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  )٣٠/٣/١٤٠٠ :ييافت نسخة نهاي؛ در ١٠/٣/١٤٠٠ :افت مقالهي(در

  دهيچك
گــرافن بــه دمــا، بــراي ســه تــا از  ةلاي شوندگي يك سطح گرافيتي متشكل از دو سازي ديناميك مولكولي وابستگي تربيهدر اين مقاله با استفاده از ش

ماكروســكوپي از  ةقطــرتمــاس  ةزاويــهاي متداول آب مطالعه شده است. براي هر دماي مفروض، شدت ترشوندگي سطح گرافيتي بــا تخمــين مدل
هاي مــورد اســتفاده در اينجــا هاي آب تعيين شده اســت. اگــر چــه مــدلحسب وارون شعاع براي نانو قطرهتماس بر  ةزاوييابي نمودار روش برون

هاي ما حكايت از رويداد گذار فاز ترشوندگي براي هر سه مدل مــورد مطالعــه در سازيدهند، نتيجة شبيهترشوندگي ناچيزي در دماي اتاق نشان مي
مقايسه با نتــايج  تقريبي دماي گذار، قابل ةاندازتماس به دما و  ةزاويشده براي وابستگي ارد. روند مشاهده تر از دماي بحراني آنها ددماهايي كوچك

دهند كه رخداد گذار فاز براي هر سه مــدل ها به يك مدل پيشنهادي نشان ميبرازش منحني تجربي است كه اخيراً براي گرافيت گزارش شده است.
  .اول است ةمرتباز 
  

  يگذار فاز، ترشوندگ ت،يگرافن، گراف ،يمولكول كيناميد يسازهيشب :يديكل يهاهواژ
  

  . مقدمه١
 ... يي وتاســهي تكي، دوتــايي، هاهيلاسطوح گرافيتي متشكل از 

كــه بــه دليــل  دارندگرافن خواص مكانيكي و الكتريكي استثنايي 
ي مختلــف هــاحوزهدر  هاپژوهشدر مركز توجه بسياري از  آنها

 ازيكي از خــواص مهــم هــر ســطحي . اندشدهنوين ي هايورناف
آب  ن ترشــوندگي آن بــا مايعــات مختلــف وگرافن، ميــزا جمله

 حضــور دارد. شــدت ميــزان تــر جــا همهاست كه به فراواني در 

يي دارد كــه در آن هادهيپدي در اكننده نييتعشوندگي گرافن اثر 
 از. ]١[ كنــديمسطح مشترك آب با گرافن نقــش مهمــي را ايفــا 

بــه عملكــرد غشــاهاي گرافنــي و بــراي  توانيماين موارد  جمله
ــر ]٥ - ٢[آب  ةتصــفي ــذاري ب ــدون اثرگ ، در پوشــش ســطوح ب

ي مرتبط هادهيپدو همچنين در  ]٨ - ٦[ آنهاخاصيت ترشوندگي 
 ي كربني اشاره كردهانانولولهبا انتقال و انباشت آب در غشاهاي 

]١٤ - ٩[  . 



  ۳، شمارة ۲۱جلد   فرشاد بهاروند، فاطمه ابراهيمي، احسان ندايي اسكويي و حامد مالكي  ۵۱۰
  

  

ايع روي ســطح جامــد را تفــاوت بــين ميزان تركننــدگي يــك مــ
كنش هــاي مــايع و بــرهمهاي پيوستگي بــين مولكــولكنشبرهم

كند. عوامل متعــددي در چسبندگي بين جامد و مايع مشخص مي
نمونــه بــر روي خاصــيت تركننــدگي  ةيتهو ساخت يند افرطول 

 ازكــه برخــي  گذارنــديمي گرافني اثــر هاهيلاسطوح گرافيتي و 
. بــه همــين ]١[ هســتندو برخي ديگر ناخواســته  رلكنت قابل آنها

دليل ميزان تركنندگي اين سطوح از آزمايشي بــه آزمــايش ديگــر 
اما يكي از متغيرهاي بســيار مهــم و ؛ متفاوت باشد كاملاً توانديم

كه اثرات بارزي بر تركنندگي تمام سطوح دارد دمــاي  كنترلقابل
اســتدلال ســاده بــا يــك  ]١٥[، كــان ١٩٧٧سيستم است. در سال 

كامل  طور بهنشان داد كه حتي اگر مايعي در دماي خاص نتواند 
يك سطح را تر كند، با افزايش دما و قبــل از رســيدن بــه دمــاي 

افتد كه در آن يكــي از دو فــاز ، گذار فازي اتفاق ميCTبحراني 
اي كامــل ســطح جامــد را تــر كننــد. دمــ طــور بــهمايع يــا گــاز 

شــود، مــي مشــاهدهي كه براي اولين بار اين تركنندگي امشخصه
شود. اســتدلال كــان چنــين ، ناميده ميWTدماي گذار تركنندگي 

ــادل ترمودينــاميكي،  ـبــود: در تع ــك قطــرة  ةزاويـ تمــاس ي
)ماكروسكوپي روي يــك ســطح كــاملاً همــوار  )Mθ  از معادلــة
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 - به ترتيب كشش ســطحي جامــد LGγو  SGγ ،SLγكه در آن 
بخــار هســتند. بــا افــزايش دمــاي  - مــايع و مــايع - بخار، جامــد

كــه در يابد به طــوري ميكاهش  LGγسيستم،  CT T يعنــي ،
 Mcos θرســد. امــا انــدازة نقطة بحرانــي، بــه مقــدار صــفر مــي

از يك باشد. بنابراين قبل از رسيدن به حالــت  تربزرگتواند نمي
)بحراني، در دمايي كمتر  )W CT T  اندازةMcos θ  بــه مقــدار

، يكــي Mcos θرسد. در چنين حالتي بسته به علامــت واحد مي
  كنند. بخار يا مايع سطح جامد را تر مي دو فازاز 

؛ كنــدآب خالص در دماي اتاق بسياري از سطوح را تر نمــي
رود كه بــا افــزايش دمــاي بنابراين بر مبناي تحليل كان انتظار مي

 صــورت بــهآن بتوان به حالت تركنندگي كامل رســيد. ايــن امــر 
تجربي براي اولين بار توسط فريدمن، خليل و تابورك براي ســه 

. با بــه ]١٧[جامد مختلف: گرافيت، كوارتز و ياقوت مشاهده شد 
تمــاس و همچنــين  ةزاويگيري اپتيكي كارگيري دو روش اندازه

آب خــالص در  مشــاهده شــد كــه گونقطرهمحو شدن چگالش 
 كنــد.تــر مــي كاملاًسطح گرافن را  ٢٧١°Cدماي گذار تركنندگي 

ي بــر روي ســرعت جــذب آب در مولكــولي هايسازهيشبنتايج 
نيز بر وقوع گذار فاز تركنندگي آب بــر روي  ي كربنيهانانولوله

از دمــاي بحرانــي آن دلالــت دارد  ترنييپاسطح گرافن در دمايي 
 ةمرتبــنشانگر يك گذار فاز  آمده دست بهگذار فاز  نمودار. ]١٨[

پارامتري از دماســت  - اول است كه قابل برازش به يك تابع تك
كه براي وقوع گذار فاز تركنندگي روي ســطوح جامــد پيشــنهاد 

  . ]١٩[شده است 
 بــهما با اســتفاده از يــك روش دقيــق و  ،در تحقيق پيش رو

هــاي انوقطرهي مســتقيم نــسازهيشب ابسيستماتيك، يعني  صورت
ي مختلف بر روي گرافن دو لايه (سطح يك لايــه هااندازهآب با 

تمــاس نــانومتري و  ةزاويــمتشكل از دو ورق گرافن)، وابستگي 
ماكروسكوپي را به دما بررسي خــواهيم كــرد. مشــابه ايــن روش 

براي بررسي تركننــدگي وابســته بــه  ]٢٠[توسط داتا و همكاران 
جام شده بود كــه در مقايســه بــا دماي آب روي سطح گرافيت ان

مــا از تعــداد بســيار بيشــتري از صــفحات  مطالعــه مــوردسيستم 
كــربن)  - آب كنشبــرهمبسته بــه انتخــاب شــعاع قطــع (گرافن 

تركننــدگي را  فــازوقــوع گــذار  آنهــاتشكيل شده است. اگر چه 
 ةزاويــي كرده بودند، اما مقدار دماي گذار و وابستگي بين نيبشيپ

با نتايج تجربي سازگار  اندآورده به دست آنهاكه  تماس و دمايي
  نيست.

 دو تــوانيم مــا را ةمطالع مورددر مقايسه با گرافيت، سيستم 
ميــزان ترشــوندگي  اما بايد توجــه داشــت كــه؛ ي فرض كردبعد

عواملي چــون روش  ريتأثگرافن توسط آب در دماي اتاق تحت 
 بــه، كنــديم دار شدن، وجود نقايص و غيره تغييــرساخت، عامل

 و ٢٠[هنوز توافقي روي مقدار دقيق آن وجود نــدارد  كهي طور
آب بــا كــربن را  كنشبــرهم. در اين پژوهش ما پارامترهــاي ]٢١

 شــده يبررســي هامدلكه ميزان تركنندگي  مياكردهچنان اختيار 
توســط فريــدمن و  شــده گــزارشبه مقدار  باًيتقردر اين تحقيق 

ي ســادگ بــه تــوانيم بيترت نيا بهباشند. نزديك  ]١٧[همكاران 



  ۳، شمارة ۲۱جلد   يتيسطح گراف كي يوابسته به دما رو ياول ترشوندگ ةگذار فاز مرتب  ۵۱۱
  

  

با تابع تك پــارامتري  آنها ةمقايسرا با  آمده دست بهاعتبار نتايج 
 بــهطــرح اجمــالي مقالــه  بررسي كــرد. ]١٩[پيشنهادي در مرجع 

  زير است:  صورت
، ابتــدا نــديآيمي بعدي كه پس از بخــش مقدمــه هابخشدر 

ي هــايژگيو ةمحاســب ي نــانو قطــره وســازهيشبجزييــات روش 
هندسي آن تشريح خواهد شد. سپس در بخش نتــايج، وابســتگي 

ي آب در دماهــاي مختلــف هامــدلهــاي تماس نانو قطره ةزاوي
تمــاس ماكروســكوپي بــه روش  ةزاويــ آنهــامحاســبه و از روي 

بــا روش  آمــده دســت بــه. نتــايج شــوديمي تخمين زده ابيبرون
 ]٢١[در مرجــع  شــده ادشــنهيپتجربي مقايســه و مــدل رياضــي 

ي نتــايج بــه پايــان بنــدجمعبرازش داده خواهــد شــد. مقالــه بــا 
 . رسديم

  

  سازيو مدل شبيه يشناسروش. ٢
جــونز و بــار  - توســط پارامترهــاي لنــارد هــااتمبــين  كنشبرهم

شود. بــراي يمشخص ماتم  هر شده به اختصاص داده الكتريكي
  :جونز داريم - كنش لناردبرهم
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 يافاصــله σاســت،  jو  i يهــااتم ينبــ ةفاصــل ijrكه در آن 
 كنشبرهم يانرژ عمق εذرات صفر است،  ينب يلاست كه پتانس

 ايــن متمركز بر بارهاي jqو  iqو  هاي كربن و اكسيژناتم ينب
كنش كولني جونز، برهم - ردالنكنش هستند. علاوه بر برهمها اتم

هــاي هاي اكسيژن و هيدروژن در يك مولكول آب بــا اتمبين اتم
ــه اكســيژن و هيــدروژن در مولكول هــاي ديگــر آب در قطــره ب
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 هــايكنشر گرفته شده اســت. برهمدر نظ 

 يــناز ا ترو دور يواقع يدر فضا آنگستروم ١٢ة در فاصل نيكول
 ةزاويــاســت. شده  يمتنظ ٠٠٠١/٠با دقت  pppmروش  مقدار با

 SHAKE يتمبــا الگــور ســازييهدر تمام شب پيوند صلةو فا پيوند
 شــرايط مــرزيبا  سازييهابعاد جعبه شباند. نگه داشته شدهثابت 
بــا قــرار  يــهاول يكربنــديپ اســت.آنگستروم  ٣٠٠×  ٣٠٠×  ٣٠٠

 يــدتول ي ســادهمكعبــ ةشــبك يــك يآب بر رو يهادادن مولكول

ي لمــپس انجــام افزارنرمبسته ها با استفاده از سازييهشبشود. يم
 NVTهاي ديناميك مولكولي هنگــرد سازييهشب. ]٢٢[ شده است

هــوفر  - از دماپــاي نــوزانجام شده است. دماي سامانه با استفاده 
نگــه  ثابــت هاسازييهشب يدر ط كربن يهااتمكنترل شده است. 

ــوردشــوند. گرافيــت يداشــته م ســازي از دو يهشبدر  مطالعــه م
l/هــاي كــربن بــه فاصــلة صفحة گــرافن، شــامل اتم  Å١ ٢٤ ،

آنگســتروم  ٤/٣ اين دو صفحه از هــم  فاصلة .تشكيل شده است
)يلة بــردار وسبهصفحة بالايي كه  است / , ( ) / )l  l٢ ٣ نســبت  ٢

جا شده است. محاسبة زاويه تمــاس توســط به صفحة پايين جابه
هاي يلفااول  ةمرحلشود. در يمي انجام امرحله چندالگوريتمي 

دوم بــه  ةمرحلشوند. در يپردازش مهاي آب هاي مولكولمكان
صــفحة گرافيــت در طــول دليل حركــت نــانوقطرة آب بــر روي 

را در هــر گــام  yو  xقطره بر روي صفحة  مركز جرمزمان، ابتدا 
زماني به دست آورده و با استفاده از يك بردار مناسب براي هــر 

هــاي آب را بــه مركــز محورهــاي گام زماني، مختصــات مولكول
مركــز تعيــين  بــالا يدر دماهاكنيم. ) منتقل مي٠،٠مختصات در (

هــا از مولكول يــاديتعداد زاست زيرا آب دشوار  نانو قطرهجرم 
با استفاده را بخار ناخواسته  يهامولكولپس  در فاز بخار هستند

ــالانوبة از روش فاصــل ــي حــذفيس ماه ــر  .]٢٣[ كنيمم  cRاگ
nماتريسي  ) متشــكل از يســتون مركز ٣ , , )  x x y y z z 

)x  متوسط نقاطx  (داده از استn يسباشد، ماتر هنقط xC هبــ 

ت صور  ( )


T
x c cC R R

n

١
١

 ةفاصــلشود. آنگــاه يم يفتعر 

ت صــور بــه يسماهالانوب T
i i x iD R C Rشــوديممحاســبه  ١  

)iR ةداد ةنقطاز  يداده مركز يانگينم i ١شكل () ام.(  
اســتفاده از بــا را آب هاي مولكول هاينمايهمرحلة بعدي  در

 ةتــودمركــز آوريم. از يمــ به دســت يااستوانههاي قوطي يمعرف
 عنــوان مرجــع به يتگراف يةو لا) ٠,٠مركز صفر ( عنوان قطره به

 آنگســتروم ٥/٠ها قوطيارتفاع شود. يم استفاده zدر جهت  صفر
 در يشــعاع يفرانســيلد يبرابــر دارنــد. مرزهــا ياست و حجمــ

i
iδA

r
π

ــرا  i,.., يب Nــة و  ١ ــطح پاي ــر س ــوطي در ه ق

δA Åابتــدا تماس آب ةيزاو يينتع يآن، برا از پس است. ٢٩٥ 
 يــةدر هــر لاهــا بــه قوطيســطح  يمتقسدر  مولارمكان نقاط هم 
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كلــوين بعــد از  ٤٠٠يــت در دمــاي گراف ةصفح يآب رو ةسامانه از قرار گرفتن قطر يكربندينمونه از پ يك(رنگي در نسخه الكترونيكي)  .١شكل 

  بخارآب. يها(راست) پس از حذف مولكولو هاي بخارآب مولكولحذف (سمت چپ) قبل از  ،گام زماني در حالت تعادل ٢٠٠

  
  سازي.در شبيه استفاده موردهاي كربن و اكسيژن مقايسه پارامترهاي بين اتم .١جدول 

) مدل آب )COσ Å ( )CO
kJ

ε  
mole

 

SPC/E ٣٩٢٠/٠  ١٩/٣ 

TIP4P/2005 ٤٢٧٩/٠ ١٨/٣ 

TIP3P ٣١٧٦/٠ ٢٠/٣ 

  
 يكــرو حالــت يــدقطــره با ةنمايــشود. يمنانو قطره تعيين  يافق

تقــارن در باشــد  يــرهدا يــك يدبا يهنما كهي طور دهد به يلتشك
 ينچنددر كربن  - آب يهابا واكنش يتگراف يكيدر نزد يشعاع

 يــره بــر رويدا يــك شــود. در نهايــتيم يجــادا زيوخافــت يهلا
 يبــراشــود. بــرازش مي نقــاط يــناسط چندين گام زماني از متو

 نقــاط تنها، نزديكي سطحدر  يچگال زيوخافت يراز تأث يريجلوگ
يــت را در از ســطح گرافآنگســتروم  ٨ بالاتر از ارتفــاع مولارهم 

مختلــف  يهاانــدازه در قطــرات يبــا بررســ .]٢٤[ گيريمنظر مي
 ةمســتقل از انــداز وخيزيافت ةمنطقكه ارتفاع  شوديممشخص 

  .است موضعي ةيدپد يك و قطره آب است
 

  سازي. نتايج شبيه٣
اكســيژن بــا كــربن مطــابق  كنشبرهمدر اين پژوهش پارامترهاي 

  ر نظر گرفته شد.د ١جدول 
تمــاس بــا عكــس  ةزاويــينوس كسمودار تغيير ن، ٢شكل در 

درجــه سلســيوس همــراه بــا برونيــابي بــراي  ٢٧شعاع در دماي 
 براي سه مدل آب Mθتماس ماكروسكوپي سيستم  ةزاويتعيين 

متناســب بــا قطــرات  شدهبرازش  گسترش خطوطاز آمده است. 

 (بزرگ  تينهاي ب
r

 يتماس ماكروســكوپ ةيزاو توانمي )١

Mθ  درجــه  ٢٧در دمــاي تمــاس  ةزاويــرا محاسبه كرد. مقــدار
بــه  TIP3P و TIP4P/2005 ، SPC/Eهاي بــراي مــدلسلسيوس 

ــا  ــر ب ــب براب ــل  ٥/٧٥±٣و  ٣/٨٤±٣، ٠/٨٩±٣ترتي اســت. در ك
  مقاله، خطاي ذكر شده همان خطاي قدر مطلق است.

با  شد و مشاهده شد كهبالاتر تكرار  يدر دماها روش نيمه
، حــال نيعــ و در ابــدييكــاهش م عيجرم ما يدما، چگال شيافزا

؛ شــونديم ريــتبخ ١شــكل مانند آب  يهامولكول شتريو ب شتريب
كــاهش  دمــابــا  عيآب در فاز مــا يهااز مولكول يكسر نيبنابرا

  . ابدييم
 <TIP4P/2005 هاي مختلف آب از قــانونتماس مدل ةزاوي

P3SPC/E> TIP آب بــر  ١ينــه ســاختار ســطحكنــد. تبعيت مي
 θ يتواننــد وابســتگنمي ٢واسط مربوطه يو نه انرژ يتگراف يرو

 ليــدهنــد. دل حيرا توضــ ٢شــكل  به مدل آب نشان داده شده در

ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ـــ ـــ ــــ ـــ ـــ ـــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ـــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـ ــ ـ  

 .١ Interfacial structure 

 .٢ Corresponding interfacial energy 
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درجه سلسيوس همراه با برونيابي براي  ٢٧تماس با عكس شعاع در دماي  ةزاوينمودار تغيير كسينوس (رنگي در نسخه الكترونيكي)  .٢شكل 
  براي سه مدل آب. Mθتماس ماكروسكوپي سيستم  ةزاويتعيين 

  

 
هاي تجربي به با دما براي سه مدل آب و مقايسة آن با داده Mθتماس ماكروسكوپي  ةجدزاوينمودار تغيير  الكترونيكي) (رنگي در نسخه .٣شكل 

  .]١٧[ ٣سازي شده براي هر مدل با استفاده از معادلة همراه نمودار مدل

  
 ود. وگــا و همكــارانشــمي مشــخص LVγبررسي رفتار در  نيا
2005P/4TIP <بــراي آب از ترتيــب LVγ] نشان دادند كــه ٢٥[

SPC/E> TIP3P بايستي توجــه داشــت كــه]٢٦[ كندمي پيروي . 
 ديــرا تول LVγ يمقــدار تجربــ طور معمول بههاي آب اكثر مدل

 تفــاوت دارنــد %١٠از  شيبــا بــ يكنند بلكه با آن در مــواردنمي
سطح مشــترك  يبه انحنا LVγ، مقدار ينانومتر اسيمق در. ]٢٧[

   ].٢٩[ دارد يبستگو ارتفاع قطره  ]٢٨[ ١عيما - بخار
 يابيــبــا اســتفاده از روش برون( يتماس ماكروســكوپ ةزاوي

ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ـــــــ ـــ ـــ ــــ ـــ ــــــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ـــــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـــــــ ـــ ـ ــ ــــ ــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــــــ ـــ ـ ــ ــــــ ــــ ـــ ـ ــ ــــــ ـــ ــــ ـ ــ ــــــ ــــ ـ ــ ـ  

 .١ Curvature of the liquid-vapor interface 

در  ]١٧[هــاي تجربــي همراه با داده از دما يعنوان تابع به ي)خط
   آمده است. ٣شكل 
 يكــه بــرا دهــدينشــان م ٣شــكل  نشان داده شــده در جينتا

 نيــهمه ا تر كنندگي زاني، مگراديدرجه سانت ٢٠٠كمتر از  يدما
آن،  از پــس .ابــدييم شيبا درجه حرارت افــزا جيتدر ها بهمدل

 كــهي طــور به ابدييسرعت متماس ماكروسكوپي  ةيزاوكاهش 
 ميهســتگذار تركننــدگي از نــوع اول موارد شاهد  نيهمه ا يبرا
 يبــرا يبحرانــ يكمتــر از دمــا يتوجهطور قابل دما به ني]. ا٣٠[

 و TIP3P ،SPC/Eي بــرا يبحرانــ يمــاد .آب اســت هــايمــدل
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  .استفاده مورد سه مدل يحسب دما برا ها برنسبت مولكول(رنگي در نسخه الكترونيكي)  .٤شكل 

  
TIP4P/2005 ــه ترت ـــبـ درجـــه  ٣٦٧و  ٣٦٥، ٣٠٥برابـــر  بي

 ينــيتخم ريهــا و مقــاديمنحنــ يشكل كل .]٢٥[ است گراديسانت
 اســت HOPG يبــرا يتجرب جيمطابق با نتابراي گذار تركنندگي 

]١٧.[  
را هــا مدل ةهم ي، براتماس به دما ةزاوي كسينوس يوابستگ

  ]١٩[ كرد يسازمدلزير  ةبا معادل توانيم
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درجــه  ٢٧تمــاس در دمــاي  ةزاويــمقــدار  قيــعامل ثابت از طر
 شــده ينيبشيپ گذار تركنندگي يدما. ديآيمگراد به دست سانتي

برابــر  بيــبه ترت TIP4P/2005و  TIP3P ،SPC/Eهاي ي مدلبرا
. اســـــت گراديدرجـــــه ســـــانت ٢٧٧±٩و  ٢٧٢±١١، ٢٦٠±٨

  آمده است. ٣شكل نمودارهاي اين معادله براي هر مدل در 
، درون قطــره و شــده ريــتبخ يهامولكول نسبت ٤شكل در 

 شينشان داده شده اســت. بــا افــزاسه مدل آب روي سطح براي 
. بايســتي ابــدييم شيافزا ستميدر س بخار يهادما، تعداد مولكول

ــه ــه داشــت ك ــان تبخ توج ــدر زم ــال ، درري ــهي ح ــ ك از  يبرخ
 ،شــونديدمــا از نــانوقطره جــدا م شيآب بــا افــزا يهــامولكول

 .گردنــديقطــره بــاز م شده به نانو ريتبخ يهااز مولكول يتعداد
هــا مولكــول نســبت، گراديدرجه ســانت ٢٠٠كمتر از  يدما يبرا

 ريــتبخ يهــامولكول نســبت آن، از پــس كند ولــيكمي تغيير مي
، نــانو قطــره و روي ســطح بــا شــدت بيشــتري بــه ترتيــب شده

ة همــ يبــرا كــهي طــور به كنديمافزايش، كاهش و افزايش پيدا 
  .]٣١[ دهديمگذار تركنندگي رخ  هامدل

 - ة يانگشد اصلاحبراي برازش، معادلة  استفاده مورد معادلة
  :]٣٢[زير است  صورت بهلاپلاس 
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 صورت بهطول تنش خطي با تعريف 
LVγ

 
τ

ξ بــه مطالعــة ،

 - قطــرات لنــارد يكه بــرا آنجا از پردازيم.وابستگي آن به دما مي
 ي، علامــت منفــي اســتمنفــ كشــش خطــي ريمقاد شهيجونز هم
 طــول تــنش شــهيحاصل شــود كــه هم نانيتا اطم شودياضافه م

طول تنش خطي بــه دمــاي مودار ن ٥شكل در  .باشدمثبت  خطي
  هاي آب مورد مطالعه آمده است. براي مدل افتهيكاهش

 طول تــنش اسيطابق با مقم ز،يناچ اريبس يانگانحراف از قانون 
كــاهش مقــدار اســت و بــا  يمولكــول ةاندازمقياس  و شبيه به خطي
 طــول تــنشكــه انتظــار داريــم،  طور همان. شوديمكم  تماسزاويه 
  .]٣٢[ كنديمبه صفر ميل  دماي گذار تركنندگينزديك به  خطي

  

  گيري. نتيجه٤
دگي سازي ديناميــك مولكــولي بســتگي ترشــونبا استفاده از شبيه

 آب مطالعه شــده اســت.  مدليك سطح گرافيتي به دما، براي سه 
 ةدر هر دما، شدت ترشوندگي سطح گرافيتي با تخمــين زاويــ

ي آب تعيين شد.هانانو قطرهماكروسكوپي براي  ةتماس قطر



  ۳، شمارة ۲۱جلد   يتيسطح گراف كي يوابسته به دما رو ياول ترشوندگ ةگذار فاز مرتب  ۵۱۵
  

  

 
  .مطالعه موردهاي آب براي مدل تهافي كاهشنمودار طول تنش خطي به دماي  (رنگي در نسخه الكترونيكي) .٥شكل 

  
 تماس براي ةزاوي، گراديدرجه سانت ٢٠٠كمتر از  يدما يبرا
ولــي در  شــوديمافزايش دما بيشــتر  با جيتدر ها بهمدل ةهم

گــذار  كــه يطــور بــه ابــدييمدماهاي بالاتر سرعت افزايش 
هــا و يمنحنــ ي. شــكل كلــدهــديمتركنندگي از نوع اول رخ 

 يتجربــ جيمطابق بــا نتــابراي گذار تركنندگي  ينيتخم ريمقاد
 ســتميدر س بخــار يهــادمــا، تعــداد مولكول شيبا افزا. است
ــزا ــدا  شياف ــديمپي ــرا. كن ــا يب ــر از  يدم ــه  ٢٠٠كمت درج

، نانو قطره و روي شده ريتبخ يهامولكول نسبت، گراديسانت
سطح با شدت كمتر و بالاتر از اين دما با شــدت بيشــتري بــه 

. بــا مطالعــة كنــديمافزايش، كــاهش و افــزايش پيــدا ترتيب 
انحــراف از مشخص شد كه وابستگي طول تنش خطي به دما 

و  اســت يمولكول ةاندازمقياس ز و در يناچ اريبس يانگقانون 
به صفر ميل  دماي گذار تركنندگينزديك به  خطي طول تنش

 .كنديم
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