالت، قطره مث ینتماس صفر شود. در ا یهزاو

 یو برا شود ینازک بر سطح پخش م یلمف یک

 150تر از  تماس بزرگ یهزاو یزگر سطوح فوق آب

 یتماس یچه یبتقر¬حالت به یندرجه است. در ا

تماس  یه[. زاو1قطره و سطح وجود ندارد] ینب

که قطره، به  یتماس مربوط به زمان یه)زاو یتعادل

سطح قرار  برازاینکه قطره پس پایداری  تحال

طور مستقیم از  توان به را می برسد( ،گیرد می

پس سازی،  آمده از شبیه دست به ذرات چگالیمنحنی 

 یستم بهازاینکه س

 چکیده
های محاسباتی کامپیوتری است که برای بازسازی رفتار سیالات بر روشسازی دینامیک مولکولی یکی از شبیه

ترشوندگی نانوساختارها مانند بررسی  ،های اخیردر سال رود.تواند به کار سطوح در مقیاس مولکولی می
 برکنترل ترشوندگی زیرا  مورد توجه بسیاری از پژوهشگران بوده استطوح فلزی و نیز سنانوذرات  ،گرافن
سازی دینامیک  ویژه در ساخت سطوح هوشمند دارد. شبیهبه تفاوتکاربردهای زیادی در علوم م ،سطوح

فاده کنش سیال و سطح بستر مورد است های تجربی مربوط به برهم تواند برای تکمیل و یا تایید داده مولکولی می
طور معمول کمیتهای زاویه سازی دینامیک مولکولی، بهدر بررسی ترشوندگی با رویکرد شبیهقرار گیرد. 

گیری مولکولی، پارامتر پیوند هیدروژنی، جهتتعداد ، چگالی سیال بر سطحپروفایل تماس، کشش سطحی، 
از حاضر شرح داده شده است.  شوند که در کارمحاسبه می و ضریب نفوذ سیال و سطح کنشنظم، انرژی برهم

-می گیری هستند وبالا، دو کمیت زاویه تماس و کشش سطحی از طریق تجربی نیز قابل اندازهکمیتهای بین 

نیروی پیوستگی بین  قداربا توجه به م .دند اطلاعات ارزشمندی راجع به پدیده ترشوندگی ارائه دهنتوان
زاویه تماس و در نتیجه ترشوندگی مقدار های آب و سطح، های آب و نیروی چسبندگی بین مولکولمولکول
باکستر ونزل و کسیدو مدل اصلی  ،. در حالتی که سطح دارای زبری استگیردتحت تاثیر قرار میسطح 

ی هافرورفتگیها و . در مدل ونزل مایع فضای بین زبریآورده شده استسطح  بربرای توضیح رفتار قطره 
ماهیت  در مجاورت سطح تا حد زیادی تحت تأثیر سیالرفتار از سوی دیگر،  شود.می پر با استفاده سیال سطح

 .کند بازی میدرک رفتار بالا کشش سطحی نقش مهمی در تعیین و  گرفته سطح قرار
 

 گیری مولکولی، تعداد پیوند هیدرژنی.ونزل، وکسی باکستر، چگالی سیال، زاویه تماس، جهتهای کلیدی: واژه

 

 

 
 
 

 های آبینقاط کوانتمی، عوامل موثر،سنتز، محیط های کلیدی:واژه

foroutan@khayam.ut.ac.ir : ایمیل نویسنده مسئول  
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یکیی دیگیر از مهمتیرین . رسد، تعییین کیرد تعادل می

دسییت آوردن هرهییای بررسییی سییطح و قطییره بییپارامت

بیا اسیتفاده از  اسیت،زاویه تمیاس بیین قطیره و سیطح 

گرییز بیودن سیطح دوسیت و آبآب قداراین پارامتر م

تیییوان  شیییود. بیییه کمییک رابطیییه زییییر می مشییخم می

 دست آورد.هزاویه تماس سطح و قطره را ب

 

 
 ازی قطره آب به صورت یک سطح کرویمدل س .1شکل

[1] 

                      

(1) 2 2

4
tan

4

HL
Arc

L H


 
  

  
                    
طول L ارتفاع قطره از سطح،  H (1)در فرمول 

شعاع قطره کروی است. اگر  R سطح و برقطره 

درجه  30زاویه تماس بین قطره وسطح کمتر از 

اگر زاویه تماس  .دوست استسطح فوق آب ،باشد

دوست است، درجه  باشد سطح آب 90تا  30بین 

گریز و اگر زاویه بین درجه آب150تا  90بین 

گریز نامیده سطح فوق آب ،درجه  باشد180تا  150

دوست و سطح ، سطح آب2در شکل .[2]شودمی

 ای آورده شده است.گریز به طور مقایسهآب

 

 
 

 B) دوستآبفوق سطح  A)سطح   برقطره آب  .2شکل

 فوق سطح  D) گریزآبفوق سطح  C) دوستسطح آب

 [3]گریزآب

 

 قرار گریزآب فوق سطح یك بر آب قطره یك وقتي

 بایستد صورت مانه به كه دارد تمایل ،شودداده مي

 نكته این به باید طرف دیگر، از .نشود پخش و

 باعث تواندمي سطح كردن زبر كه توجه داشت

 مطلب این از، بنابراین شود. تماس زاویه افزایش

 یك توانمي كردن زبر وسیله به كه شودنتیجه می

 تبدیل گریزآب فوق سطح یك به را گریزآب سطح

 كه جایي در و اكاربرده از بسیاري در .كرد

 كه این دانستن شوند،مي پخش سطح بر مایع قطرات

 مهم بسیار شوند،مي پخش سطح برچگونه  قطرات

 .است

 ي زاویه گیرياندازه طریق از آب قطرات اندازه 

 دارد. مستقیم ارتباط گریزيخاصیت آب با تماس

 قطرات بالا تماس زاویه ي با گریزآب سطوح برای

 پیوند با ولي شوند، تشكیل مي كاندازه كوچ با آب

  سطوح ولي مانند، مي باقي سطح بر ضعیفي

 را قطرات بزرگتري پایین تماس زاویه با دوستآب

 چسبندگي قدرت با كه كنندمي ایجاد سطح بر

های بین مولکول .شوندمي پخش سطح بر بالاتري

آب نزدیک فصل مشترک سه فاز، دو نوع نیرو 

های آب  طرف دیگر مولکول وجود دارد که اولی از

 و به سمت داخل است و منجر به جمع شدن قطره و

نیرو بین  ی،شود ودیگر کروی شدن آن می

های آب و سطح است که تمایل دارد قطره  مولکول

تقابل بین این دو  ،بنابراین .سطح پخش کند بررا 

نیرو وجود دارد، با کاهش دادن این نیرو با استفاده 

توان نیروی بین  می تفاوتمهای  سازوکاراز 

های آب و سطح را کاهش داد که این عمل  مولکول

شود، این دو نیرو  منجر به افزایش زاویه تماس می

 .[4]اند مشخم شده  3در شکل 

 

 
 مایع  و-نیروهای موجود بین ملکول های مایع .3شکل

 [4]مایع-جامد

 

مشخم شده است که این دو نیرو  1 دولجدر 

هر چه نسبت  چگونه بر زاویه تماس تاثیر دارند.

بین نیروی مایع با مایع نسبت به مایع و بستر جامد 

زاویه تماس بیشتر خواهد بود و هرچه  ،بیشتر باشد

نیروی بین مایع و سطح جامد نسبت به نیروی مایع 

 واهد بود.زاویه تماس کمتر خ ،و مایع بیشتر باشد
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بر زاویه  ی مایع و جامدنحوه تاثیر نیروها 1دولج

 [4]تماس

 
 

بررسی حالتهای ونزل -2-2
1
و کسی باکستر 

2
 

 مدل ونزل -2-2-1

زاویه  برتواند های سطح میزبری و ناهمواری

مدل خود  1936ونزل درسال تماس تاثیر بگذارد. 

دراین  .های سطح مطرح کرداساس ناهمواریرا بر

شود که قطره آب به طور کامل مدل، فرض می

چ طوری که هیهب ،ها فرو روددرون ناهمواری

محبوس نشود.  هاهوایی بین قطره آب وناهمواری

زاویه تماس  رابطه بین زاویه تماس سطح ناصاف و

 ارائه شد.صورت زیر سطح صاف توسط ونزل به 

 

به ترتیب فاکتور ناهمواری سطح  θ وr که درآن 

زاویه  )نسبت سطح واقعی تماس به سطح صاف( و

 ل یانگ است. باتوجه به تعریف فاکتورتماس در مد

همواره از  rهای سطح وطبق مدل ونزل، ناهمواری

دوست یک بزرگتر است. درنتیجه، اگر سطح آب

اگر  تر میشود و سطح آب دوست rباشد با افزایش 

سطح آب گریزتر  rبا افزایش  ،گریز باشدسطح آب

 می شود.

 

 
 [5]مدل ونزل :5شکل

 

 مدل کسی باکستر  -2-2-2

                                              
1
  Wenzel 

2
  Cassie–Baxter 

شود که قطره آب به طور  در این مدل فرض می

ای که  گونهها فرو نرود به کامل درون ناهمواری

سطح محبوس شود. دراین  مقداری هوا بین قطره و

زاویه  مدل رابطه بین زاویه تماس سطح ناصاف و

تماس سطح صاف به صورت زیر توصیف 

 شود: می

(3) cos( ) cos( ) cos( )rough s flat v lv      

 

نسبت سطح در تماس بین جامد   دررابطه بالا  

نسبت سطح در تماس  ومایع به سطح صاف و

 ،بنابراین .بین هوا ومایع به سطح صاف است

 180،چون زاویه تماس بخار)هوا( با آب  +=1

 توان نوشت:می پس، .درجه است

(4) cos( ) cos( ) (1 )rough s flat s      

 

 
 [5]مدل کسی باکستر  .5شکل

توان گفت که با در مورد مدل کسی باکستر می

سطح جامد  ، سطح تماس بین قطره آب وکاهش 

 یابد. یزاویه تماس افزایش م ،بنابراین .کم می شود

  

 کشش سطحی -2-3

رفتار مایع در مجاورت سطح تا حد زیادی تحت 

شش سطحی گیرد و ک می ماهیت سطح قرار تأثیر

 .کند نقش مهمی در ساختار دینامیک سیال بازی می

در نظر گرفتن اثرات سطح و تنش سطحی و تنش 

سازی  ترشوندگی شبیه ویژگیخطی برای بررسی 

تواند به درک اساسی از سازوکارها از  مولکولی می

تواند برای کشف  نظر مولکولی منجر شود و می

ده عملی مورداستفا سطحی برای مقاصد ویژگی

 از محاسبه پارامتر زوایه تماس پس قرار گیرد. 

 5اساس فرمول کشش سطحی را بر قدارتوان ممی

کند تا کشش سطحی نیز کمک می .[6]بدست آورد

کنش بین دو سطح از فازهای برهم قداربتوان م

  .مواد یعنی بستر و قطره آب بدست بیاید تفاوتم

(5) 
 

نیز به  تفاوتفشار در راستای م های مولفهالبته از 

توان به این امر دست  کمک فرمول زیر می

(2) cos( ) cos( )rough r  
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طول جعبه شبیه سازی در راستای  Lz. که [7]یافت

z است. 

(6)  

 

کشش سطحی در حضور  مقدار ،7شکل در 

قطره آب نانوو  PDMSسطح  تفاوت بردماهای م

 نمایش داده شده است.

 
شترک آب و کشش سطحی سطح م .6شکل

PDMS [8]تفاوتدر حضور دماهای م. 

 

با افزایش دما کشش  ،شودهمانطور که مشاهده می

سطحی کمتر شده است که این کم شدن کشش 

 PDMS بسپاراز  اوتتفهای مسطحی در زنجیره

اشکال توپر کشش سطحی  ،برای مثال .یکسان است

 PDMSکل سیستم و اشکال توخالی کشش سطحی 

 20های و دایره مربوط به زنجیره استو بخار آن 

 است.تکپار 100های و مربع برای زنجیره تکپار

 

 بستر برکنش انرژی جذب یا برهم -2-4

 ،گیردپارامتر بعدی که مورد بررسی قرار می

سطح بستر است هر چه  برقطره نانو انرژی مقدار 

هر چه  ،این میزان انرژی کمتر باشد. برای مثال

 ،کنش سطح و قطره کمتر باشداین انرژی برهم

مقدار نیروی کمتری نیاز است تا بر موانع انرژی 

 کندسطح لغزش  برتر غلبه شود و قطره راحت

[9]. 

 
تصویر کانتور مپ .7شکل

3
کنش قطره انرژی برهم 

 [9]گرافن (b)طلا و (a) برآب 

 

                                              
3
  Contour map 

مربوط به کانتور مپ انرژی قطره آب بر  aقسمت 

همانند نمودار بر  bو قسمت  استبستری از طلا 

بستری از جنس گرافن. برای گرفتن این نقشه در 

که لایه  zو در ارتفاعی از راستای  yو  xراستای 

دست آورده هب چگالی نموداراول قطره آب را از 

کنش را شروع به اسکن کرده و انرژی برهم ،بودیم

 .[9]کنیمفرمول زیر محاسبه می با

 

 nانرژی کل سیستم جذب و  E[m/M]در اینجا 

به  E[m]و   E[M]،تعداد مولکولهای قطره آب

ترتیب انرژی بستر به صورت منفرد و انرژی یک 

 است.مولکول آب 

 

 نمودار چگالی -2-5

پنجمین موردی که مورد بررسی قرار خواهد در 

چگالیرفتار ترشوندگی پروفایل 
4
آب  چگالی. است 

به نواحی  طور معمولبهدر اطراف سطح که 

 استعمود بر سطح   در راستای محورتفاوتی م

های آب تواند به ما در مورد نحوه وجود مولکولمی

بالای سطح اطلاعات خوبی  تفاوتهای مدر قسمت

ش و همکاران درویشیدر مقاله  ،دهد. برای مثال

و قرارگیری  TiO2در مورد بستری از نوع  [10]

تعدادی مولکول آب بر این بستر بحث شده بود که 

همین  ،قسمتی که مورد بررسی قرار گفت نخستین

 های آب بر بستر بوده استمولکول نمودار چگالی

 .کنید مشاهده می 9شکل که در 

 
از مولکول آب در راستای  نمودار چگالی .8شکل

z  و بر سطحTiO2[10]. 

 

در این شکل مشاهده شد که در بالای سطح بستر 

صورت های آب بهبیشترین چگالی تجمع مولکول

مشخم  9همانطور که در شکل  .لایه به لایه است

های آب در دو لایه اول و دوم مولکول ،شده است

                                              
4
  Density profile 

(7) 
 



 (1398) پانزدهمدنیای نانو، سال 

 

 
 

 

نو
نا
ی 
یا
دن

 

15 

 
ی

لم
ع
ه 

ام
صلن

ف
-

ی 
ج
وی

ر
ت

IS
C

 
ر
او

فن
و 

نان
ن 

جم
ان

ن
را

 ای
ی

 
 

که لایه اول دای چگالی بیشتر و لایه اندمشاهده شده

 دوم چگالی گمتری دارد.

 
 ای بودن ه ویژوال دو لایهمشاهد.9شکل

 [10] 9های آب و تایید نمودار شکل مولکول

 

 

 های آب بر سطحجهت گیری مولکول -2-6

در ترشوندگی  دیگر از مواردی که میتوان یکی 

گیری جهت ،،مورد بررسی قرار دادها بسپار

 تفاوتهای آب در سطح و در لایه های ملمولکو

. اهمیت این موضوع بدان جهت استوجود آب 

ها باعث ایجاد رفتارهای یریگاست که نوع جهت

 ،برای مثال .های آب بر بستر شودمتفاوت مولکول

های گیری، جهتشبازاده و همکاراندر مقاله با

های آب در لایه اول بر سطح گرافن باعث مولکول

های قطره آب بیشتر با شود در این لایه مولکولمی

کنش داشته باشند تا های همین لایه برهممولکول

های بالاتر که این موضوع باعث های لایهمولکول

 هایبالاتری نسبت به سایر قسمت چگالی ،شودمی

 قدارتوانیم از نظر م قطره داشته باشند و یا اینکه می

اساس رهای بالاتر نیز باصطحکاک این لایه و لایه

گیری مولکولها بحث همین موضوع جهت

 .[11]کرد

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 های در مورد نحوه قرارگیری مولکول. 10شکل

 100نحوه چرخش   TiO2 (a) آب بر سطح

زاویه بین  (b)بعدی  3در یک نمودار  آب مولکول

کشیده شده و ممان  x خطی که در راستای محور 

 [11]دو قطبی مولکول آب 

 

 r برای محاسبه زوایه این مولکولها ابتدا باید فاصله

دست آید و میانگیری هب بآبین دو اتم هیدروژن 

 Zاز میانگین اتم اکسیژن  Zمختصات  ،سپس .شود

و تقسیم بر فاصله بین  ددو اتم هیدروژن آن کسر شو

 12دو اتم هیدروژن شود و در نهایت از رابطه 

 قسمت دوم  زاویه بدست آید.

 

 محاسبه پارامتر نظم -2-7

این مورد نیز یکی دیگر از پارامترهایی است که 

زمانی که موضوع  .گیردمورد بررسی قرار می

پژوهش در مورد سطح و قطره باشد به این معنی 

منظم بودن را  مقدارتوانیم به کمک این گزینه  که می

گیری مولکولها در بسترها مورد بر جهت افزوننیز 

با  [11]ش م  بابازاده و همکارانبرسی قرار دهی

(12) 

t = [((oz - ((h1z + h2z) / 2)) / r(] 

= (acos(t(( 

 

2 

1 
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پارامتر نظم بررسی 
5
های آب بر سطح مولکول 

TiO2 های قطره به به این نتیجه رسیدند که مولکول

ول با پارامتر نظم گروه ا .شونددو گروه تقسیم می

 تصادفیکه به صورت نامنظم و  1و  -5/0بین 

ویژگی مانند  ویژگیقرار گرفتند و گروه دوم که 

یک نانوقطره را داشتند و نتیجه بعدی که گرفته شد 

انگسترومی  7فقط مولکولهایی که تا این بود که 

سطح بودند تحت تاثیر سطح قرار گرفتند و سایر 

عنوان یک طح نداشتند و بهمولکولها تاثیری از س

یک قطره بالک را داشتند.  ویژگیقطره بالک و 

 این پارامتر با کمک فرمول زیر محاسبه شد.  مقدار

(13)  
 

ای است که در زاویه زاویه  ،در این فرمول

بدست  6-2در بخش های آب  گیری مولکول جهت

 آمده بود.

 

 
 

یه های یک و در مورد پارامتر نظم لا. 11شکل

 لایه دوم در نانوقطره

 

مربوط به لایه اول و نزدیک به سطح و  aقسمت 

. همانطور که استمربوط به لایه دوم  bقسمت 

ها به صورت در لایه اول مولکول ،شودمشاهده می

نسبت به سطح چون به  ،اندمنظمی قرار گرفته

نزدیک است ولی در لایه دوم از مقدار   -5/0مقدار 

                                              
5
 Order Parameter 

دور است و به صورت نامنظم  1و یا مقدر  -5/0

 اند.قرار گرفته

 

 شمارش تعداد پیوند هیدروژنی -2-8

یکی دیگر از پارامترهای بررسی ترشوندگی 

تعداد این پیوندها   است.شمارش پیوند هیدروژنی 

کنش مولکولهای آب با برهم قدارسبب فهمیدن م

اگر مولکولهای آب با  ،برای مثال .شود سطح می

پیوند هیدروژنی برقرار کنند به  سطح برمهای ات

 مولکول آب پیوند برقرار جای اینکه با اتمهای خود

 شویم که متوجه این موضوع می ،کنند

های بین مولکول آب و آب کمتر از آب و کنشبرهم

با بررسی  [11]ش بابازاده و همکاران .سطح است

پیوند هیدروژنی به این نتیجه رسیدند که تمایل 

های آب در سطح تشکیل پیوند هیدروژنی مولکول

TiO2  بیشتر از تمایل برقراری پیوند هیدروژنی با

. فاصله بین گیرنده استهای آب خود قطره مولکول

م و فاصله بین هیدروژن و انگسترو 2/3و دهنده 

آنگستروم و  5/22.5اکسیژن برقرار کننده پیوند 

درجه  30اگر زاویه مورد نظر کمتر از  ،در نهایت

 پیوند هیدروژنی محسوب میشود.  ،باشد

 

 
 .تصویر نحوه محاسبه پیوند هیدروژنی .12شکل
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تعداد پیوندهای هیدروژنی بین  .14شکل

(تعداد پیونهای a) TiO2مولکولهای آب و سطح 

( تعداد پیوندهای bهیدروژنی در لایه اول )

 [11]هیدروژنی در لایه اول و دوم

 

های مولکولتعداد پیوندهای هیدرژنی بین aقسمت 

 های آب و آب را نشان ولآب و سطح و مولک

تعداد پیوندهای هیدروژنی  bدر قسمت  .دهدمی

را نشان  2و  1های آب و آب در لایه مولکول

 به نیز [9]ش دهد. در مقاله درویشی و همکاران می

تمایل برقراری پیوند که  این نتیجه رسیدند

های آب بر سطح طلا نسبت به دروژنی مولکولیه

گرافن بیشتر است و این یعنی در سطح گرافن 

پیوندهای هیدروژنی بین مولکولهای خود آب بیشتر 

های سطح ناز پیوندهای هیدروژنی آب با هیدروژ

زوایه  و همین موضوع باعث کاهش استگرافن 

 .شود سطح طلا می برتماس قطره آب 

 

تعداد پیوندهای هیدروژنی بین  .15شکل

 (c( و گرافن)b)و سطح طلا (a)مولکولهای آب

 

تعداد بیشتری از پیوندهای هیدروژنی در ناحیه 

اینترفیس
6
 آب و طلا نسبت به آب و گرافن نشان  

های آب  که تمایل بالاتری برای مولکول دهدمی

نطقه اینترفیس گرافن و آب برای ایجاد ساکن در م

های بالایی وجود دارد. پیوند هیدروژنی با لایه

 برمربوط به تعداد پیوندهای هیدروژنی  aقسمت 

 bسطح طلا و گرافن در طول زمان و قسمت 

های آب روی سطح طلا و قسمت مربوط به مولکول

c است.سطح گرافن  برهای آب مربوط به مولکول 

 

 پیوند هیدروژنی طول عمر زمان -2-9

ه محاسبه آن در بررسی سطح و پارامتر بعدی ک

)قطره مهم است نانو
7
HBACF) که مدت  است

زمان ماندگاری این پیوندهای هیدروژنی با همان 

های تشکیل شده را در طول زمان مشخم اتم

لوزار  .کند می
8

از فرمول زیر  [12]ش و همکاران

تعداد آوردن زمان ماند استفاده کردند.  برای بدست

 پیوندهای هیدروژنی در هر گام زمانی شمرده 

شود و با تعداد پیوند هیدروژنی گام قبلی ضرب می

و در نهایت با تقسیم بر توان دو تعداد پیوند 

-همقدار زمان ماند پیوند بپیشین هیدروژنی در گام 

 آید.دست می

 
(14)  

                                              
6
 Interface 

7
 Hydrogen bonding autocorrelation function 

8
 luzar 

(14) 
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عنوان شده که  [9]ش کاراندر مقاله  درویشی و هم

های آب در سطح پیوندهای هیدروژنی بین مولکول

طلا تمایل بیشتری دارند که پیوندشان را در طول 

سطح گرافن این ولی بر  کنند فظسازی ح مدت شبیه

تمایل کمتر است و پیوندها سریعتر شکسته 

شوند. در هر صورت تعداد پیوندهای هیدروژنی  می

های آب و ثبات آنها می تواند برای  در میان مولکول

مشخم کردن مقاومت متقابل آنها با بستر استفاده 

 شود.

 

 

زمان ماند پیوندهای هیدروژنی بین  .14شکل

افن و طلا در طول زمان مولکولهای آب و سطح گر

[9] 

 

 ضریب نفوذ قطره و بستر -2-10

توان در این مورد بررسی کرد  پارامتر بعدی که می

که این  استضریب نفوذ قطره در بستر  مقدار

هایی که سطح ما دارای حفراتی ورد برای زمانم

مورد  ،باشد و یا به صورت مذاب وجود داشته باشد

گیرد. به کمک تابع بررسی قرار می
9
MSD 

های آب را  شود. که حرکت مولکول گیری می اندازه

توان  دهد. به کمک این حرکت می بر بستر نشان می

حتی ضریب نفوذ را در داخل بستر نمایش داد و یا 

نها بر سطح بستر آها و لغزش  حرکت مولکول

بررسی بدون نیاز به بررسی ضریب  راصلب 

 .کرد

 

 
سطح طلا  (a) ضریب نفوذ قطره و بستر .15شکل

 [9]سطح گرافن (b)و 

 

 

                                              
9
 Mean squared displacement 

 

 

 نتیجه گیری  -3

توانید  سازی دینامیک مولکولی می شبیهاز آنجایی که 

هییای تجربییی مربییوط بییه  بییرای تکمیییل و یییا تایییید داده

کنش سیییال و سییطح بسییتر مییورد اسییتفاده قییرار  بییرهم

از شبیه سازی باید مواردی میورد بررسیی  پس گیرد

قییرار گیرنیید تییا مییا را در رد و یییا تایییید نتییای  تجربییی 

تواننید بیه میا مهمترین مواردی کیه میی .رهنمون کنند

در اییین مییورد کمییک کننیید در ده بخییش آورده شیید. از 

هیایی میان آنها زاویه تماس یکیی از مهمتیرین کمییت

تییوان از آن در بررسییی سییطح و قطییره اسییت کییه مییی

مورد بررسی قرار گیرد که این بخیش در دو قسیمت 

 سطوح صاف و برجسته بحث شد.
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