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In this study, molecular dynamics simulation was used to investigate the 

modification of quartz surface with adsorption of polystyrene and graphene 

nanoparticles. The simulations were performed on the super-hydrophilic 

quartz (001) surface. Polystyrene nanoparticles in three different percentages 

of surface coverage (5, 7, and 10) and one, two, four, and six layers’ graphene 

nano-sheets were created and adsorbed on the quartz surface. Then, contact 

angle, dipole moments, and intermolecular and intermolecular interactions 

between different nano-particles, quartz surface as a super hydrophilic 

substrate, and water molecules in the nano droplets were measured as the 

indicators of surface wettability. Analysis of the simulation results showed 

that the net and uncovered surface of quartz tolerates a high and asymmetric 

distribution of partial charge, causing a severe surface stress and intense 

hydrophilic behavior of the mineral surface. However, with the adsorption of 

polystyrene and graphene nanoparticles, the wettability behavior of the 

surface was changed to hydrophobic. Besides, changes in the surface energy 

due to nanoparticle adsorption, led to extensive changes in the dipole moment 

arrangement of water molecules on the quartz surface. 
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استایرن  آبران پلیکوارتز توسط جذب نانوذرات    سطح کانیدر تحقیق حاضر، اصلاح آبرانی  

ها  سازیهیشب.  مورد بررسی قرار گرفت  سازی دینامیک مولکولیشبیه  به کمک  و گرافن

استایرن با درصد  نانوذرات پلیکوارتز  انجام گرفت.  آبدوست    کانی بشدت (001سطح )روی  

های گرافن بصورت یک، دو، چهار و شش لایه ایجاد نانوشیت های مختلف سطح و  پوشش

های  سپس زاویه تماس، ممان دوقطبی ازی شد.سو جذب آن بر روی سطح کوارتز شبیه

 سطح   نانوذرات مختلف،  نیماب  یمولکولنیو ب  مولکولیدرون   هایاندرکنشهای آب و  مولکول

عنوان    کوارتز فوق  به  بستر  مولکول یک  و  بعنوان  تشکیل  آب  یهاآبدوست  قطره  دهنده 

-سازیتحلیل نتایج حاصل از انجام شبیهند.  قرار گرفتگیری  شاخص ترشوندگی، مورد اندازه

ها نشان داد که سطح بکر و بدون پوشش کانی کوارتز یک توزیع بالا اما نامتقارن از بار  

کند که موجب ایجاد تنش سطحی و رفتار آبدوستی شدید در سطح  الکتریکی تحمل می

گی سطح دگرگون استایرن و گرافن، رفتار ترشوندشود. اما، با جذب نانوذرات پلیکانی می

تغییرات در انرژی سطح ناشی از جذب نانوذرات   یابد.شده و از آبدوست به آبران تغییر می

دوقطبی ممان  آرایش  در  گسترده  تغییرات  سبب  متقابل  بصورت  آب  مولکول  نیز،  های 

 گردند. نانوقطرات شکل گرفته بر روی سطح کوارتز می

 واژگان كلیدی: 

 ترشوندگی، 

 کوارتز،    

 استایرن، پلی  اتنانوذر 

 ات گرافن، نانوذر   

  کینامید  سازیهیشب  

 . یمولکول

 

 مقدمه   -1
علوم   در  پرکاربرد  موضوعات  از  یکی  ترشوندگی  پدیده 

می پزشکی  و  نفت  زیست،  محیط  به  مهندسی،  که  باشد 

عنوان یک جنبه منحصر به فرد به رفتار مایعات قطبی و  

. مرور  [2,  1] پردازدغیرقطبی در سطوح مختلف جامد می

دهد که سطح جامد  کلی بر مطالعات انجام یافته نشان می

ت  طبیعی و مصنوعی از نظر رفتار ترشوندگی، در چهار حال

فوق  و  آبگریز  آبدوست،  آبدوست،  فوق  آبگریز  سطح 

می دسته پدیده  [3]گردند  بندی  اینکه  به  توجه  با   .

برهم  با  مستقیم  بطور  بستر  کنشترشوندگی  و  مایع  های 

جامد در فصل مشترک آن دو در ارتباط است، بنابراین با  

برهم این  در شدت  تغییر  ایجاد  و  توان  ها میکنشکنترل 
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از آبدوستی  رفتار ترشوندگی یک سطح را بصورت دلخواه 

یزی کامل یا بلعکس تغییر داد. در حال حاضر،  شدید به آبگر

ترشوندگی  روش رفتار  تغییر در  ایجاد  متنوعی جهت  های 

سطوح ارائه شده است. مروری بر مقالات ارائه شده در این 

نشان می مانند  زمینه  عواملی  از  استفاده  کنار  دهد که در 

های نوینی مانند میدان  و روش    [4]سازهای شیمیایی  سطح

مافوق   [5] الکتریکی یا  اتراسونیک  امواج  ،  [6]صوت    و 

یک گزینه    تواند بعنواننیز می  [ 8,  7]استفاده از نانوذرات  

شود.  گرفته  نظر  در  سطوح  ترشوندگی  رژیم  تغییر  در 

های منحصر به فرد  سطحی دارند که سبب نانوذرات ویژگی

های اخیر شده است. یکی  استفاده گسترده از آنها در دهه

باشد که  ها تغییر رفتار ترشوندگی سطوحی می از این ویژگی 



 231                                                                                                                               نژاد شاه محمدی و  ، معبودیفتح

 1402، تابستان    73شماره    کم، یو    ستیسال ب                                                                 ی در مهندس  یمجله مدل ساز

شده داده  پوشش  ذرات  این  سببا  ویژگی  این  شده  اند.  ب 

سال در  که  زمینه است  در  متعددی  تحقیقات  اخیر  های 

سطح عامل  بعنوان  نانوذرات  از  ایجاد استفاده  جهت  ساز 

کانی  ترشوندگی  رفتار  در  نتایج  تغییر  برسد.  چاپ  به  ها 

می نشان  عامل  تحقیقات  بعنوان  آبران  نانوذرات  که  دهد 

میسطح آبران،  خواص ساز  ارتقاء  و  توسعه  بر  علاوه   تواند 

آبرانی سطوح آبدوست، سبب کاهش اصطکاک سطح ذرات 

 و افزایش قابلیت فلوتاسیون آن در محیط سیال شوند. 

بررسی نانوذرات  بین  پلیاز  از شده،  گرافن  و  استایرن 

ترشوندگی سطوح    موثرترین عوامل تاثیرگذار در تغییر رژیم

شدهکانی  معرفی  پلتن ها  تحقیقاتی  گروه  در    [12-9]1اند. 

ی  نانوذرات آبران پلمقیاس آزمایشگاهی و پایلوت استفاده از  

ی مورد  مواد معدن  ونینوان کلکتور در فلوتاسبه ع   ی رارناستای

اند. نتایج کار آنها نشان داد که اکثر پلیمرها  بررسی قرار داده

به دلیل دارا بودن سطح انرژی پایین گزینه مناسبی برای  

توانند بطور وسیع در این  تولید سطوح فوق آبران بوده و می

نانوذرات  خصوص  در  همچنین  شوند.  گرفته  بکار  راستا 

گرافن، یکی از ساختارهای امیدبخش در زمینه پوشش بر  

ای، فلزی و پلیمری، تحقیقات قابل توجهی روی سطوح کانه

گرافن به عنوان یک نانوذره،    .[12,  10] انجام گرفته است

از رفتارهمجموعه فرد مکانیکی، حرارتی و  ای منحصربهای 

دارد شیمیایی    .[13] سطحی  ترکیب  این  طبیعی  آبرانی 

های کربن حاضر  سنتزی، عمداً ناشی از بار جزئی صفر اتم

و همچنین مشخصه شعاع  گوشه گرافن  در ساختار شش 

ها به تشکیل اتمی و یونی کربن که موجب عدم تمایل اتم

مولکول با  هیدروژنی  میپیوند  آب  است.های  در    گردد، 

این نانو ذره دوبعدی دارای  یی دیگر،  مقایسه با عوامل شیمیا

خواص متعدد دیگری از جمله قابلیت سنتز در دامنه ابعادی 

لایه روشو  وسیع،  جذب  بندی  قابلیت  تولید،  متنوع  های 

پائین زیست در  باشد.  نیز میمحیطی  سطح بالا و خطرات 

پوشش سطح  کنار ایده استفاده از کلکتورهای واندروالسی،  

و    یکیزیمواد مختلف توسط گرافن و اثرات آن در خواص ف

ترشوندگ  ییایمیش رفتار  خصوص  به  نظر،  مورد    یماده 

میسطح از ی  استفاده  راستای  در  امیدبخشی  گام  تواند 

نسل  کلکتورهای  اساس  و  پایه  عنوان  به  گرافن  نانوذرات 

 .  [14] جدید تلقی شود

 
1 Pelton et al. 

بر اساس آنچه گفته شد، در این تحقیق تاثیر جذب سطحی 

پلی نانوذرات  ساختار  و  دو  سطح   گرافناستایرن  روی  بر 

های  ترین باطله همراه برای اکثر کانی( کوارتز )فراوان001)

باشند که در حین اکسیده و سولفیده باارزش اقتصادی می

کنسانتره    های عملیات از  است  لازم  معدنی  مواد  فرآوری 

 هادر میزان ترشوندگی سطح و عملکرد آن حذف گردد(

سطح عامل  این  بعنوان  گرفت.  قرار  بررسی  مورد  ساز 

-باشند )پلی ای مینانوذرات دارای ترکیب شیمیایی ساده

های کربن و هیدروژن و گرافن فقط از کربن استایرین از اتم

که است(  در    ساخته شده  آنها  ساختار  بودن  پایدار  سبب 

تغییر   شرایط  و  فلوتاسیون  خاصیت  می   pHمحیط  گردد. 

در  سهولت  همچنین  و  نانوذره  دو  هر  برای  بالا  آبگریزی 

تر  دار کردن آنها که سبب هوشمندتر و انتخابیامکان عامل

جذب   و  فلوتاسیون  محیط  در  آنها  عملکرد  قابلیت  شدن 

گردد، از دیگر علل انتخاب  می  هاانتخابی بر روی سطح کانی 

می نانوذره  عوامل  این  با  مقایسه  در  نانوذرات  این  باشد. 

تری ایجاد تر آبرانی مطلوبشیمیایی، در دوز مصرف پایین

روی می بر  درصدی  ده  پوشش  یک  ایجاد  بطوریکه  کنند، 

پوشش کل   نانوذرات، عملکردی مشابه  سطح کانی توسط 

دارند. همچنین، به دلیل  سطح توسط عوامل شیمیایی فعلی  

عوامل  بمانند  محیط  در  ذرات  این  تخلیه  بودن،  جامد 

کند، چون شیمیایی رایج آلودگی محیط زیستی ایجاد نمی 

سطحی وجود های زیرقابلیت آلودگی خاک و نفوذ آن در آب

پلی نانوذرات  تولید  هزینه  همچنین،  در  ندارد.  استایرینی 

پلیمری   نانوذرات  با سایر  با  آبگریز کمتر میمقایسه  باشد. 

قابل  عملکرد  به  شبیهتوجه  روش  دینامیک  قبول  سازی 

و مطالعات شیمی فیزیکی    [19-15]در فلوتاسیون   مولکولی

رای انجام مطالعات استفاده  ، از این روش ب[23-20]سطوح  

مطالعه   گردید. راستای  ی  کان   ترشوندگی سطح  ت یقابلدر 

د  کوارتز اندرکنشکیتئور  دگاهیاز  بررسی  میان  ،  های 

استایرن و گرافن، آب و سطح کوارتز به کمک نانوذرات پلی

مولکولیشبیه دینامیک  گرفت.    سازی  قرار  بررسی  مورد 

سطح کانی کوارتز در مقیاس    ی ترشوندگ  همچنین، قابلیت

ارزیابی در دو حالت پوشش    فاکتورهای  از  استفاده   نانو و با

نانو مواد و حالت بدون پوشش مورد بررسی قرار  با  سطح 

 گرفت.  
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 روش كار - 2
متنسازیشبیه کد  محیط  در  مولکولی  دینامیک  باز  های 

 سازی هیو مورد شب  یمختلف طراح  های ویسنار  و در  1لمپس

گرفت برا  کیلمپس    .ندقرار  توسعه  قابل  انجام   یکد 

برا  باشدیم  یمولکول  کینامید  سازی  هیشب   ی اجرا   یکه 

رو بر  قابل  انهیرا  ی کارآمد  مواز  ت یبا  رو  یپردازش    ی بر 

ا  یطراح  GPUو    CPU  یپردازشگرها کد    نیشده است. 

 ی صنعت انرژ  پارتمانیدر د   ا یساند  ی مل  شگاه یکه در آزما

را  افتهیتوسعه    کایآمر بطور  ل  گانیاست،    سانسیتحت 

GNU public license است. با توجه به متن   افتهی عیتوز

برخوردار    ایالعادهفوق   یر پذیباز بودن کد، لمپس از انعطاف 

-دهیکد هر قسمت از آن را بر اساس ا  تواند یبوده و کاربر م 

داشتن انواع    اریدهد. لمپس با در اخت  رییخود تغ  یذهن  های

 ی مناسب برا   یمتنوع، بستر  یمرز  طیو شرا  روهاین  دانیم

  ،یاتم  هایستمیمختلف از جمله س  هایستمیس  سازیهیشب

پروتئ  ،یکیولوژیب  ،یفلز  ،یمریپل   هایستمیو س  هانیانواع 

سطح  های مفروض،  در تمام حالت .سازدیرا فراهم م  یستیز

ابعاد  کوارتز   (001) سه  آنگستروم    21×151×151با  در 

در نظر گرفته شده  بعنوان سطح آبدوست    zو    x  ،yراستای  

بلوری هگزاگونال   .شدسازی  شبیهو   دارای ساختار  کوارتز 

یک المان از     سازی خواص ترشوندگیباشد. برای شبیهمی

این کانی، لازم است با برش صحیح بلور اولیه کوارتز، باکس  

ایجاد شود.  شبیه یا مستطیل  مربع  به شکل مکعب  سازی 

می مختلف  میلر  سطوح  جهت  در  برش  صورت این  تواند 

 001دهد، برش در راستای سطح  گیرد. مطالعات نشان می

تواند سبب سبب ایجاد یک بلور پایدار گردد. این برش می

ها های اکسیژن و سیلیسم در سطح و لبهتولید سطوح با اتم

های مختلف آبگریزی سطح در سطوح منتهی  گردد، تا حالت

های اکسیژن و سیلیسم مورد بررسی قرار گیرد. برای به اتم

پل  نانوذرات  پوشش    رناستاییساخت  ابعاد    10و   7،  5در 

استفاده شده    2کیاتکت  یرن یاستا  هایرهیاز زنج  ،درصد سطح

،  1بندی  نیز در ابعاد سطح و در لایه  های گرافنشیتنانوو  

نرم  6و    4،  2 توسط  شدند.    VMDافزار  لایه    درساخته 

سازی با ایجاد نانوقطره و از طریق  شبیه  مختلف  هایسیستم

آن  اندازه تماس  زاویه  جامد،  روی  گیری  پدیده  سطح 

مورد بررسی قرار گرفت.   ترشوندگی

  

  
استایرن با  پلی-(، کوارتزGWنانوقطره آب )-سازی دینامیک مولکولی. کوارتزهای شبیههای اولیه سیستم. نمونه ای از پیکربندی1شکل  

 (. GG4نانوقطره آب )-لایه  4گرافن  -و کوارتز (GG2نانوقطره آب )-لایه  2گرافن  -(، کوارتزGP10نانوقطره آب )-درصد  10پوشش  

کوارتز   ی سطح بکر کان   یترشوندگ   یامکان بررس  این مسیر

مقا  حالت  سهیو  با  توسط    های آن  پوشش  -سطحمختلف 

  یترشوندگ  یمنظور بررسه  بسازهای مورد بررسی را داد.  

 
1  Lange-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulatory 
(LAMMPS) 

با گرافن  شده )پوششی(  ی سطح اصلاحآبرانبلور و  سطح بکر  

-استایرن در درصد پوششو پلی  مختلف  هایبندیهیلادر  

نانوقطره  -)کوارتز  GWهای  ستمیسهای مختلف، به ترتیب  

2 Atactic 



 233                                                                                                                              نژاد شاه محمدی و  ، معبودیفتح

 1402، تابستان    73شماره    کم، یو    ستیسال ب                                                                 ی در مهندس  یمجله مدل ساز

و  -گرافن-)کوارتز  GGآب(،   آب(  - )کوارتز  GPنانوقطره 

 ط ی. شرا(1ند )شکل  دیگرد  جادیانانوقطره آب(  -استایرنلیپ 

متناوب و    yو    xدو محور    یدر راستا  هاسازیی شبیه مرز

راستا نظر گرفته شد. جعبه   رمتناوبیغ   zمحور    یدر  در 

  هیقطره آب به منظور حذف اثر مرزها بر زاو  هیاول  رپذیشکل

در مرکز بلور قرار گرفت.    شه،یتماس قطره و سطح بلور ش

برا  یروین  دانیم استفاده     CVFFها،سازیهیشب  یمورد 

انتخاب    TIP3P  [7 ]،  آب  سازیهیشب  لیپتانسو    [24]

 (. 1)جدول دیگرد

های دینامیک مولکولی  سازی. مقادیر عددی پارامترهای کوانتومی مورداستفاده در انجام شبیه 1جدول   

های غیرپیوندی کوانتومی اندرکنش   پارامترهای  بار جزئی   

 ԑ (kcal.mol-1) σ (Å) اتم ساختار  (e) بار  اتم ساختار 

+ Si 6/0 شیشه  Si 04/0 شیشه    0534/4  

O 3/0 -  O 2280/0  8598/2  

C 1480/0 گرافن  C 0 گرافن   6170/3  

استایرن پلی  C0 0  پلی استایرن C0,C1,C2,C3,C4, C5 1480/0  6170/3  

C1,C2,C3,C4, C5 1/0 -  

C6 1/0 -  C6, C7, Cf, Ci 0390/0  8754/3  

Ci  و C7 2/0 -  

Cf 3/0 -  H 0380/0  4500/2  

H 1/0 +  

- Ow 830/0 آب Ow 1020/0 آب   3180/3  

Hw 415/0 -  Hw 0460/0  4000/0  

 

-لنارد 6-12 لیپتانس با ی وندیرپ یغ  یهااندرکنش حاسبهم

گرفت.ونز  ج   لیپتانس  کیجونز،  -لنارد  لیپتانس صورت 

  ا یدو ذره )اتم    انمی هااندازه اندرکنش  فیتوص  یبرا  یبیتقر

،  دور  هایفاصله  در  ها معمولااندرکنش  نیمولکول( است. ا

نوع از    ک،ینزد  یهاو در فاصله  ندهیربا  ایجاذبه    یروین  از 

نهستندرانش    ا یدافعه    یروین  نوع معولاً    نده یربا   یروی. 

ن  یواندروالس  یروین ناش  ی روین  هرانند  یرویو  از    ی رانش 

الکترون  یپوشان هم ذره    یابر  اصل   یپاؤل  یروین )دو  از  که 

 رابطه ریاضی این پتانسیل برابر است با: است.  ی(طرد پاول 

𝑉(𝑟) = 4𝜀 [(
𝜎

𝑟
)
12

− (
𝜎

𝑟
)
6

] 

بیانگر    σو    چاه پتانسیلگر عمق  نشان  ε،  در این رابطهکه  

میفاصله صفر  پتانسیل  آن  در  که  است  این  ای  شود. 

یا   و  های آزمایشگاهیداده برازش ه روشپارامترها معمولاً ب

 یند.آبه دست می شیمی کوانتومیاز محاسبات دقیق در  

محاسبه     هایاتم  ن یماب  یاختلاط  های اندرکنشبرای 

لونتزاز  متفاوت   اختلاط  برای  شد.  استفادهبرتولت  -قاعده 

از    ،متفاوت  هایاتم  نیماب  یاختلاط  هایاندرکنشمحاسبه  

لونتز اختلاط  اساس،  برتولت  -قاعده  این  بر  شد.  استفاده 

 
1 Particle-Particle-Particle-Mesh 

نوع  برای محاسبه اندرکنش مابین دو اتم غیر هم  εمقدار  

هندسی   میانگین  مقدار     εبرابر  محاسبه   σآنها،  برای 

آنها در نظر گرفته   σاندرکنش آنها برابر میانگین حسابی  

 تر: شد. به عبارت ساده

ε𝑖,𝑗 = √ε𝑖 × ε𝑗           𝜎𝑖,𝑗 =
𝜎𝑖+𝜎𝑗

2
    

در سیستماندرکنش الکترواستاتیکی  شبیههای  سازی  های 

فوریه   الگوریتم  اساس  از    ، 1PPPM  [25]بر  خاصی  نوع 

فوریه   اندرکنش   Ewaldالگوریتم  محاسبه  های  برای 

غیرپیوندی کولمبیک، مورد محاسبه قرار گرفت. در تمامی  

سازی دامنه مجاز تغییرات الگوریتم سری های شبیهسیستم

پیشبرد    10-4فوریه   برای  شد.  گرفته  نظر  به  در  سیستم 

روش از  زمانی  گام  یک  الگوریتم    اندازه  عددی  تقریب 

انتگرالی ورله استفاده شد. گام زمانی در نظر گرفته شده در  

زمان کل  فمتو ثانیه بود.    1سازی  های شبیهتمامی سیستم

نانو ثانیه   2  قطره آبنانو  -سازی برای سیستم کوارتزشبیه

برای کوارتزستمیس  و  ا-های  پلی  نانوقطره  -ستایرننانوذره 

و ثان  5  آب،قطره  نانو-نگراف-کوارتز  آب  بود.    هینانو 

سیستم تمامی  در  جذب  شبیهفرآیندهای  با  های  سازی 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%86%D8%A7%D9%87_%D9%BE%D8%AA%D8%A7%D9%86%D8%B3%DB%8C%D9%84
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%AD%D9%84%DB%8C%D9%84_%D8%B1%DA%AF%D8%B1%D8%B3%DB%8C%D9%88%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
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   (NVTدما ثابت )-استفاده از هنگرد ترمودینامیکی حجم  

 .گرفتدرجه کلوین انجام    300در دمای 

 نتایج و بحث  -3

 پایداری جذب  - 1- 3

دینامیک  در سیستم تمامی   شدهسازیمولکولی شبیههای 

ها  منوط به کسب اطمینان از دستیابی سیستم گیریاندازه

فرآیند   پایان  و  ترمودینامیک  تعادل  شرایط  به  دینامیکی 

باشند. در این راستا، برای بررسی تعادل ترمودینامیک  می

-های جذب فیزیکی و اطمینان از پایداری جذبدر سیستم

شده، از همگرایی  سازیهای شبیهدر سیستم  یافتههای انجام

سازی  ها در طول زمان شبیهنمودارهای انرژی کل سیستم

شد.   سیستم،  (2)شکل  استفاده  کل  انرژی  های  تغییرات 

سازی را سازی شده در طول زمان انجام شبیهمختلف شبیه 

   دهد.نشان می

دهنده تغییرات انرژی کل نشان GW، نمودار (2)در شکل 

سیستم جذب آب بر روی سطح بکر و بدون پوشش کوارتز 

دهنده تغییرات انرژی  نیز نشان   GPهای  باشد. سیستممی

سیستم پلیکل  نانوذرات  جذب  در  درصد  ها  با  استایرن 

هستند.  پوشش کوارتز  سطح  روی  بر  آب  و  مختلف  های 

دهنده تغییرات انرژی کل  نشان  GGهای  همچنین، سیستم

در جذبسیستم پوشش  ها  درصد  با  گرافن  های  نانوذرات 

کوارتز می بر روی سطح  آب  و  همانطورمختلف  که  باشند. 

نشان میسازینتایج شبیه تمامی سیستمها  های  دهد، در 

مولکولشبیه جذب سازی،  سرعت  به  نانوذره  و  آب  های 

نظر   سطح از  سیستم  و  همگرا  انرژی  مقادیر  و  گردیده 

می تعادل  به  بالای  رسنترمودینامیکی  مقدار  همچنین  د. 

دهنده این پدیده  آب نشان-انرژی سیستم در تماس کوارتز

است که سطح کوارتز شدیدا آبدوست بوده و جذب آب بر  

باردار بشدت  سطح  مقادیر   روی  شدیدترین  کوارتز، 

 باشد.  مولکولی را دارا میهای بیناندرکنش

 
. سازیهی در طول زمان شب  سازیهیشب  هایستمیکل س  یدر انرژ  راتییتغ.  2شکل    

 

در پوشش  درصد  افزایش  کوارتزسیستم با  -پلی-های 

(، تغییرات سطح انرژی کل سیستم یک  GPآب )-ستایرنا

می نشان  را  کاهشی  تمایل  روند  کاهش  امر  این  که  دهد 

استایرن  سطح کوارتز پوشش داده شده با نانوذرات آبران پلی

برای جذب آب و اندرکنش با آن یا به عبارت دیگر کاهش  

سازد. همچنین، بررسی شدت آبدوستی سطح را نمایان می

سیستم کل  انرژی  در  )تغییرات  گرافن  نشان  GGهای   )

های  سازی، نانوشیتهای شبیهدهد که در تمامی سیستممی

اندرکنشلایه  6و    4،  2،  1 تاثیر  تحت  گرافن  های  ای 

دروالسی جذب سطح کوارتز شده و یک پوشش بر روی وان

های آب موجود  کند. همزمان مولکولسطح بلور را ایجاد می

در باکس آب نیز به شکل یک نانوقطره در آمده و بر روی 

های گرافن قرار سطح پوشش داده شده کوارتز توسط لایه

نظر  می از  و  همگرا  کل  انرژی  نظر  از  سیستم  و  گیرند 

میترمودینامی تعادل  به  نشان کی  وضوح  به  نتایج  رسد. 

دهند، پوشش سطح توسط گرافن سبب کاهش انرژی   می

گردد، که این امر به  کل سیستم به مقدار قابل توجهی می 

با   شده  داده  پوشش  کوارتز  سطحی  تنش  کاهش  دلیل 

اندرکنش های  های آن با مولکولنانوذرات گرافن و کاهش 

تعداد آب می افزایش  با  نشان  لایه  باشد.  نتایج  های گرافن 

قرارگیری  می دلیل  به  سیستم  کل  انرژی  که  دهد 

های آب در فواصل دورتر از سطح کوارتز و کاهش   مولکول

اندرکنش میمیزان  کاهش  عملا  ها  شرایط  این  در  یابد. 

های آب خارج از شعاع تاثیر توان گفت که دیگر مولکول می

باعث   این  بوده و  از سطح کوارتز  شود که هیچ  میبخشی 

اندرکنشی بین آنها ایجاد نشده و نهایتاً سطوح جدید ایجاد  
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 شده بشدت آبران شوند. 

 شدهسازیهای شبیههای تماس نانو قطرهزاویه  - 2-3

پیوستگی و چسبندگی نیروهای  میان  تعادل  به    نقطه  که 

مولکول مابین  نیروهای  مابین  ترتیب  نیروهای  و  آب  های 

باشند، عامل ایجاد زاویه  سطح جامد می های آب با  مولکول

باشد.  تماس تعادلی مابین قطره آب و هر سطح جامد می

شدت نیروهای چسبندگی بر روی هر سطح جامد، تابعی از  

باشد و با تغییر انرژی سطح شدت  انرژی سطح آن سطح می

نماید. بنابراین هر سطح جامد با شدت  این نیرو نیز تغییر می

د دارای یک زاویه تماس منحصر به فرد  نیروی منحصر بفر

عاملی منحصر   رو زاویه تماس برای هر کانیباشد. از اینمی

و می بوده  طبقهبفرد  در  فاکتور  یک  عنوان  به  بندی تواند 

در  کانی  بررسی  گیرد.  قرار  استفاده  مورد  جامد  مواد  و  ها 

چاپکتاب علمی  مقالات  و  پدیدهها  مورد  در  های  شده 

های متعددی  دهد که تئوریامد نشان می سطحی سطوح ج

زمینه اندازهدر  جامد  ی  سطح  با  قطره  تماس  زاویه  گیری 

مطرح گردیده است که مهمترین و پرکاربردترین آنها سه  

. معادله  [26]باشندباکستر می-تئوری یانگ، ونزل و کیسیه

گیری زاویه تماس بر روی سطوح یانگ معمولا برای اندازه

میایده بکار  یک آل  روی  بر  تماس  زاویه  همچنین،  رود. 

های  ها و شکاف های آب به داخل درزهسطح زبر که مولکول

ترکیب  نظر  از  غیرهموژن  سطوح  و  نکند  نفوذ  سطح 

کیسه تئوری  از  ترشوندگی  تئوری  از  باکستر -شیمیایی 

های نمایند. اساس تئوری ونزل نیز نفوذ مولکولپیروی می

شکاف و  زبری  نقاط  داخل  به  از  آب  ناشی  سطوح  های 

شکل  باشد.  آب می های  های میان سطح و مولکولاندرکنش

باشد که بر  سازی میهای تماس شبیهدهنده زاویهنشان  3

محور   راستای  در  تصویر  پردازش  روش  مورد    zاساس 

های زاویه تماس  سازیگیری قرار گرفت. نتایج شبیه اندازه

اند. مرکز جرم قطره در  بیان شده 2جدول بطور خلاصه در 

باشد،  ره نیز میکه تابع میزان گردشدگی قط  zامتداد محور  

نیز به عنوان فاکتور موثر تکمیلی در بررسی صحت زاویه 

 شده مورد استفاده قرار گرفت. گیریتماس اندازه

 سیستم سطح بکر كوارتز  -3- 3

ها بر روی سطح بکر کوارتز نشان داد که بواسطه  تحلیل داده

انرژی، مولکول  بالا  بلور سطح  های آب سریعاً جذب سطح 

پخش   آن  روی  بر  سطح  از  زیادی  محدوده  در  و  شده 

حدود   می تماس  زاویه  متوسط  شرایط  این  در    24شوند. 

مطابقت  اندازه  درجه آزمایشگاهی  نتایج  با  که  شد  گیری 

اندرکنش دارد.  محل    هایخوبی  در  شدید  مولکولی  بین 

های آب بر روی  شدگی گسترده مولکولتماس، موجب پهن

فاصله   در  آب  قطره  جرم  مرکز  گرفتن  قرار  و   4سطح 

آنگستروم از سطح شد. این پدیده مطابقت خوبی با شکل  

نانو قطره تشکیل یافته و زاویه تماس پایدار ایجاد شده نشان  

توان مشاهده کرد  ده، می داد. با توجه به شکل قطره ایجاد ش 

های  و شکاف  های آب به درون درزهکه تعدادی از مولکول

از   سطح بلور نفوذ کرده و بنابراین رژیم ترشوندگی سطح 

کند. تئوری ترشوندگی ونزل پیروی می 

گیری مرکز جرم نانو قطرات تشکیل یافته بر روی سطوح از بستر  به همراه فاصله قرار  شدهگیریهای تماس اندازهمتوسط زاویه.  2جدول  

 zدر امتداد محور  

 GW GG1 GG2 GG4 GG6 مدل  زاویه تماس 

 54/92 65/87 25/58 89/49 24 سازی شبیه
 15 2/14 4/10 5/9 4 سازی شبیه مرکز جرم نانو قطره 

       

 GP05 GP07 GP10 G2P05 GsP10 مدل  

 66/94 07/93 14/90 22/63 55/58 سازی شبیه زاویه تماس 

 5/15 4/15 15 12 11 سازی شبیه مرکز جرم نانو قطره 

بر روی سطح بلور شیشه، با توجه به عدم تقارن توزیع انرژی 

سطح، زاویه تماس تحت تاثیر ژئومتری سطح قرار داشته و 

زاویه باهم  در  اندکی  مختلف  راستاهای  در  تماس  های 

جهت    4باشد. برای حذف این اثر زاویه تماس در  متفاوت می

ماس  گیری و مقدار متوسط آن به عنوان زاویه تاصلی اندازه

 نهایی در نظر گرفته شد. 
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زرد، قرمز، سفید و آبی به ترتیب بیانگر    های به رنگهای پایدارشده بر روی سطوح مختلف. در این اشکال، گوی. نانو قطره3شکل  

 باشد. های سیلیسم، اکسیژن، هیدروژن وکربن می اتم

 

 پلی استایرن  -سیستم كوارتز  - 3- 4

شبیه از  حاصل  نشان  سازینتایج  مولکولی  دینامیک  های 

پلیمی نانوذرات  جذب  با  که  یک    استایرندهند  ایجاد  و 

  24(، زاویه تماس از  GP05روی سطح کوارتز )  %5پوشش  

آنگستروم   11درجه و فاصله مرکز جرم نانوقطره به    58به  

گیری زاویه تماس و فاصله مرکز جرم یابد. اندازهافزایش می

( GP07)  7قطره از سطح کوارتز در مقادیر درصد پوشش  

فزایشی بوده،  (، نشان داد که این روند اGP10) درصد  10و  

درصد سطح توسط نانوذرات آبران   10بطوریکه با پوشش  

درجه و فاصله مرکز ثقل    90استایرن، زاویه تماس به  پلی
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از   بیش  به  نیز  می  14قطره  ارتباط  آنگستروم  این  رسد. 

انجام  آزمایشگاهی  مطالعات  نتایج  با  کاملی  یافته  مطابقت 

 .  [ 12, 10, 9]دهد توسط پلتن و همکارانش نشان می

قطره شکل  بررسی  پوششهمچنین  مقادیر  در  های  ها 

پلی نانوذرات  از  افزایش    استایرنمختلف  با  که  داد  نشان 

های سطح شیشه درصد پوشش، نفوذ ذرات به داخل شکاف 

-کاهش و رژیم ترشوندگی بطور تدریجی از ونزل به کیسیه

استفاده از دو نانو ذره  همچنین،    کند.باکستر  تغییر پیدا می

در ابعاد کوچکتر بجای یک نانو ذره با ابعاد بزرگتر در درصد  

شان داد که در این حالت زاویه  ن (،G2P05پوشش یکسان )

تماس بزرگتری ایجاد شده و مرکز جرم نانو قطره تشکیل  

گیرد. یافته بر روی سطح در فاصله بیشتری از سطح قرار می

می از بنابراین  استفاده  صورت  در  که  گرفت  نتیجه  توان 

توان نانوذرات آبران ریزتر، هرچند با درصد پوشش کمتر، می

هم دست یافت. بر روی سطح منتهی    به آبرانی مطلوبتری

سازی نانو قطره نشان  شبیه  (GsP10) های سیلیسمبه اتم

های اکسیژن، زاویه  داد که در مقایسه با سطح منتهی به اتم

 باشد.  تماس به دلیل پائین بودن انرژی سطح بیشتر می

 گرافن - سیستم كوارتز   - 5- 3

Error! Reference source not found. همانطور

دهند، با جذب نانو  ها نشان میگیریکه نتایج عددی اندازه

برای سطح بکر به    24°ذره گرافن تک لایه زاویه تماس از  

دهنده تغییر در  یابد که این نشانافزایش می  48°بیش از  

باشد. تغییر در شدت انرژی رفتار ترشوندگی سطح بلور می

-سطح که منجر به افزایش زاویه تماس و کاهش اندرکنش

مولکول  روی  بر  فعال  میهای  آب  بیشتر  های  باعث  شود 

شدن فاصله مرکز جرم نانو قطره آب از سطح کانی به بیش  

می  9از   هم آنگسترومی  کوارتزشود.  سیستم  پلی  -انند 

  4،  2های نانو ذره گرافنی  بندیاستایرن، با تغییر تعداد لایه

لایه، زاویه تماس قطره آب با بستر یک روند افزایشی از    6و  

کند. در این شرایط  درجه را ثبت می  90°به بیش از    °48

های نانو ذره گرافنی موجب افزایش فاصله افزایش تعداد لایه

های شیشه از آب به بیش از حد شعاع تاثیر اتمهای  مولکول

شود که عملا باعث از بین رفتن اثرات سطح بلور شیشه می

های آب بطور کامل می  های شیشه بر مولکولاندرکنشی اتم

 شود. 

لایه ای، فاصله مرکز جرم نانو    6همچنین با ایجاد یک مرز  

فاصله   از  از  آنگسترومی    9قطره  بیش  آنگسترومی    14به 

زاویه تماس  افزایش می  از همگرا شدن  این نشان  یابد که 

می گرافن  و  آب  تماس  زاویه  به  بستر  با  آب  باشد.  قطره 

اتم تغییر  رادیکالبواسطه  از  بستر  سطح  آزاد  های  های 

های خنثی و بدون بار کربن حاضر در ساختار  اکسیژن به اتم

مولکول آرایش  ریتم  مقایسه  گرافن،  در نانوذرات  آب  های 

سطح تماس پوشش داده شده توسط نانوذرات گرافنی در  

رژیم بندیلایه تغییر در  از  نشان  واضح  بطور  های مختلف 

می بطوریکه  داشت.  سطح  رژیم ترشوندگی  گفت  توان 

ترشوندگی سطح از تئوری ونزل در مرحله قبل از اصلاح به  

کیسیه اصلاح-رژیم  سطوح  برای  توسط  باکستر  شده 

 یابد.  ییر مینانوذرات گرافنی تغ

مورد    - 3- 6 سطوح  روی  بر  آب  مولکولهای  آرایش 

 مطالعه

باردار،   جامد  یک سطح  با  قطبی  سیال  فصل مشترک  در 

دوقطبی الکتریکی توزیع  بار  و  انرژی  از  تابعی  سیال  های 

می جامد  شکل  سطح  ممان   (4)باشد.  محاسبه  نحوه 

  سازی دینامیک مولکولی بطور شماتیکدوقطبی در شبیه

می  اندازهنمایش  برای  مماندهد.  دوقطبیگیری  های  های 

بردار نرمال سطح    نیب  هیزاو آب بر روی سطح، مطابق شکل  

و مرکز    ستالیکه از سطح کر  ی و بردار فرض  (β)  ستالیکر

دو اتم    یحاو  یکه عمود بر صفحه فرض)  مولکول آبجرم  

است  دروژنیه آب  گیری  اندازه(،  α)  گذرد  ی م  (مولکول 

  .شود می

نشان  ( 5)شکل   توزیع  نیز  هیستوگرام  نمودارهای  دهنده 

سیستمدوقطبی در  آب  شبیههای  مختلف  سازی  های 

شود،  به وضوح دیده می (5)باشد. همانطور که از شکل  می

در سطح بکر کوارتز، به علت بار الکتریکی شدید تمرکز یافته  

درصد از   20بر روی سطح و تنش بالای سطح، در حدود  

های آب موجود در نانوقطره بصورت متراکم و تحت کولمول

آرایشی منظم و تقریبا موازی با سطح در لایه فصل مشترک  

می پیدا  آرایش  تماس  سطح  سطح  با  پوشش  با  اما  کنند. 

استایرن در درصدهای مختلف و گرافن  توسط نانوذرات پلی

لایه بطور بندیدر  کوارتز  بلور  سطحی  تنش  مختلف  های 

کاهش یافته و این آرایش صلب و منظم در لایه  چشمگیری  

فصل مشترک، به دلیل کاهش تنش سطحی دچار تغییرات  

-آب در لایه  های دوقطبی اساسی شده و شکل توزیع ممان

یابد.  های مختلف تقریبا به سمت یک توزیع نرمال تغییر می 

  هایهای میان اتماین امر به دلیل کاهش شدت اندرکنش

 باشد.  های آب در داخل نانو قطره میکوارتز و مولکول
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 سازی دینامیک مولکولی. . شماتیک نحوه محاسبه ممان دوقطبی مولکول نسبت به یک سطح در شبیه4شکل  

 
  سازیهای مختلف شبیهقطرات تشکیل یافته بر روی سطح کوارتز در سیستم  های آب در نانومولکول  توزیع ممان دوقطبی.  5شکل  

نانوذرات پلی استایرن(.-)سیستم کوارتز  
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 گیرینتیجه - 4

شبیه از  استفاده  مولکولیبا  دینامیک  تغییرات  ،  سازی 

( سطح  توسط  001ترشوندگی  کوارتز  گونه  (  نانوذرات دو 

گرفت. بررسیاستایرن وگرافن مورد بررسی قرار  آبران پلی

ای اولیه نشان داد که سطح کوارتز درحالت بدون پوشش  ه

می و  بوده  باردار  ترکیبی  بشدت  میل  با    بسیارتواند  قوی 

این  مولکول بطوریکه که حتی گاها  باشد،  داشته  آب  های 

های  جذب سبب ایجاد پیوندهای شیمیایی و تشکیل گونه

آزمایش  وسط های اصلاح سطح تسیلیکات هیدراته گردد. 

های مخالف  استایرن و گرافن در حالتجذب نانوذرات پلی

نشان داد که در هر دو مورد زاویه تماس قطره آب یک گام  

میدرجه  66افزایشی   امر  این  که  داشته،  را  یک ای  تواند 

شرایط  آبرانی مطلوب برای عملیات فلوتاسیون این کانی را  

آب بر روی  ایجاد نماید. بررسی نحوه قرارگیری مولکولهای  

های  سطح بکر بلور کوارتز، آرایش متراکم و منظم دوقطبی

از   ناشی  داد که  نشان  را  الکتریکی در لایه فصل مشترک 

های آب  تمرکز بالای بار الکتریکی و پتانسیل شدید مولکول

می تماس  لایه  توسط باشد.  در  سطح  اصلاح  و  پوشش 

پلی شدت  نانوذرات  کاهش  موجب  گرافن  و  استایرن 

های آب در داخل  ها میان سطح کوارتز و مولکولرکنشاند

نانوقطره تشکیل یافته بر روی بستر و تغییر آرایش به حالت 

  منظم گردید که در این شرایط پراکندگی ممانهای دوقطبی

های مختلف به یک توزیع نرمال تبدیل شد. در  آب در لایه

  10ها نشان داد که ایجاد یک پوشش  مجموع، نتایج بررسی

استایرینه یا پوشش  درصد بر روی سطح توسط نانوذرات پلی

لایه گرافن، با وجود اختلاف    6تا    4سطح توسط نانوذرات  

شده در مطالعات مختلف،  گیری در میزان زاویه تماس اندازه

 گردد. سبب بهبود و ارتقاء در خاصیت آبرانی سطح می
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