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 چکیده 

پس از برخورد  رگشت نانو قطره  اند. بهای اخیر پیدا کردهنانویی به علت مقاومت بالا در برابر خوردگی و حرارت، کاربرد وسیعی در سالهای  پوشش

ایجاد پوششسطح  به پارامترها در  از مهمترین  یکی  ناقص و خراب می،  نانویی  از روی سطح  ایو    شیجداباشد.  های  نانو قطره  به    برگشتن  بستگی 

از انجام این پژوهش،    اشاره کرد. هدف  توان به قطر، سرعت و زاویه برخورد نانو قطره به سطحها می  کی مختلفی دارد که از مهمترین آنعوامل فیزی

از رو   یبررس نانو قطره  برگشت  بررس  یپدیده  و  برا  ی ر یجلوگ ی  ها روش  یسطح  با ک  یهاششپو  ایجاد  یاز آن  این باشد.  می  تی فی یکنواخت و  در 

ابتدا نانو قطره و سپس    ست.سازی فرآیند برگشت نانو قطره از روی سطح استفاده شده اسازی دینامیک مولکولی در ابعاد نانو، برای شبیهاز مدل تحقیق  

دهد که با افزایش  نتایج نشان می سازی این پدیده استفاده گردیده است.سازی و ساخته شده و بعد از آن از الگوریتم ورله برای مدل صفحه برخورد شبیه

برگشت رخ می  نانوقطره مقدار سرعت حدی که در آن پدیده جدایش و  با افزایش قطر قطره، سرعت برگشت و  دهد افزایش میقطر  یابد. همچنین 

شود که با کاهش زاویه برخورد . از نتایج به دست آمده مشاهده می یافته استدرجه افزایش    45جدایش نانوقطره به صورت خطی و با شیبی نزدیک به  

پدیده جدایش و برگشت    درنو قطره و زاویه پاشش،  طر نابینی تاثیرات ق پیش  .گرددمینانوقطره نسبت به سطح، احتمال برگشت آن از روی سطح کم  

 شود. های ناقص مینانو قطره، توسط نمودارهای حاصل از این تحقیق، باعث بهبود عملکرد فرآیندهای پاشش نانوذرات وجلوگیری از ایجاد پوشش

 نانویی. هایپوشش پاشش، فرآیند مولکولی، دینامیک سازیشبیه برگشت از سطح، قطره، نانو :کلیدی هایهواژ
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Abstract 

The nano coatings have been widely used for heat and corrosion resistant surfaces. Nano droplet rebounding from the surface 

is one of the most important parameters in producing imperfect and defective coatings. The separation or rebounding of 

nanoparticle from surface depends on various physical factors such as nano droplet diameter, velocity and angle of droplet 

impact to the surface. The aim of this study was to investigate of phenomenon of nano droplet rebounding and prevent to 

create non-uniform and non-quality coatings. In this research, nanoscale molecular dynamics modeling was used to simulate 

of nano droplet rebounding behavior. At first, the nanoparticles and collision surface were simulated and then the Verlet 

algorithm is used to model this phenomenon. The results show that with increasing of nanoparticle diameter, the rebounding 

velocity increases that this increasing is linearly with gradient of about 45 degrees. The results show that by reducing of the 

nanoparticle impact angle, the probability of the droplet rebounding from the surface decreases. By the graphic results of this 

study, effects of nanoparticle diameter and impact angle can be predicted on the separation and rebounding phenomena, and 

improved the performance of nanoparticle spray processes, and then prevented defective nano coatings. 
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 مقدمه 

وسیعی  پوشش کاربرد  نانویی  از  های  گوناگون  صنایع  در 

های فلزی و غیر فلزی مقاوم به حرارت  دهندهجمله پوشش

خوردگی، پرینترها  و  دی،  جت  داروهای  ،  ایانسنتز  سنتز 

سلول ساخت  همچنین  و  و  جدید  خورشیدی  جدید  های 

دارد. دیگر  موارد  از  که    بسیاری  عواملی  مهمترین  از  یکی 

نانویی   پوشش  شدن  ناقص  یا  و  شدن  خراب   باعث 

برگشت  می پس  نانو  گردد،  سطح    ازقطره  با   برخورد 

عبارتی می به  روی    باشد.  به  قطره  نانو  پاشش  فرآیند  در 

برروی قطره  نانو  در بعضی شرایط فیزیکی خاص،      سطح،

نمی نمی نسطح  پخش  و  سطح شیند  روی  از  و  گردد 

کند که باعث ناقص یا خراب شدن پوشش در  برگشت می

می  نانو  در  ابعاد  گوناگون  عوامل  تاثیر  مطالعه  برای  گردد. 

شبیه   از  استفاده  روش  ترین  ارزان  و  بهترین  فرآیند  این 

میسازی نانو  ابعاد  در  چگونگی  ها  به  دستیابی  زیرا  باشد 

یمت  تاثیر این عوامل در آزمایشگاه بسیار پرهزینه و گران ق

روش مهمترین  از  یکی  شبیهاست.  نانو  سازی  -ها  برخورد 

یا   و  سطح  با  عبارتی  قطرات  با به  قطرات  تعامل  بررسی 

مدلسطح   نانو،  ابعاد  مولکولی  در  دینامیک  توسط  سازی 

  مولکولی،   دینامیک   توسط    [ 1]   یانگ  و  مارو باشد.  می

کردند   بررسی را پلاتینیوم  سطح با  آرگون قطره نانو  برخورد

 گوناگون   تماس   زوایای  برخورد،  مختلف  هایسرعت   در  و

همکاران  .  آوردند  دست   به  را و  و   [ 2] شی  آب  قطرات 

سیال لنارد جونز را در مجاورت دیواره صلب، با استفاده از 

آنها بخش بلند روش دینامیک مولکولی شبیه سازی کردند. 

برد نیروهای بین ذره ای را نیز در محاسبات خود در نظر 

دست   به  نتایج  که  دادند  نشان  و  کشش  آگرفته  برای  مده 

با نتایج تجربی تطابق بسیار زیادی   سطحی و زاویه تماس 

که   دادند  نشان  همچنین  آنها  زیاد، دارد.  بسیار  دمای   در 

همکاران    و  صدیقی  کند.ر میل میزاویه تماس به سمت صف

  و با استفاده از انواع   مولکولی  دینامیک   روش  وسیله  به  [ 3] 

 پذیر   رطوبت  نیمه  و  ناپذیر  رطوبت   پذیر،  رطوبت   سطوح

در برخورد عمودی    را  قطره  نانو   شدن  پخش  سازی،شبیه  در

  در   تماس  زوایای   تغییرات  و  کرده  سازیشبیه  سطح  قطره با

و    .آوردند  دست   به  را   سطح  با  قطره  برخورد  حین وو 

سطح   [ 4] همکاران   زبری  و  اندازه  دما،  اثرات  بررسی  به 

سازی  یک نانو قطره در تماس با فلز طلا با استفاده از شبیه 

با  آنها به این نتیجه رسیدند که  دینامیک مولکولی پرداختند.  

ق زمان  تدریج روی سطح پخش میگذشت  به    شود و طره 

پیدا می افزایش  دما  افزایش  با    . همچنین کندسرعت پخش 

می ترشوندگی  قدرت  افزایش  باعث  زبر  کیم    شود.سطوح 

ی پلیمری با استفاده از دینامیک  برخورد دو نانو قطره    [ 5] 

داد. قرار  مطالعه  مورد  را  همکاران    مولکولی  و  به    [ 4] وو 

بررسی اثرات دما و سرعت قطره خروجی از نانوجت روی  

دینامیک از  استفاده  با  محرک  پرداختند. صفحات  مولکولی 

آنان به این نتیجه رسیدند که وسعت پخش قطره با افزایش 

  برخورد  [ 6]  اسدی کند.افزایش پیدا میدما و گذشت زمان، 

وسیله  را  صاف  باسطح  قطره  نانو   عمودی  روش   به 

 CFD-MKدست  .  نمود  مطالعه به  نتایج  با  آوی  را  مده 

که از روش    [ 7] و همکاران    صدیقی  نتایج حاصل از تحقیق

مو  مقایسه دینامیک  کرد.  مقایسه  بودند  کرده  استفاده  لکولی 

داده بین  خوبی  تطبیق  شبیهنتایج،  روش  دو  را  های  سازی 

توسط    آبگریز  سطوح  با  قطره  نو نا  برخورد  فرآیند  نشان داد.

آنها    قرار  بررسی   مورد  [ 8] همکاران    و  بائو    متوجه گرفت. 

  تماس  زاویه  زیادتر از بسیار  برخورد، سرعت   تاثیر که شدند

دقت و صحت    [ 9] و همکاران    وک .  باشدمی  سطح  با  قطره

را بررسی ی تماس دینامیکی قطره آب با سطح گرافن  زاویه

ی که برای بالا بردن دقت زاویه  مشاهده کردندآنها    کردند

طولانی محاسبات  به  شبیهتماس،  یک  در  نیاز  تری  سازی 

بر روی زاویهگیری لایه تأثیر جهت  آنهااست.   ی  ی گرافن 

و به این نتیجه رسیدند که    نمودهتماس دینامیکی را بررسی  
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لایهزاویه چرخش  به  وابستگی  تماس  ندارد. ی  گرافن    ی 

  دینامیک روش    با استفاده از  سطح  با  قطره  نانو   مایل  وردبرخ

  نشان   یو  گردید.  سازیشبیه  [ 10] ، توسط اسدی  مولکولی

  افزایش   با  سطح،  برروی  قطره  نانو   شدنپخش  نسبت   که  داد

  سرعت  افزایش  با  ولی  شده   زیاد  اندکی  برخورد،  زاویه

دیگر  .  کندمی  پیدا  افزایش  بشدت  برخورد، تحقیقی  در 

  بر   را  نانو   و  میکرو   ذرات  آماری   توزیع  [ 11] اسدی    و  پناهی

تحقیق،.  کردند  مطالعه  سطح  روی آن    نمایی   توزیع  در 

یافته   پدیده   این  در  آماری  توزیع  بهترین  عنوان  به  تعمیم 

اسدی    پژوهشیدر  .  گردید  معرفی و  پناهی    [12] دیگر 

 مدل  از  استفاده  با  سطح  روی  بر  قطرات  نانو   شدنپخش

آنها  پیش  را  متغیره   چند  غیرخطی  رگرسیون  کردند.  بینی 

خطی که ترکیبی از مدل دادند که مدل رگرسیون غیر  نشان

کمترین خطا   بازده و  نمایی است، دارای بیشترین  توانی و 

به می آنها  دارد.  مطلوب  خروجی  با  بالایی  تطابق  و  باشد 

 پخش   که همبستگی بین سرعت و میزان  این نتیجه رسیدند

از    0/ 95قطره    نانو   شدن بالایی  بسیار  سطح  در  که  است 

  [13] ین و همکاران  های رگرسیونی قرار دارد.  لحاظ مدل

شبیه خود  مقاله  نانو  در  برخورد  مولکولی  دینامیک  سازی 

منحنی مس   لایه  به  آب  کردند.قطره  بررسی  آنها  نتایج    را 

اتم بین  نیروی  اثرات  برخورد،  سرعت  که  داد  های نشان 

در   مهمی  نقش  مس  لایه  انحنای  زاویه  و  مس،  و  اکسیژن 

بازی می  نانو ذرات    [14] یو و همکاران  کند.  پدیده جذب 

دینامیکشبیه روی    مولکولیسازی  از  آرگون  قطره  تبخیر 

انتقال  آنها مکانیزم    یک سطح حرارت دیده را انجام دادند.

مایع   و  جامد  تماس  سطح  میان  قطره    مابینحرارت  بخار 

نها نشان آنتایج  .  مطالعه کردند  را  سطح گرم شده  وآرگون  

چگالی جرمی    و  گرددکه تبخیر در حالت پایا انجام می  داد

می کاهش  به شدت  تماس  کردند سطح  مشاهده  آنها  یابد. 

وانگ    یابد.زاویه تماس کاهش می   ،با افزایش دمای اولیهکه  

ضریب  حداکثر    ،توسط دینامیک مولکولی  [ 15] و همکاران  

در  پخش آمده  نانو   بوجود  پلیمربرخورد  سطح    یقطره  به 

آب را  جامد  گرفتن    آنها  کردند.مطالعه  گریز  نظر  در  با 

های مختلف اتلاف، نسبت به اصلاح مقادیر اتلاف مکانیزم

برای  را  جدیدی  مدل  و  کرده  اقدام  ویسکوزیته  اثر  در 

پلیمری در مقیاس پیش بینی حداکثر ضریب پخش قطرات 

انجام شده تا کنون،    قاتیبا مطالعه تحق  .نانو، توسعه دادند

نانو قطره از    شی جدا  دهیکه پد  دیمشخص گرد و برگشت 

 ی بررس  ،یمولکول  کینامید  یسازهیشب  لهیسطح، به وس  یرو

است   که  نشده  است  این  در  مقاله  این  نوآوری  بنابریان 

نانو   برگشت  و  جدایش  پدیده  مولکولی،  دینامیک  توسط 

 گردد. قطره از روی سطح مطالعه و بررسی می

برخورد    ،مولکولی  سازی دینامیک، توسط شبیهمقاله  در این

مطالعه شده است.   سطح روی از قطره  نانو  سپس برگشت  و

منظور، در   سطح،  روی  از  قطره  نانو  برگشت   پدیده  بدین 

زاویه   و  قطر  سرعت،  تغییرات  جمله  از  گوناگون  شرایط 

  در   اگرچهقطره مورد بررسی قرار گرفته است.  نانو  برخورد  

قطره  برخورد  خاص  طور  به   تحقیق  این   سطح   با  آب  نانو 

 ضرایب  تغییر  با  ولی  است   گرفته  قرار   مطالعه  مورد  طلا

تصحیح  معادلات نوشته  و    نانو  انواع  برخورد  شده،  کد 

سطوح  قطرات ادامه    درباشد.  می  بررسی  قابل  مختلف  با 

بخش    مقاله در  مدل2و  ابتدا  به ،  مولکولی  دینامیک  سازی 

بیان گردیده است. سپس در بخش    تحقیقکار رفته در این  

اساس    3 بر  شده  نوشته  کد  از  حاصل     معادلات نتایج 

آورده شده و مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفته   ،سازیمدل

بخش   در  نتیجه  4است.  ارائه  نیز  پژوهش  این  از  گیری 

 گردیده است. 
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 مولکولی  سازی دینامیکشبیه

  حرکت  معادلات  اعمال  مولکولی، با  دینامیک  سازیشبیه  در

ها به  ها و اتمهای جدید مولکولمکان  از  ایمجموعه  نیوتن،

دینامیک.  آیدمی  دست   به  متوالی  صورت در  عبارتی   به 

گام  موقعیت مکانی ذرات   مولکولی   با   آینده   زمانی  های در 

 دان یم  .[ 18-16] شودمی  بینی  پیش  فعلی  حالت   از  استفاده

پا   روین به    است   یمولکول  ک ینامی د  یسازه یشب  هیکه  وابسته 

بمولکول  ل یپتانس  یانرژ فاصله  و  مولکول    دو   هر  ن یها 

توان به اشکال یرا م روین دانیمقاصد مختلف، م یاست. برا

محدود  ،گوناگون و  دامنه  تقس  یهات یبا  کرد.   میمختلف 

گسترده-لنارد  لیپتانس بطور  تابع    ای  جونز  بصورت 

نیرولیپتانس میدان  )که    شودی م  استفاده  ی  رابطه   (  1طبق 

 : باشدمی

U(r)=4ε[(σ
r⁄ )12-(σ

r⁄ )6]                                           (1)  

  r باشد ومی r مقدار در  هاپتانسیل مولکول 𝑈(𝑟)  اینجا در

است.  مولکول  بین  فاصله   چاه   عمق  دهندهنشان  𝜀ها 

 ذرات   بین  پتانسیل  آن  در  که  است   ایفاصله  𝜎 پتانسیل  و 

 . [ 18]  است  صفر

معاد توسط  نیوتن و  دینامیک ذرات  )له دوم  رابطه  ( 2طبق 

 شود: می تعریف

𝐹 = 𝑚𝑎    ,  𝐹 = 𝑚
𝑑𝑣

𝑑𝑡
   ,  𝐹 = 𝑚

𝑑2𝑟

𝑑2𝑡
                          (2) 

اتم    شتاب  aو      سرعت    v  مقدار جابجایی،   r  آن    در  که

  تیمحاسبه موقع  یمولکول  ک ینامی د  یسازه ی. اساس شباست 

به    ت یاست، و در نها  اتم یا مولکولو سرعت گام به گام  

  . باشدمورد نظر می  اتم یا مولکول  محل جدیددست آوردن  

معادلات حرکت    یبرا  یادیز  یهاروش   نیوتن وجود حل 

مورد    یسازهیشب  یهااز برنامه  یاریدر بس  روش ورله  دارند،

جهنده   قورباغه  روش  به  که  است  گرفته  قرار  استفاده 

 است. ( 4( و )3طبق روابط )و معادلات آن  معروف است 

𝑣⃗𝑖(𝑡 + 1

2
𝛿𝑡) = 𝑣⃗𝑖(𝑡 − 1

2
𝛿𝑡) + 𝑎⃗𝑖(𝑡)𝛿𝑡                      (3)  

𝑣⃗𝑖(𝑡 + 𝛿𝑡) = 𝑟𝑖(𝑡) +  𝑣⃗𝑖(𝑡 + 1

2
𝛿𝑡)𝛿𝑡                        (4)  

  𝑎⃗𝑖سرعت،       𝑣⃗𝑖  مقدارجابجایی،  𝑟𝑖 آن    در  کهباشد  می

و   می   𝛿𝑡شتاب   زمانی  موقعیت    𝑎⃗𝑖(𝑡)  .باشدگام  از 

𝑟𝑖(𝑡)    زمان می  tدر  محاسبه  آسانی  اگر به   شود. 

 𝑣⃗𝑖(𝑡 − 1

2
𝛿𝑡)    و𝑟𝑖(𝑡)    ،توانیمآنگاه می  مشخص باشد 

در  سرعت  𝑡زمان    را  + 1

2
𝛿𝑡  بدست اخیر  معادله  دو    از 

نهایتا.  آوریم )  از  تواندمی  t  زمان   در  سرعت   و   (5رابطه 

 شود:  محاسبه

𝑣⃗𝑖(𝑡) =
1

2
[𝑣⃗𝑖 (𝑡 +

1

2
𝛿𝑡) +  𝑣⃗𝑖 (𝑡 −

1

2
𝛿𝑡)]                (5) 

بکاربرده    یسازهیشب  یهااز برنامه  یاریدر بس  تمیالگور  نیا

 به دانستن سرعت در زمان  ازیچرا که در آن تنها ن  شودمی

 𝑡 − 1

2
𝛿𝑡  موقع زمان    ت یو  که  باشدیم  tدر   یفضا، 

  ک از طرفی یو    کندیاشغال م  وتریکامپ  ی را بر رو  یکمتر

   .[ 19 ،18] است داریپا روش

های آب از روی  در این تحقیق برخورد و برگشت مولکول

روش به    این  کهه طلا مورد بررسی قرار گرفته است  صفح

های مختلف و  انواع نانوقطرات با جنس  برایکار برده شده  

می تعمیم  قابل  گوناگون،  مواد  با  صفحات  در   باشد.انواع 

نرم    پژوهشاین   از  آب  مولکول  اولیه  هندسه  تولید  برای 

با توجه    ه است.استفاده شد  1آرگوس لبسازی  افزار مدل

های آب سازی مولکولبرای مدل  [ 20] اورسی    به تحقیقات

است. پتانسیل حاکم    گردیده  استفادهTIP4P/2005 از مدل  

 شود: تعریف می (6رابطه )به صورت های آب بین مولکول

4ℇ𝑖𝑗 = ∑
𝑞𝑖𝑞𝑗𝑒2

𝑟2
𝑖𝑗

𝑖𝑗 + 4𝜀𝑂𝑂 [(
𝜎𝑂𝑂

𝑟𝑂𝑂
)

12

− (
𝜎𝑂𝑂

𝑟𝑂𝑂
)

6

]        (6) 

 
 

 

1 Arguslab 
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  های از مولکول یمکعببرای ایجاد نانو قطره آب ابتدا جعبه  

میآب   بایجاد  که  گذشت  گردد  در   100000ا  زمانی  گام 

متعادل از  بعد  فشار،  هم  و  دما  هم  و هنگرد   سازی 

و فشار    نیکلو   300  یبه دماسازی انرژی، جعبه آب  کمینه

با قطر دلخواه  شود.می اتمسفر رسانده   کی   ، سپس قطرات 

دهی  یکرو  شکلبه   شکل    فرم  در  که  شد  قابل    2داده 

 باشد. مشاهده می

 

 

 

 

 

 

 

   مولکول آب بعد از گذشت 35000سازی حاوی جعبه شبیه .1شکل

 .زمانی گام 100000

 

 

 

 

 

 

 

 .مولکول آب 17113 یحاو  نانو متر 10کره آب با قطر  .2شکل

سازی سازی سطح و جعبه شبیهمشخصات شبیه  

 نینانو قطره با ابعاد مختلف و همچن  سهوهش از  ژدر این پ

شبجعسه   ازا  یسازه بیه  نانوقطره  یبه  شده    استفاده  هر 

در هر ش دیواره  اتم تشک  2از    یسازهبیاست.  شده   لیلایه 

همچن و  ذرات  تعداد  جع  نیاست.  در شبیه  هبابعاد  سازی 

 آورده شده است.  1جدول 

مدل  از  برای  طلا  اتم  که    2EAMپتانسیل  سازی 

آلیاژبرهمکنش و  فلزات  میان  را  جفتی  فلزی  های  های 

  های اتم  نیب  لی تابع پتانساستفاده شده است.  کند  محاسبه می

 :باشد( می7طبق رابطه )به  EAMمعادله پتانسیل  طبقطلا 

𝐸𝑖 = 𝐹𝑎 (∑ 𝜌𝛽(𝑟𝑖𝑗)
𝑗≠𝑖

) +
1

2
∑ 𝜑𝑎𝛽(𝑟𝑖𝑗)

𝑗≠𝑖
 (7 )      

                                

ijr    اتم بین  پتانسیل    aاست.    jو    iمسافت  تابع  یک 

برهم کنش دو به دو است.  


از   jچگالی بار الکترون اتم    

که   3انرژی نهفته )تعبیه(  Fاست.    iدر موقعیت اتم    نوع  

از نوع آلفا در ابر    iی انرژی مورد نیاز برای اتم  نشان دهنده

الکترونی[ 21] الکترونی است ابر  از    ،. از آنجایی که چگالی 

معمولاً با قطر   آید،ها به دست میاز اتم  تعداد زیادیجمع  

محسوب    چند جسمییک پتانسیل    EAMمحدود، پتانسیل  

اتمشودمی از  منفرد  جز  سیستم  یک  برای  تابع .  سه  ها 

اسکالر باید مشخص شود: تابع تعبیه، تراکنش دو به دو و 

دوتایی آلیاژ  یک  برای  الکترونی  ابر  به  منتسب  تابع  .  یک 

به دو    سه تراکنش دو  به هفت تابع، شامل  EAMپتانسیل  

(AA, BB, AB)  و دو تابع تعبیه و دو تابع ابر الکترونی ،  

 .  دارد احتیاج

 
 

 

2 Embedded atom method (EAM) potentials 
3 Embedding energy 
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  90000اتم طلا شامل  2با ضخامت صفحه صلب و صاف طلا  .3شکل

   .مات

  و   صلب  سطح ساخت  یبرامعادلات لازم  با در نظر گرفتن 

نیمه  طلا،  صاف سطح  )که  طلا  است(  رطوبت صفحه  پذیر 

و  شبیه شده  اتمسازی  آورده  مختصات  دست  به  طلا  های 

است  سپس(3)شکل  شده  و  .  مختصات  اطلاعات   این 

اتم با  قطره آب  داده شده  های طلا  برخورد  کد  به ورودی 

 . است 

 دینامیک مولکولی    یسازهیشب مراحل

شبیه در  مهم  شکل  مراحل  در  مولکولی  دینامیک   4سازی 

 : [ 22] نشان داده شده است 

 

 

 تحقیق نیا در رفته بکار یسازه یشب  جعبه ابعاد  و ذرات تعداد .1جدول

 

 

 

 

 

 

 . [22]یمولکول کینام ی د یسازهیشب مراحل  .4 شکل

 آمده و تجزیه و تحلیل آنها  نتایج بدست

 سازی اعتبار سنجی شبیه

د حل  است    ییهات یمحدود  یدارا  یمولکول  کینامیروش 

رو بر  تاث  جینتا  یکه  آمده  دست  انتخاب    .گذاردیم  ریبه 

ن معادلات  حل    ، آب  یهامولکول  یسازمدل  ،وتنیروش 

از    ،سطح  یسازآب و مدل  یهامولکول  نیحاکم ب  لیپتانس

  . دنباشی مطلوب م  جیعوامل در به دست آوردن نتا  نیمهمتر

نسبت به اعتبار    ی،مولکول  کینامید  حلمنظور پس از    نیبد

نتا  یسنج با  معتبر    یهایسازهیشب  ایو    یشگاهیآزما  جی آن 

م  گرید شبیه  .گرددیاقدام  نتیجه  قسمت،   این  سازی  در 

اسدی   مطالعات  با  سطح  برروی  قطره  پخش  و  برخورد 

برخورد  (  CFD-MK)قایسه شده است. اسدی از روش  م

متر بر ثانیه    1/ 25نانومتر و سرعت    6قائم نانو قطره با قطر  

شبیه استرا  کرده  شکل  .  [ 6] سازی  می   5در  شود  مشاهده 

تعداد ذرات سطح صلب و صاف   nm)3(سازی ابعاد شبیه nanodropletD ( nm ) ردیف

 طلا 
1 5 240×410×450 40000 

2 7 290×567×575 78400 

3 10 410×607×614 90000 
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شده،   انجام  روش  دو  از  قائم  برخورد  از  نتایج حاصل  که 

از   حاصل  نتایج  بنابراین  و  بوده  هم  به  نزدیک   بسیار 

پیششبیه مولکولی  دینامیک  برخورد  سازی  از  مناسبی  بینی 

ارائه می دهد. حداکثر مقدار خطا برای حداکثر نانوقطره را 

قطره(   قله  نوک  تا  صفحه  )از  قطره  و    3ارتفاع  درصد 

)مقدار  حدا با سطح  تماس قطره  برای خط  مقدار خطا  کثر 

 باشد.درصد می 7پخش شدن قطره روی سطح( برابر 

 

 )ب(                      )الف( 

متربرثانیه  25/1نانومتر با سرعت  6: برخورد نانو قطره به قطر  5شکل 

 به سطح صاف 

 سازی انجام شده در این تحقیقشبیه  –الف 

   [6]سازی انجام شده توسط اسدی شبیه -ب 

 نتایج به دست آمده و تجزیه و تحلیل آنها 

ا از  نیدر  نتایج حاصل  و زاویه  سرعت    ،قطر  ریتأث  قسمت 

صاف نیمه رطوبت پذیر    سطح   یبرخورد نانو قطره، بر رو

گردیده، آورده سازی  توسط دینامیک مولکولی شبیهکه      طلا

به حجم محاسبات در روش دینامیک  است   شده با توجه   .

  CPUبا    ،این تحقیقهای  و داده مولکولی، هر یک از نتایج  

هسته هرتز  2/ 9ای  دو  تقریبی    ،گیگا  مدت  طول   هفت در 

بنابراین   است.  آمده  دست  به  زمان  روز  مدت  به  باتوجه 

ها، کد نویسی، اصلاح کد براساس نتایج به ساخت مولکول

این  های به دست آمده،  و در نهایت تعداد راندست آمده  

پژوهش ماهگونه  است ها  بر  زمان  و  کشیده  طول  به   ،ها 

ها برای حل معدلات دینامیک  همین دلیل از سوپر کامپیوتر

می استفاده    محاسبات   زمان  کاهش  باعث   تا  کنندمولکولی 

باگردد  به   شده  نوشته  کد  از  توانمی  که  این  به  توجه  . 

  استفاده   مختلف  هایمولکول  و  هااتم  برای  مکرر  صورت

  سریع،   هایکامپیوتر  از  استفاده  با   خصوص   به  بنابراین،  کرد،

  ها آزمایش  هایهزینه  از  ها سازیشبیه  گونه  این  هایهزینه

 باشد.می کمتر بسیار

قطر با  آب  نانوقطره  برگشت  پژوهش  این  و    7،  5های  در 

برخورد    زاویه در  نانومتر  10 مورد    45و    90ی   درجه، 

  به   قطره  نانو   برخورد    6در شکل    بررسی قرار گرفته است.

  زاویه )   عمودی   صورت   به نانومتر(    5)  آنگستروم  50  قطر

  سطح   به  پیکوثانیه  بر  آنگستروم  51  سرعت   و(  درجه  90

 نشان داده شده است.   طلا صاف
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درجه و   90 ی آنگستروم با زاویه 50برخورد نانو قطره به قطر  .6شکل

 . آنگستروم بر پیکوثانیه به سطح صاف طلا 51سرعت 

شود قطره پس از برخورد  دیده می   6همانگونه که در شکل  

می   با سطح  پخش  اندکی  و  مانده  باقی  شود.  برروی سطح 

از   برخورد  سرعت  به    51اگر  پیکوثانیه  بر    52انگستروم 

آانگس یابد،  افزایش  پیکوثانیه  بر  شکل  تروم  همانند   7نگاه 

برگشت   سطح  روی  از  و  نمانده  باقی  سطح  برروی  قطره 

که درآن برگشت  سرعت  حد  کند. به دست آوردن این  می

های زیاد و طولانی از کد، نیاز به جوابگیری  شود،  انجام می

سرعت  دارد برای  متفاوت  سرعت   های  با  بتوان  های  تا 

ز و سپس حد  حدس  نزدیک شد  به سرعت حدی  ه شده 

 . وردآسرعت جدایش و برگشت قطره را به دست 

شکل   می  7در  با  مشاهده  که  هنگامی  نانوقطره  که  شود 

کند انگستروم بر پیکوثانیه به سطح برخورد می   52سرعت  

پیکوثانیه از روی سطح جدا شده و برگشت    15/ 6پس از  

 کند.می

درجه نانوقطرات با    90برخورد عمودی یا  نتایج مربوط به  

سرعت   100و    70قطر   و  که انگستروم  آنها  حدی  های 

می سطح  روی  از  قطره  برگشت  شکل  باعث  در    11شود 

 رسم گردیده است. 

به   پاشش  دستگاه  نازل  پاشش،  فرآیندهای  از  بسیاری  در 

می قرار  سطح  به  نسبت  مایل  نانو  صورت  بنابراین  گیرد، 

ما صورت  به  میقطره  برخورد  سطح  به  به  [ 22] کندیل   .

زاویه   با  به سطح،  قطره  نانو  مایل  برخورد  دلیل   45همین 

شبیه نیز  برگشدرجه،   سرعت  و  شده  از  سازی  قطره  ت 

)زاویه   مایل  برخورد  در  است.  آمده  دست  به    45سطح 

فرآیند  جانبی  نمای  بر  علاوه  سطح(  به  نسبت  درجه 

ارائه   نیز  روبرو  از  برخورد  نمای  چپ(،  نمای  برخورد) 

شکل  شده در  قطره    10و    9است.  متری  نانو   10برخورد 

است. در شکل  انگسترومی( به سطح نشان داده شده  100)

سطح    110  (A/ps) سرعت   در،  مترینانو   10قطره    9 به 

درجه    45و با زاویه    مایل  برخورد  از  پسبرخورد کرده و  

کناره  د، شو یم  پخش  سطح   ی روابتدا    سطح،  به های  سپس 

شکل    زمان،  گذشت   قطره از روی سطح بالا آمده و بعد از

تا اینکه به شکل    یک قطره پخش شده روی سطح را گرفته

اگر سرعت  ماندیم  یباق  سطح  یرو   و  شودی م  جمعکره    .

برخورد بیش از این مقدار افزایش یابد قطره از روی سطح  

می شکل  جدا  در  قطره  10شود.    از   پسنانومتری    10، 

 ی رو، ابتدا  111  (A/ps) با سرعت  سطح،  به  مایل  برخورد

 سطح   از  کامل  طور  بهنانو قطره    سپس،  شودیم  پخش  سطح

از  می  جدا قسمتی  فرآیند  کل  درطی  همچنین  شود. 

گردند که به دلیل سرعت بالای  ها از قطره جدا می مولکول

می حدی  برخورد  سرعت  حالت  این  در  بنابراین  باشد. 

  باشد.می 111 (A/ps) جدایش و برگشت قطره از سطح
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 10) آنگستروم 100برخورد نانو قطره به قطر . 9شکل 

آنگستروم بر   110درجه و سرعت  45با زاویه  نانومتر(

 پیکوثانیه به سطح صاف طلا 

آنگستروم   100برخورد نانو قطره به قطر  .10شکل 

  111درجه و سرعت  45با زاویه نانومتر(   10)

 .آنگستروم بر پیکوثانیه به سطح صاف طلا
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  .درجه 45و  90ی  زاویهدر نانومتر 10و  7، 5با قطرهای نمودار حداقل سرعت جدایش و برگشت نانو قطره، در برخورد به سطح،    .11شکل 

  7،  5نتایج سرعت برخورد و برگشت قطرات با قطرهای  

شکل    10و   در  است.    11نانومتر  شده  داده  نتایج  نشان 

نود درجه، مقدار نشان می یا  دهد که در برخورد عمودی 

که   حدی  سرعت  در  قطره،  نانو  نانو  قطر  برگشت  باعث 

می روی سطح صاف  از  عبارت  قطره  به  دارد.  تاثیر  شود، 

دیگر با افزایش قطر نانو قطره، سرعت جدایش و برگشت  

یابد. همانگونه که در شکل قطره از روی سطح افزایش می

می سرعت  مشاهده  با  قطره  نانو  قطر  تغییرات  شود، 

خطی   تغییرات  این  و  است  خطی  برگشت،  و  جدایش 

  می  را   تغییرات خطی  درجه دارد. این  45نزدیک به  شیبی  

  قطر   افزایش  با  که  داد  قرار  ارزیابی  مورد  گونه  بدین  توان

  قطره   نانو   هایمولکول  تعداد  نتیجه  در   و  آن  حجم  قطره،

  تمایل   دلیل  ها، بهمولکول  تعداد  یابد. با افزایشمی  افزایش

  در   بالاتری  سرعت   به  نیاز  سطح   به  هامولکول  چسبندگی 

  قطره   سطح،  العمل  عکس  نیروی  اثر  در  تا  باشدمی  برخورد

  مستقیم   نسبت  به  توجه   با   نماید.   برگشت   سطح  روی  از

  افزایش   نتیجه  در  و  قطره  حجم  به  هامولکول  تعداد  افزایش

حدی قطره   نسبت   بودن  خطی  برگشت،  سرعت  قطر 

حدی  به  نسبت  -می  انتظار  قابل  قطره،  برگشت  سرعت 

با زاویه  باشد.   با    45همچنین در برخورد قطره  نیز  درجه 

نانو قطره، سرعت حدی جدایش و برگشت   افزایش قطر 

نانوقطره، افزایش یافته که این افزایش نیز به صورت خطی  

دهد که پدیده جدایش و برگشت  نشان می  باشد. نتایجمی

در قطرات با قطر بزرگتر در زوایای مختلف برخورد، در  

خط رسم  با مقایسه دو    پذیرد.صورت میسرعت بیشتری  

شکل   در  می  11شده  که  مشخص    ه ی زاو  در  تفاوت شود 

گردیده است.    قطره  رفتار  رییتغ  به   منجر  سطح،   به  برخورد

  90درجه( نسبت به برخورد عمودی)  45در برخورد مایل)

بالاتری  در سرعت  روی سطح،  از  قطره  درجه(، جدایش 

زاویه برخورد به    کاهش  گرید  عبارت  به گیرد.  صورت می 

است.   همراه  محسوس سرعت جدایش  افزایش  با  سطح، 

با    بنابراین قطرات  برگشت  و  برخورد  سرعت  نتایج 

نشان داده شده    11نانومتر در شکل    10و    7،  5قطرهای  

می  است. نشان  نود نتایج  یا  عمودی  برخورد  در  که  دهد 

باعث   که  حدی  در سرعت  قطره،  نانو  قطر  مقدار  درجه، 

 شود، تاثیر دارد. شت نانو قطره از روی سطح صاف میبرگ 

برخورد   در  برگشت  سرعت  درجه    90حداقل 

 )عمودی( 

برخورد   در  برگشت  سرعت  درجه   45حداقل 

 ( مایل)
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به عبارت دیگر با افزایش قطر نانو قطره، سرعت جدایش و  

افزایش می از روی سطح  یابد. همانگونه که  برگشت قطره 

شود، تغییرات قطر نانو قطره با سرعت  در شکل مشاهده می

این تغییرات خطی شیبی جدایش و برگشت، خطی است و  

به   این  45نزدیک  دارد.   توان   می  را   تغییرات خطی  درجه 

  قطره،   قطر  افزایش  با  که  داد   قرار  ارزیابی  مورد  گونه  بدین

  افزایش   قطره  نانو   هایمولکول  تعداد  نتیجه  در  و  آن  حجم

افزایشمی با  بهمولکول  تعداد  یابد.    تمایل   دلیل  ها، 

  در   بالاتری  سرعت  به  نیاز  سطح   به  هامولکول  چسبندگی 

 قطره   سطح،  العمل  عکس  نیروی  اثر  در  تا  باشدمی  برخورد

  مستقیم   نسبت   به  توجه  با   نماید.  برگشت   سطح  روی  از

 افزایش  نتیجه  در  و  قطره  حجم   به  هامولکول  تعداد  افزایش

  قطر قطره نسبت  نسبت   بودن  خطی  برگشت،  سرعت حدی

حدی  به باشد.  می  انتظار  قابل  قطره،  برگشت   سرعت 

درجه نیز با افزایش   45همچنین در برخورد قطره با زاویه  

قطر نانو قطره، سرعت حدی جدایش و برگشت نانوقطره،  

باشد. افزایش یافته که این افزایش نیز به صورت خطی می

دهد که پدیده جدایش و برگشت در قطرات نشان می  نتایج

برخورد، مختلف  زوایای  در  بزرگتر  قطر  سرعت    با  در 

خط رسم شده در با مقایسه دو    پذیرد.بیشتری صورت می

  به   برخورد   هیزاو   در  تفاوتشود که  مشخص می  11شکل  

گردیده است. در برخورد    قطره  رفتار  رییتغ  به  منجر  سطح،

عمودی)  45مایل) برخورد  به  نسبت  درجه(،   90درجه( 

صورت   بالاتری  سرعت  در  سطح،  روی  از  قطره  جدایش 

زاویه برخورد به سطح، با    کاهش  گرید  عبارت  بهگیرد.  می

بنابراین   است.  همراه  جدایش  سرعت  محسوس  افزایش 

گرفت می نتیجه    قطره،   نانو   برگشت   پدیده  در  که  توان 

همواره  برخورد  هیزاو کاهش   افق،  و    پارامتر  با سطح  مهم 

 . باشدموثری در عدم برگشت و جدایش از سطح می

 

 گیری نتیجه

مدل  قیتحق  نیا  در ی، مولکول  کینامید  سازیتوسط 

شبیه صاف،  سطح  روی  از  نانوقطره  برگشت  و  -جدایش 

سازی شده است. با استفاده از معادلات دینامیک مولکولی  

آب   نانوقطره  برخورد  زاویه  و  قطر  تاثیرات  آنها،  حل  و 

سطح   روی  از  نانوقطره  برگشت  و  جدایش  پدیده  برروی 

نتایج به دست  ه است.  طلا، مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت

ت  ع دهد که با افزایش قطر نانوقطره مقدار سرآمده نشان می

می رخ  برگشت  و  جدایش  پدیده  آن  در  که  دهد  حدی 

می در  افزایش  قطرات  نانو  قطر  هرگاه  عبارتی  به  یابد. 

پاشش کم باشد باید با سرعت کمتری نانوقطرات به سمت  

نانوق جدایش  و  برگشت  از  تا  شود  پاشیده  طرات  سطح 

جدایش   آن  در  که  سرعتی  همچنین  گردد.  جلوگیری 

دهد به صورت خطی و با شیبی نزدیک به  نانوقطره رخ می

می  45 زیاد  قطره،  قطر  افزایش  به  نسبت  این  درجه  شود. 

می نشان  نانوقطره  مطالعه  برخورد  زاویه  کاهش  با  که  دهد 

کاهش   از روی سطح  آن  نسبت به سطح، احتمال برگشت 

عمی به  یا  یابد  پاشش  زاویه  کاهش  با  زاویه  بارتی  کاهش 

و   برگشت  حدی  سرعت  سطح،  به  نانوقطره  برخورد 

می افزایش  سطح  از  نانوقطره  نتیجهیابد  جدایش  با   در 

میسرعت  بیشتری  را  های  قطرات  نانو  پاشش  عمل  توان 

گردد  مشاهده می ،با توجه به نتایج به دست آمدهانجام داد.  

پاشش  که   نازل  قطراتتنظیم  نانو  ایجاد  قطر    یبرای  با 

پاشش  زاویه  و  پاشش  سرعت  تنظیم  همچنین  مناسب، 

تاثیر مهمی در جدایش و برگشت نانوقطرات از   ،نانوقطرات

وهش و رعایت  ژروی سطح دارد.  با استفاده از نتایج این پ

زا و  سرعت  قطر،  میومقادیر  نانوقطره  برخورد  از  یه  توان 

ق نانو  برگشت  و  جدایش  تا  پدیده  کرد  جلوگیری  طره 

 پوششی ناقص و خراب به وجود نیاید.
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