
 

 1   بهار 1403| شماره 1 | سال سوم  تاریخ دریافت : 1403/4/10
 تاریخ پذیرش : 1403/5/1

 

 یگرافن شبه يها هینانورولا با مسی بسترهاي ترشوندگی عددي بررسی

 * ور پیشه عارف

 ایران بیرجند، بیرجند، دانشگاه علوم، دانشکده فیزیک، گروه 

arefpishevar@yahoo.com 
 

  مقدمه -1

 خود از يفرد به منحصر خواص ،يبعد دو حالت در مواد از ياریبس
 نمی را خواص نیا يبعد سه يها ساختار در که دهند می نشان
 بالا، ویژه سطح دلیل به مواد، این در مثال عنوان به .یافت توان

 این شود می باعث ویژگی این دارند. قرار سطح در ها اتم بیشتر
 حجم به سطح بالا(نسبت ویژه سطح به نیاز که مواردي در مواد،

 کارب گري،حس و الکترونیکی زیستی، کاربردهاي مانند باشد، بالا)
 زیادي تعداد جذب براي دارورسانی، در دوبعدي، نانومواد ،مثلا روند.

 می کار به آزاد ینتیکس بیشتر کنترل و دارویی هاي مولکول
 .]1[روند

 گاهیجا جیتدر به ،ارزشمند مواد نیا به نیمحقق توجه شیافزا با رایاخ
 پرکاربردترین از یکی است. شده آشکارتر يدوبعد مواد العاده فوق

 آن از تحقیقات از بسیاري در تاکنون که دوبعدي نانوساختارهاي

 با - سیلیسن و ژرمنن بروفن، فسفرن، - یگرافن شبه هاينانوساختار با پوشیده مسی بسترهاي ترشوندگی پژوهش، نیا در :چکیده
 قرار بررسی مورد ها رولایه از دسته این براي ترشوندگی شفافیت پدیده وقوع شرایط تعیین و مختلف پارامترهاي نقش تعیین هدف

 از است. شده انجام یمولکول کینامید روش به و LAMMPS افزار نرم کمک به ها يساز هیشب هیکل منظور، این براي گرفت.
 کولنی پتانسیل از ترکیبی مورداستفاده، کنشی برهم پتانسیل و شده استفاده ها سازي شبیه در آب مولکول 4000 از متشکل نانوقطرات

 و آب مولکول 4000 از متشکل نانوقطرات براي سیستم تماس زاویه که دهد می نشان ها يساز هیشب جینتا باشد. می جونز لنارد و
 و بستر گریزيآب افزایش همچنین، باشد. می معکوس رابطه داراي کوچکتر، نانوقطرات براي و نانوقطره اندازه از مستقل بزرگتر

 کنش برهم قدرت افزایش دیگر، سوي از .شود می هشاهدم سیستم دماي افزایش با رولایه، وعن به توجه بدون ها رولایه دوستیآب
 است اثرگذار ستمیس یترشوندگ رفتار بر زین سترب و داشت خواهد همراهبه یگرافن رولایه مشابه را سیستم تماس زاویه کاهش رولایه،

 رفتار دهد. قرار ریتأث تحت را سطح يرو بر قطره رفتار خود، کنش برهم قدرت لیتحم با تواند یم هیرولا که يا اندازه به نه اما
 يپارامترها به توان یم را یترشوندگ رفتار تشابهِ نیا که خورد یم چشم به مختلف موارد در سنیلیس و ژرمنن مشابه یترشوندگ
 شودمی غالب بستر بر رولایه اثر رویین، هاي لایه تعداد افزایش با داد. نسبت هیرولا دو نیا هم به کینزد یکنش برهم و يساختار

 لیپتانس چاه يپهنا شیافزا براین، علاوه یابد.می کاهش سیستم نهایی تماس زاویه تغییرات میزان ها، رولایه تعداد افزایش با اما
 هیزاو اختلاف به اگر که دارد بهمراه هیرولا يدارا ستمیس يبرا را ینزول يروند و هیرولا بدون ستمیس يبرا را يصعود يروند بستر،
 اختلاف نیا کاهش بستر، یکنش برهم لیپتانس چاه يپهنا شیافزا م،یکن دقت مختلف يها هیرولا از متشکل يها ستمیس نیب تماس

 باشد. یم تر محسوس نانوساختارها ریسا و ژرمنن نیب که یکاهش داشت؛ خواهد بهمراه را تماس هیاوز

 بروفن. ،تماس زاویه ،یمولکول کینامید ،یترشوندگ تیشفاف ،یگرافن شبه هاينانوساختار :کلیدي واژگان
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 ،گرافن ينوار ساختار در باشد. می گرافن شود، می و شده استفاده
 دادن رخ به منجر K ينقطه در يانرژ یپاشندگ تابع نمودار شکل

 است. شده اتاق يدما در هال کوانتوم اثر مانند يدیجد يها هدیپد
 اتم کی تنها ي اندازه به یضخامت که هیلا تک گرافن ،رو نیهم از

 خود از يا هالعاد خارق ییگرما تیهدا و یکیالکتر یرسانندگ دارد،
 مانند ییکاربردها يبرا ماده نیا لیدل نیهم به و دهد یم بروز
 یم شنهادیپ یحرارت واسط مواد و شفاف يرساناها ستورها،یترانز
 .]4-2[شود

 يادهم تنها گرافن که ندداد نشان گایم و ووسلون ،2004 سال در
 داریپا انندتو یم زین يدوبعد باتیترک گرید و ستین ممکن يدوبعد
 به توانند یم مواد زا دسته نیا و شوند دیتول ستقلم بصورت و بوده

 ودخ از يفرد به صرمنح صخوا خود، يبعد دو ساختار ي واسطه
 به منجر گرافن ابهمش مواد کشف يبرا جستجو .]5[دهند بروز

 فلزات يدهایکالکوژن زا مواد از وسیعی فیط اکتشاف
 بور دیترین )،2MoS، 3MoO، 2MoSe، 2WS، 2WSe(یانتقال

-6[است شده )Si انندم(عنصري مواد ریسا تا )،hBN( هگزاگونال
10[. 

 ییشناسا سنتز، يبرا یتنوعم دیتول يها روش ،شتهذگ سال 10 در
 ادمو ریسا دیتول يبرا استفاده ابلق که دهش ابداع گرافن انبوه دیتول و

 بازتولید و ولیدت رايب تنوعیم ايه روش هست. زین يدوبعد
 روش به توان یم جمله آن زا که اردد جودو وبعديد نانوساختارهاي

 دیتول يبرا یکیمکان شدن هیلا هیلا وشر کرد. اشاره مکانیکی
 يبعد دو مواد ریسا و گرافن نظیر یاصل يبعد دو يها ورق اغلب

 يبعد دو يها قور يجداساز شامل دنیفرا نیا شود. یم شناخته
 مرسوم صورت هب که ،یکیمکان يروین يریکارگ به قیطر از منفرد

 مواد .]11[اشدب یم شود، یم انجام چسبناك يرهانوا از استفاده با
 نیا زا شیپ تا که اند دهش سنتز اه روش نیا با یتازگ به زیادي

  اند. داشته ودوج يتئور قلمرو در تنها

 خواص که عناصر یتناوب جدول يها اتم از يتعداد حاضر، حال در
 ،اند داده نشان خود از نیز یخاص يترابرد و یکیالکتر ،یکیمکان
 فاز نیا در و باشند یم زین يدوبعد فاز در ماندن داریپا به قادر

 شامل مواد نیا دهند. یم بروز خود از را یمتفاوت کاملا خواص
 گرافان/گرافن مشابه يرساناها مهین VI-II و IV گروه عناصر

                                                 
1 Silicene 
2 Germanane 

 نیهمچن و )3sp دیبریه H جذب ي واسطه به /2sp دیبری(ه
 ،گرافن مشابه باشند. یم ۲ننژرم و ۱سنیلیس نام به ییساختارها

 خود يا کپه حالت با متفاوت کاملا یخواص نیز دوبعدي مواد نیا
 که کردند ثابت همکارانش و ندیفر ،نیا از شیپ ها هده دارند.

 ي واسطه به آنها يها هیلا که يا هیلا ساختار با اما يا موادکپه
 توانند یم اند گرفته قرار گریکدی کنار در یوالسرنداو کنشبرهم

 هیلا تک بصورت یحت ای و کم اریبس ضخامت با ییها هیلا بصورت
 دهیتراش یاصل توده از ییایمیش ای و یکیمکان يها روش با

 بخش است توانسته تنها یتجرب نیمحقق يها تلاش .]12[شوند
 کند. ییشناسا را فردهب منحصر مواد نیا يها یژگیو از یکوچک

 بیترت (به میژرمان و میسیلیس يعنصر صفحات ر،یاخ يها سال در
 يبعد دو مواد حوزه در يجد انیمدع عنوان به نن)ژرم و سنیلیس

 که دارند وجود ياریبس ينظر مطالعات .]13 ,9 ,8[اند شده وارد
 يها لیتحل که یحال در اند کرده یبررس را آنها یاساس خواص

 یعمل سنتز يها روش رایز دارند، قرار خود راه يابتدا در یتجرب
 حالت در دیتول مشخص کاملاً يرهایمتغ و ها روش جادیا يبرا

 صفحات نیا که کنند یم ینیب شیپ مطالعات هستند. ییشناسا
 خود از گرافن با مشابه راكید يها ونیفرم توانند یم يعنصر
 يبرا است ممکن يتر ساده اریبس يها روش و دهند نشان

 يفلز شبه وجود با .دیآ دست به آنها یخال يفضا يپهنا یمهندس
 گرافن خلاف بر که ژرمنن و سنیلیس ییشناسا در یاصل مانع بودن،
 با يا هیلا يساختارها خود اي توده فاز در آنها که است نیا است،

 صورت به آنها ن،یبنابرا دهند. ینم لیتشک واندروالس وندیپ
 يرو adlayer يساختارها صورت به اما ندارند وجود آزاد صفحات

 افتهی قت،یحق نیا وجود با .]14[شوند یم سنتز منظم يها بستر
 کنار در ،ينظر و یتجرب يها لیتحل قیطر از ییاستثنا يها

 ییشناسا موجود، یمیسیلیس هیپا یکیالکترون قطعات با آن يسازگار
 را )۳استانن نن،(ژرم IV گروه عناصر ریسا و يبعد دو سنیلیس

 شامل که يادیبن يبعد دو (ساختار ٤فسفرن ،رایاخ کند. یم بیترغ
 يبعد دو صفحه نانو کی صورت به که است) اهیس فسفر يبلورها

 رایز است، شده اضافه يعنصر مواد خانواده به زین دارد، وجود آزاد
 از قبل چند، هر دارد. گرافن با مشابه یعال ییرسانا مهین خواص

 نسل يبرا اعتماد ابلق يها نهیگز عنوان به بتوانند مواد نیا کهنیا

3 Stanene 
4 Phosphorene 
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 يبرا يادیز موارد شوند، یمعرف یکیالکترون يکاربردها يبعد
 .]16 ,15[است مانده یباق ییشناسا

 با تماس در يها ستمیس يبرا که مسائلی از یکی دیگر، سوي از
 لذا .است ستمیس سطوح یترشوندگ مسأله ،دارد تیاهم عاتیما

 از استفاده مانند ییهايفناور در ییبالا تیاهم ،یترشوندگ مفهوم
 مسائل و ]19[ها نانوشاره ،]18[هاپوشش ،]17[گرهاحس

 زمینه در تجربی کارهاي و ها پژوهش نتایج .دارد ]20[یکیزیوفیب
 می را سیستم یک ترشوندگی میزان که دهد می نشان ترشوندگی

 پارامترهاي در تغییر ایجاد یا مناسب رولایه یک افزودن با توان
 داشتن نگه ثابت داد! افزایش یا نمود کم داشت، نگه ثابت مؤثر،
 پدیده وقوع رايب شرایط برقراري معادل توان می را تماس زاویه

 یترشوندگ بررسی با يو همکاران و یعیرف بار اولین که دانست اي
Cu، Au ، Si ساختند. مطرح گرافن لایه تک درحضور شیشه و 
 ساده صورتبه و نامیده ۱ترشوندگی شفافیت را پدیده این ها آن

 اما "دارد وجود واقع در" گرافن صفحه که کردند عریفت گونهنیا
 چالش یک شروع ادعا، ینا .]21["ردندا وجود" رسد یم نظر به

 اجماعی دهه، یک حدود گذشت با هم هنوز که شد پابرجا و جدید
  ندارد. وجود آن مورد در

 این وقوع که دهد می نشان شده انجام آزمایشات و تحقیقات نتایج
 و میک مثال، عنوان هب است. وابسته مختلفی پارامترهاي به پدیده

 يرو بر گرافن صفحات يگذار يجا ریتأث دادند نشان همکاران
 درجه 125 به درجه 86 از تماس هیزاو شیافزا بصورت مس، بستر

 هدد یم نشان همکاران و يلا پژوهش جینتا .]22[گردد یم انینما
 با يشتریب شباهت ،گرافن با شده دهیپوش مس یترشوندگ رفتار که

 عدم لذا تنها. مس تا دارد تنها تیگراف صفحه یترشوندگ رفتار
 مهم از که است یدرحال نیا .]23[شد دییتأ یترشوندگ تیشفاف

 یم یترشوندگ تیشفاف دهیپد يکاربردها نیتر توجه قابل و نیتر
 اشاره 2گریزابرآب سطوح به گریزآب سطوح لیتبد به توان
 ارنازكیبس هیلا کی درنظرگرفتن با همکاران و لیسکیدر .]24[کرد
 ریز در آب هیلا حضور که دادند نشان گرافن، صفحه ریز در 3آب

 تماس هیزاو آن، دنبال به و سطح آزاد يانرژ تواند یم گرافن صفحه
 گرافن يرو بر آب تماس هیزاو و ادهد رییتغ را گرافن يرو بر آب

 تیشفاف ن،یبرا علاوه کند. یم دایپ کاهش درجه 7 درحدود

                                                 
1 Wetting Transparency 
2 Super-Hydrophobic surfaces 

 شود یم کمتر و کم ،گرافن هیلا ضخامت شیافزا با زین یترشوندگ
 زیارناچیبس يمقدار به انگستروم، 5 حدود در یضخامت در تاً ینها تا
 يبرا ناترشونده و ترشونده يها حالت نیب گذار .]25[رسد یم

 واضح یلیدل خود زین ]26[مختلف عوامل ریتأث تحت هیدولا گرافن
 یترشوندگ رفتار بر یطیمح و یستمیس طیشرا يبالا تیاهم بر

 وقوع بر کیهر ریتأث زانیم توان یم که یعوامل باشد. یم گرافن
 کی در و یبررس مختلف طیشرا در را گرافن ترشوندگی تیشفاف
 .نمود ارائه مفصل يبند جمع

 يها پژوهش در نیز ینکرب يها نانولوله يبرا را مشابه مواردي
 برهم قدرت ریأثت موضوع مثال، عنوان هب ند.ا کرده دنبال مختلف

 میکرد یبررس زین یکربن ياه نانولوله يبرا نیا از شیپ ما را کنش
 کنش رهمب قدرت رییتغ با هک داد نشان نآ از حاصل جینتا که

 نانولوله اخلد از يعبور آب هسازند يها مولکول با یکربن نانولوله
 ن،یبرا علاوه .]27[ودنم نترلک را آب روجخ سرعت توان یم

 زا مختلف طیشرا در یکربن يها انولولهن داخل از بآ عبور موضوع
 و دوستآب يوارهان از متشکل يها نانولوله يبرا جمله

 هندسه ریتأث نیهمچن و ]29[ناهمگن يها نانولوله و ]28[گریزآب
 يراب زین ]σ]30یکنش برهم پارامتر رییتغ کنار در ها نانولوله
  است. شده یبررس یکربن يختارهانانوسا

 وجهت آن به باید و است ودهب وردنظرم موارهه هک سائلیم زا یکی
 و بوده رزشمندا غالباً هک ستا طوحیس زا فاظتح اشت،د ویژه

 را تغییراتی مشابه، مایعات و آب اب اه نآ مستمر و ستقیمم ارتباط
 بنابراین، کرد. واهدخ ایجاد طوحس این صلیا ايه یژگیو در

 می طورچ هک ستا ینا ندک می پیدا زیادي اهمیت که موضوعی
 واصخ در تغییر دونب مناسب، ولایهر کی زا ستفادها اب توان

 حافظتم خواص ناخواسته غییرت برابر رد نآ زا ستر،ب ترشوندگی
 گرافن زمینه، ینا در پرکاربرد وبعديد هاي ولایهر از کیی نمود.
 گرفت. رارق بررسی مورد ]31[نای از پیش که است

 يمدلساز -2

ی فسفرن، بروفن، ژرمنن گرافندر این پژوهش، چهار ساختار شبه 
عنوان رولایه، شبیه سازي شده اند که نحوه چینش و سیلیسن به

3 Water Slab 
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و پارامترهاي این  1اتم ها در هریک از ساختارها در شکل 
آمده است. نانورولایه هاي شبیه سازي  1نانوساختارها در جدول 

 1در شکل  Bعنوان پارامتر شده، ساختاري چروکیده دارند که به
، به گرافنفته شده است. صفر بودن این پارامتر براي درنظر گر

 می باشد.   گرافنمعناي ساختار تخت 

 کلیه شبیه سازي ها به روش دینامیک مولکولی و به کمک نرم 

 
 ژرمنن، فسفرن و سیلیسن

 
 بروفن

 یگرافن شبه هاي رولایهنانو ساختار در ها اتم چینش نحوه .1 شکل

 یگرافنپارامترهاي ساختاري نانورولایه هاي شبه  .1جدول شماره 

 نانوساختار
 Aپارامتر 

 )Åطول پیوند (
 Bپارامتر 

)Å( 
 C پارامتر

)Å( 
زاویه 
 θپیوند 

 مرجع

 ]21[ 120 46/2 0 42/1 گرافن
 ]33[ 15/98 43/4 144/2 207/2 فسفرن
, 34[ 13/116 902/3 442/0 277/2 سیلیسن

35[ 
, 35[ 86/111 077/4 660/0 442/2 ژرمنن

36[ 
α بروفن = 1.7 Å              β = 2.9 Å 

 ∆= 0.8 Å 
]37[ 

و  nveفمتوثانیه در یک آنسامبل  2با گام زمانی  ]32[ افزار لمپس
بر روي خوشه محاسباتی زعفران دانشگاه بیرجند انجام شده اند. 

هزار گام اجرا شده و سیستم پس  500هرکدام از شبیه سازي ها در 
هزار گام زمانی) به تعادل رسیده  100پیکوثانیه ( 200از گذشت 

براي شبیه سازي دینامیک مولکولی تمامی سیستم ها، از آب  است.
پارامترهاي اصلی این مدل در  .استفاده شد Tip4P-Ewبا مدل 

 .آورده شده است 2جدول شماره 
 يها يساز هیشب در که آب Ew-P4Tip مدل یاصل يپارامترها .2 شماره جدول

 .]39[ اند گرفته قرار استفاده مورد شده انجام

 پارامتر مقدار پارامتر مقدار

3/167 𝜎𝜎𝑂𝑂𝑂𝑂 (Å) 15/9994 O mass (u) 

0 𝜖𝜖𝐻𝐻𝐻𝐻 (kcal/mol) 1/008 H mass (u) 

0 𝜎𝜎𝐻𝐻𝐻𝐻 (Å) 1 OH bond (Å) 

104/52 HOH angle (degree) 0/1627 𝜖𝜖𝑂𝑂𝑂𝑂 (kcal/mol) 

پتانسیل برهم کنشی کل که ترکیبی از پتانسیل لنارد جونز و کولنی 
 تعریف شده است.  1می باشد، طبق رابطه 

(1) 
𝐔𝐔𝐭𝐭𝐭𝐭𝐭𝐭�𝒓𝒓𝒊𝒊𝒊𝒊� = 𝐔𝐔𝑳𝑳𝑳𝑳�𝒓𝒓𝒊𝒊𝒊𝒊� + 𝐔𝐔𝑪𝑪�𝒓𝒓𝒊𝒊𝒊𝒊� 

= 𝟒𝟒𝜺𝜺𝒊𝒊𝒊𝒊 ��
𝝈𝝈𝒊𝒊𝒊𝒊
𝒓𝒓
�
𝟏𝟏𝟏𝟏
−  �

𝝈𝝈𝒊𝒊𝒊𝒊
𝒓𝒓
�
𝟔𝟔
� + ��

𝒒𝒒𝒊𝒊𝒒𝒒𝒊𝒊
𝒓𝒓𝒊𝒊𝒊𝒊

𝟑𝟑

𝒊𝒊=𝟏𝟏

𝟑𝟑

𝒊𝒊=𝟏𝟏

 

 انرژي جنس از پارامترهایی ترتیب هب 𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖 و 𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖 رابطه، این در که
 اگر دارند. بستگی کنشگر برهم هاي اتم نوع به که هستند طول و

𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖 و 𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖 بگیریم، درنظر یکسان اتم دو کنش برهم پارامترهاي را 
 : است شده استفاده زیر روابط از 𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖 و 𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖 محاسبه براي

�
𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖 = 1

2
�𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖 + 𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖�

𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖 = �𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖 ∗ 𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖�
1
2

                                          (2) 

 

 شده استفاده نواري ستمسی از و باشد می کلوین 298 سیستم دماي
 تعادل به رسیدن از پس سیستم محاسبات، تمامی در ضمنا است.
 و فواصل داشتن نگه ثابت براي است. گرفته قرار بررسی مورد

 است. شده استفاده ]SHAKE]38 الگوریتم از پیوندي زوایاي
 به باشد، می آب مولکول 4000 از متشکل که قطره اولیه حالت

 لایه بالاترین از انگسترومی 4 فاصله در که است مکعبی صورت
 سازي شبیه کلیه در است. گرفته قرار سازي شبیه سیستم سطحی
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            پژوهش هاي شیمیایی و نانومواد

 ابعاد .شد استفاده بستر عنوان هب 111 بلوري سمتگیري با مس از ها
Å 307.7 سازي شبیه جعبه × 22.25 Å × 300 Å شعاع و باشد می 
 گرفته نظردر انگستروم 20 ها ازيس شبیه تمامی در پتانسیل قطع
 افزار نرم کمک به الگوریتمی تماس، زاویه محاسبه براي .شد

 مولکول مکانی موقعیت فایل ابتدا که است شده طراحی 1متمتیکا
 وضعیت تعیین و بخار فاز حذف از پس و کرده فراخوانی را آب هاي

 اي دایره ها، خروجی میانگین براساس قطره، چگالی پروفایل
 دایره بر مماس خط شیب کمک به سیستم تماس زاویه و برازش
 فاز حذف از بعد و قبل را سیستم وضعیت ،2 شکل شود. می تعیین
 دهد. می نشان را نهایی گام در شده برازش دایره ،3 شکل و بخار

 آمده ما قبلی مقاله در تماس زاویه محاسبه الگوریتم جزئیات
 .]31[است

 بحث و نتایج -3

  

 حذف از پس سیستم ،راست) (سمتاولیه سیستم بخار؛ فاز دقیق حذف .2 شکل
 .چپ) (سمتبخار هاي مولکول

 
 و  ) Zf , 0 ( در دایره مرکزها( خروجی میانگین براساس دایره برازش شیوه .3 شکل
z در دایره دهنده تشکیل نقاط به مربوط ، rf شعاع >  z0  =  8 Å پارامتر .است𝑟𝑟 ، 

 ).باشد می نانوقطره هیپا شعاع

                                                 
1 Mathematica 

 سیستم ترشوندگی بررسی با که است این پژوهش نیا یاصل هدف
 مختلف، شرایط در یگرافن شبه رولایه و مسی بستر از متشکل هاي

 شبه هاي نانورولایه براي ترشوندگی شفافیت پدیده وقوع امکان
 مورد دقت به سیلیسن و ژرمنن ،۲بروفن فسفرن، قبیل از یگرافن

 برهم قدرت دما، ازجمله پارامترهایی اثر بنابراین، .گیرد قرار بررسی
 و رویین هاي لایه تعداد پتانسیل، چاه پهناي رولایه، و بستر کنش

 شبیه براي .گیرد می قرار بررسی مورد سیستم ترشوندگی بر دما
 آمده 3 جدول در که پارامترهایی از مختلف، هاي سیستم سازي
 .شد استفاده است

زي پارامترهاي برهم کنشی مورداستفاده براي شبیه سا .3جدول شماره 
 نانوساختارهاي دوبعدي

اتم هاي برهم کنش 
 کننده

𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖  
(کیلوکالري بر 

 مول)

𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖  
 (انگستروم)

 مرجع

 ]21[ 1660/3 15530/0 کسیژنا -اکسیژن 
 ]33[ 2472/3 24920/0 کسیژنا -فسفر 

 ]36, 35[ 7172/3 25515/0 کسیژنا -ژرمنیوم 
 ]40[ 6305/2 409352/0 کسیژنا -سیلیسیوم 

 ]37[ 3095/3 12139/0 سیژناک -بور 

 

 دما اثر -3-1

 مس از متشکل هاي سیستم تماس زاویه بر دما اثر بررسی براي
 260 بین دمایی حالت 12 ی،گرافن شبه هاي رولایه با شده پوشانده

 سازي شبیه نتیجه .گرفت قرار بررسی و تحلیل مورد کلوین 350 تا
 سیستم سایر در رولایه، بدون مس جز هب .است آمده 4 شکل در ها
 .شود می دیده دما افزایش با تماس زاویه براي نزولی روندي ها،

 نمی نشان خود از را ترشوندگی شفافیت ها، سیستم از یک هیچ
 تماس زوایاي اختلاف کلوین، 310 تا 290 دمایی محدوده در .دهند
 .است بعد و قبل دمایی هاي بازه از کمتر چهارگانه هاي سیستم بین

 و سیلیسن رولایه با هاي سیستم تماس زاویه بسیاراندك اختلاف
 در تقریبا اختلاف، این که طوري هب رسد می نظر هب جالب فسفرن

 سازي شبیه در .رسد می صفر به کلوین 340 تا 300 دمایی بازه

2 Borophene 
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 نگه ثابت انگستروم 20 در پتانسیل قطع شعاع قسمت، این هاي
 .شد

 
 هاي رولایه با شده پوشانده مس و مس تماس زاویه دماییروند تغییرات . 4 شکل

 یگرافن شبه

 يدارا يها ستمیس یتمام داشت، توجه آن به دیبا که يگرید نکته
 يدما شیافزا و دارند قرار دوستآب فاز در بخش نیا در هیرولا

 شکل طبق .دهد یم شیافزا را مجموعه یدوستآب زانیم ستم،یس
 بروفن، با شده دهیپوش مس از متشکل ستمیس تماس هیزاو ،4
 2±64 ، ،2±65 حدود از بیترت به ژرمنن و فسفرن سن،یلیس
 2±40 ، 2±41،2±45 به یخط نسبتاً روند کی یط درجه  2±47و
 بدون بستر يبرا که است یدرحال نیا .رسد یم درجه 2±27 و

 340 يدما در گریزآب به دوستآب از یترشوندگ فاز گذار ه،یرولا
 هیرولا ابیغ در تماس هیزاو رشد به رو يروند قالب در و درجه
 درجه 90 يدما اختلاف که داشت هتوج دیبا البته .شود می دیده

 8 حدود زانیم به تنها ستم،یس ییدما حالت نیآخر و نیاول نیب
 است بوده اثرگذار هیرولا بدون بستر ستمیس تماس هیزاو بر درجه

 ستمیس به هیرولا که ییها حالت يبرا که است یدرحال نیا و
 عبارتهب .باشد یم درجه 23 تا 20 نیب هیزاو اختلاف ،شده افزوده
 حضور در نانوقطره که دهد یم نشان آمده بدست جینتا بهتر،
 ابیغ در یول شود یم قبل از تر دوستآب دما، شیافزا با ه،یرولا
 و تماس هیزاو مختصر شیافزا ستم،یس يدما شیافزا ه،یرولا

 .دارد بدنبال را سطح یدوستآب کاهش

 نانوقطره اندازه اثر -3-2

 سیستم تماس زاویه بر نانوقطره اندازه اثر بررسی به این از پیش
 تقریب با که هشد مشاهده و شده هپرداخت گرافن – مس هاي

 4000 از متشکل نانوقطرات که کرد ادعا توان می بسیارخوبی
 می نشان خود از را بزرگتر نانوقطرات مشابه روندي آب، مولکول

 با شده پوشیده مس از متشکل سیستم 4 اینجا، در .]31[دهند
 براي هرمورد، در و سازي شبیه فسفرن و بروفن سیلیسن، ژرمنن،
 شبیه مجموعه، تماس اویهز بر نانوقطره اندازه تأثیر میزان بررسی
 و 8000 ،4000 ،2000 ،1000 از متشکل قطرات براي ها سازي

 می نشان خوبی هب آمده بدست نتایج .شد اجرا آب مولکول 16000
 آب مولکول 4000 از متشکل نانوقطرات توان می کماکان که دهد

 روند .گرفت نظر در ها سازي شبیه سایر براي بهینه انتخابی را،
 نشان 5 شکل در نانوقطره اندازه افزایش با تماس زاویه تغییرات

 با سیستم دو بین تماس زاویه کم بسیار اختلاف .است شده داده
 می چشم به خوبی هب نیز شکل این در فسفرن و سیلیسن رولایه
 12000 و 8000 از متشکل هاي سیستم در اختلاف این و خورد

  .رسد یم صفر به تقریباً  آب، مولکول

 
 هاي رولایه با هاي سیستم در نانوقطره اندازه با تماس زاویهروند تغییرات  .5 شکل

 یگرافن شبه

 مس سیستم براي نانوقطره اندازه با تماس زاویه تغییرات کلی روند
 ی،گرافن شبه هاي رولایه با مس سیستم چهار و رولایه بدون

 آب هاي مولکول از متشکل نانوقطرات براي و باشد می یکسان
 براي که شود می مشاهده را نزولی روندي درحالی ،4000 از کمتر

 در .رسد می صفر به تقریباً  تماس زاویه تغییرات بزرگتر، نانوقطرات
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 شعاع و کلوین 298 در سیستم دماي قسمت، این هاي سازي شبیه
  .است شده داشته نگه ثابت رومانگست 20 در پتانسیل قطع

 طور همان رولایه، فاقد و دارا هاي سیستم از اعم ها سیستم تمامی
 .دارند قرار دوستآب فاز در است، شده داده نشان 5 شکل در که

 تأثیر اند، شده تشکیل مولکول 4000 از کمتر از که قطراتی براي
 افزایش و است تر محسوس سیستم، ترشوندگی بر نانوقطره اندازه

 ولی شود می مشاهده قطره اندازه افزایش با سیستم دوستیآب
 زیادي تأثیر است نتوانسته قطره ابعاد رشد بزرگتر، نانوقطرات براي

 این را موضوع این بتوان شاید .باشد داشته سیستم تماس زاویه بر
 مولکول از لایه اولین توسط شده پوشیده سطح که کرد توجیه گونه
 اند گرفته قرار سیستم بالایی سطح مجاورت در قیقاد که آب هاي

 افزایش نانوقطره اندازه افزایش با نامید، جاذب لایه را آن توان می و
 می نانوقطره ارتفاع رشد نرخ از بالاتر سطح رشد نرخ ولی یابد می

 لایه در آب هاي مولکول اینکه به توجه با بهتر، عبارت به .باشد
 با باشند، داشته سطح با را فاصله کمترین دارند تمایل بالاتر، هاي

 و شده کمتر بالایی هاي لایه تعداد اول، لایه سطح افزایش
 .بود خواهیم شاهد سطح روي را تري شده پهن نانوقطره

 رولایه کنشی برهم قدرت اثر -3-2

 سیستم ترشوندگی رفتار تعیین بر رولایه اثر بررسی به این، از پیش
 نقش بستر، با مقایسه در رولایه که شد اهدهمش و شد هپرداخت
 توان می که دارد سیستم ترشوندگی رفتار تعیین در تري پررنگ

 در رولایه سازنده هاي اتم با نانوقطره فاصله بودن کمتر در را علت
 همین بررسی بخش، این از هدف .دانست بستر هاي اتم با مقایسه
 نتایج که طوريب است، یگرافن شبه هاي رولایه براي موضوع
 .کرد مقایسه ،هشد حاصل گرافن براي که نتایجی با را آمده بدست
 عنوان هب رولایه کنش برهم قدرت تأثیر میزان منظور، این براي
 .شد بررسی ژرمنن و سیلیسن هاي رولایه با سیستم دو براي نمونه

 و کلوین 298 در سیستم دماي قسمت، این هاي سازي شبیه در
 .شد داشته نگه ثابت انگستروم 20 در پتانسیل قطع شعاع

 6 شکل در رولایه کنش برهم قدرت با تماس زاویه تغییرات روند
εSi−O حدود تا .است شده داده نشان = 0.55 kcal/mol  براي 

𝜀𝜀𝐺𝐺𝐺𝐺−𝑂𝑂 و سیلیسن = 0.4 𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚𝑚𝑚𝑘𝑘  افزایش با ژرمنن، براي 
 140 حدود از تماس، زاویه براي نزولی اکیدا روندي رولایه، قدرت

 درجه 35 تا 170 حدود از و سیلیسن براي درجه 40 حدود تا درجه
 کنش برهم قدرت براي روند این .شود می مشاهده ژرمنن براي
𝜀𝜀𝑆𝑆𝑖𝑖−𝑂𝑂 حدود از بالاتر هاي = 0.55 𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚𝑚𝑚𝑘𝑘 و سیلیسن براي 

𝜀𝜀𝐺𝐺𝐺𝐺−𝑂𝑂 = 0.4 𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚𝑚𝑚𝑘𝑘 با ثابت، تقریباً روندي به ژرمنن، براي 
 بین و سیلیسن براي درجه 40 تا 35 بین تماس زاویه خیز و افت
 ترشوندگی فاز گذار .شود می تبدیل ژرمنن، براي درجه 40 تا 30

𝜀𝜀𝑆𝑆𝑖𝑖−𝑂𝑂 در سیلیسن براي سیستم، = 0.3 𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚𝑚𝑚𝑘𝑘  براي و 
𝜀𝜀𝐺𝐺𝐺𝐺−𝑂𝑂 در ژرمنن = 0.18 𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚𝑚𝑚𝑘𝑘 ایشافز با و دهد می رخ 
 دوستآب به گریزآب حالت از سیستم رولایه، کنش برهم قدرت
 گرافن براي این از پیش دوستیآب روند افزایش .شود می تبدیل

 ساختار که هایی رولایه سایر براي جا این در و شد مشاهده نیز
 .شود می مشاهده رویه همین دارند، گرافن مشابه

 

 
 رولایه با هاي سیستم در رولایه کنش برهم قدرت با تماس زاویهتغییرات  .6 شکل

 (الف)سیلیسن و (ب) ژرمنن هاي
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 بدون مس تماس زاویه ،6 شکل در شده داده نمایش افقی خط
 این با ها منحنی از یک هر تقاطع محل .دهد می نشان را رولایه

 نشان را سیستم دو این از یک هر ترشوندگی شفافیت افقی، خط
𝜀𝜀𝑆𝑆𝑖𝑖−𝑂𝑂 در سیلیسن براي .دهد می = 0.32 𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚𝑚𝑚𝑘𝑘  براي و 

𝜀𝜀𝐺𝐺𝐺𝐺−𝑂𝑂 در ژرمنن = 0.19 𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚𝑚𝑚𝑘𝑘 ، باشد می شفاف رولایه. 

 بستر کنشی برهم قدرت اثر -3-4

 بر بستر کنش برهم قدرت اثر بررسی براي رولایه، بحث مشابه
 در بستر نقش ی،گرافن هاي رولایه براي سیستم، ترشوندگی رفتار

 که داد می نشان نتایج .شد بررسی سیستم ترشوندگی رفتار تعیین
 اندازه به نه اما است اثرگذار سیستم ترشوندگی رفتار بر نیز بستر

 رفتار خود، کنش برهم قدرت تحمیل با تواند می رولایه که اي
 ،گرافن براي که حال .دهد قرار تأثیر تحت را سطح روي بر قطره
 قدرت رولایه، بر علاوه که شد مشخص و شد نجاما ها بررسی این

 با و بوده تأثیرگذار سیستم تماس زاویه بر نیز بستر کنش برهم
 تر دوستآب سیستمی توان می بستر، کنش برهم قدرت ایشافز
 رفتار بر مسی بستر اثر بررسی به بخش این در ،کرد ایجاد قبل از

 می پرداخته ینگراف شبه هاي رولایه حضور در سیستم ترشوندگی
 کلوین 298 در سیستم دماي قسمت، این هاي سازي شبیه در .شود

 .شد داشته نگه ثابت انگستروم 20 در پتانسیل قطع شعاع و

 و رولایه بدون مس براي تماس زاویه تغییرات روند بخش، این در
 ژرمنن، چهارگانه یگرافن شبه هاي رولایه با شده پوشیده مس

 که آنجایی از .گرفت قرار بررسی مورد نبروف و فسفرن سیلیسن،
 محل که دهد می رخ جایی در دقیقا رولایه ترشوندگی شفافیت

 هاي منحنی از هریک با رولایه بدون مس به مربوط منحنی تقاطع
 شکل هاي منحنی طبق است، رولایه داراي هاي سیستم با مرتبط

 هاي سیستم این براي ترشوندگی شفافیت وقوع محدوده ،7
 ها، سیستم تمامی براي .است شده آورده 4 جدول در گانهچهار

  .شود می مشاهده دوستآب فاز در رولایه ترشوندگی شفافیت

 کنشی مبره قدرت با هاي سیستم براي مجدد هاي سازي شبیه
 ترشوندگی شفافیت پدیده وقوع ،4 جدول مطابق شده بینی پیش

 در .کرد تأیید ها سیستم تمامی براي را شده مشخص محدوده در
 و ژرمنن مشابه ترشوندگی رفتار قبل، بخش همانند نیز اینجا

 توان می را ترشوندگی رفتار تشابه این .خورد می چشم به سیلیسن،

 رولایه دو این هم به نزدیک کنشی برهم و ساختاري پارامترهاي به
  .داد نسبت

 
 رولایه با هاي سیستم در بستر کنش برهم قدرت با تماس زاویهتغییرات . 7 شکل

 یگرافن شبه هاي

 دوبعدي نانوساختارهاي ترشوندگی شفافیت وقوع .4جدول شماره 

 نوع رولایه ردیف
𝜀𝜀𝐶𝐶𝐶𝐶−𝑂𝑂  پیش بینی

شده(کیلوکالري بر 
 مول)

زاویه تماس سیستم در 
 حالت رولایه شفاف(درجه)

 2±29 88/0 ژرمنن 1
 2±29 87/0 سیلیسن 2
 2±25 99/0 فسفرن 3
 2±20 2/1 بروفن 4

 رویین هاي لایه تعداد اثر -3-5

 روي بر بیشتر تمرکز رولایه، داراي هاي سیستم بررسی در تاکنون
 اینجا، در .است بوده بستر روي بر شده نشانی لایه هاي لایه تک

 لایه، تک حالت چهار رویین، هاي لایه تعداد اثر بررسی منظور به
 ژرمنن، یگرافن شبه هاي رولایه براي چهارلایه و لایه سه دولایه،

 سازي شبیه در .شد بررسی و سازي شبیه بروفن و فسفرن سیلیسن،
 قطع شعاع و کلوین 298 در سیستم دماي قسمت، این هاي

 شکل در که همانطور .شد داشته نگه ثابت انگستروم 20 در پتانسیل
  رولایه سه مورد در سیلیسن، رولایه جز به است، شده داده نشان 8
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 با هاي سیستم در استفاده مورد هاي رولایه تعداد با تماس زاویهتغییرات  .8 شکل

 یگرافن شبه هاي رولایه

 شود. می هشاهدم رولایه تعداد افزودن با تماس زاویه افزایش دیگر،
 مرحله به نسبت مرحله هر در جدید رولایه افزودن با افزایش، این

 فسفرن براي ها سازي شبیه که طوري به شود می وکمتر کم قبل،
 نانوساختار از لایه 5 با شده پوشیده بستر حالت در که دده می نشان
 وردم در !ندارد وجود لایه 4 حالت با اختلافی تقریباً ی،گرافن شبه

 با که طوري به شود می مشاهده متفاوتی روند سیلیسن، رولایه
 بتوان شاید !یابد می کاهش تماس زاویه ها، رولایه تعداد افزایش

 سیلیسن کنشی برهم قدرت که کرد توجیه گونه این را موضوع این
 بستر، کنشی برهم قدرت با و بوده بالاتر دیگر رولایه سه به نسبت
 در که سیلیسنی رولایه افزودن بنابراین، .دارد توجهی قابل تفاوت
 سیلیسیوم از اي لایه با مس از اي لایه جایگزینی معناي به عمل
 مس، به نسبت سیلیسیوم بالاتر کنش برهم قدرت به توجه با است،
 کاهش نهایی تماس زاویه و برده بالاتر را سیستم کنش برهم قدرت

 تماس زاویه تغییرات تر منظم روند تواند می که موضوعی !یابد می
 کنش برهم قدرت به توجه با را ژرمنن و فسفرن رولایه با سیستم

 تماس زاویه تغییرات نامنظم نسبتا روند و بستر، قدرت به زدیکن
 به نزدیک کنش برهم قدرت به توجه با را بروفن رولایه با سیستم
 !نماید توجیه خوبی به را بستر قدرت نصف

 )𝛔𝛔( پتانسیل چاه پهناي پارامتر اثر -3-6

 و کلوین 298 در سیستم دماي قسمت، این هاي سازي شبیه در
 از پیش .شد داشته نگه ثابت انگستروم 20 در پتانسیل قطع شعاع

 براي سیستم ترشوندگی رفتار بر پتانسیل چاه پهناي نقش ،این
 آن در آمده بدست نتایج .است شده بررسی یگرافن هاي رولایه
 همانند تواند می نیز تانسیلپ چاه پهناي که داد می نشان بخش،
 این در .بگذارد اثر سیستم ترشوندگی رفتار بر پتانسیل عمق پارامتر
 یگرافن شبه هاي رولایه حضور در بار این را مشابه اي رویه بخش،
 چاه ايپهن همان یا کنشی برهم پتانسیل دوم پارامتر و گرفته پیش

 این که شود مشخص تا شد خواهد داده تغییر بستر براي پتانسیل
 و گذاشته اثر سیستم تماس زاویه بر تواند می حد چه تا تغییرات

 چاه پهناي منظور، این براي .دهد تغییر را مجموعه ترشوندگی
 و فسفرن سیلیسن، ژرمنن، ،گرافن رولایه 5 کنشی برهم پتانسیل

 لحاظ بستر براي مس اصلی پتانسیل چاه پهناي همراه هب بروفن
 پهناي افزایش است، شده داده نشان 9 شکل در که همانطور .شد
 و رولایه بدون سیستم براي را صعودي روندي بستر، پتانسیل چاه

 به اگر .دارد بهمراه رولایه داراي سیستم براي را نزولی روندي
 هاي رولایه از متشکل هاي سیستم بین تماس زاویه اختلاف
 بستر، کنشی برهم پتانسیل چاه پهناي افزایش ،شود دقت مختلف
 کاهشی داشت؛ خواهد همراههب را تماس زاویه اختلاف این کاهش

  .باشد می تر محسوس نانوساختارها سایر و ژرمنن بین که

 
 چاه (پهناي بستر کنشی برهم پارامتر تغییر با تماس زاویهتغییرات  .9 شکل

 یگرافن شبه هاي رولایه با هاي سیستم در پتانسیل)
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 انجام تر پیش که تحقیقی در ،]27[کربنی هاي نانولوله مورد در
 شعاع کاهش به منجر پتانسیل چاه پهناي افزایش شد مشخص شد،

 نانولوله داخل از عبوري رشا سرعت افزایش ،نتیجه در و نانولوله
 پتانسیل چاه پهناي افزایش با که رسد می نظر هب اینجا در .شود می

 مستقل که موضوعی شد؛ خواهد قبل از تر دوستآب سیستم بستر،
 این !باشد می سیستم اولیه گریزيآب یا دوستیآب وضعیت از

 کرد تحلیل گونه این توان می را سیستم دوستیآب میل افزایش
 هاي اتم از هریک اثرگذاري پتانسیل، چاه پهناي افزایش با که

 شده بیشتر نانوقطره سازنده آب هاي مولکول روي بر بستر سازنده
  .داشت خواهد همراه به را تماس زاویه کاهش و

  گیري نتیجه -4

 هاينانوساختار با پوشیده مسی بسترهاي ترشوندگی مقاله، این در 
 نقش تعیین هدف با سیلیسن) و ژرمنن بروفن، ی(فسفرن،گرافن شبه

 کنش برهم قدرت نانوقطره، اندازه دما، همچون مختلفی پارامترهاي
 براین، علاوه شد. بررسی  ... و پتانسیل چاه پهناي بستر، و رولایه
 ها رولایه از دسته این براي ترشوندگی شفافیت پدیده وقوع شرایط

 دهند، می نشان ها سازي شبیه نتایج که گرفت قرار بررسی مورد
 ،یخوب بیتقر با نیز یگرافن شبه نانوساختارهاي ،]31[گرافن همانند

 راتییتغ یکل روند و داشته آب قطرات اندازه از مستقل يکردیرو
 و هیرولا بدون مس ستمیس يبرا نانوقطره اندازه با تماس هیزاو

 .باشد یم کسانی ،یگرافن شبه يها هیرولا با مس ستمیس چهار
 ،4000 از کمتر آب يها مولکول از متشکل نانوقطرات يبرا

 بزرگتر، نانوقطرات يبرا که شود می مشاهده ینزول يروند یدرحال
 ستمیس یبررس در رسد. یم صفر به بایتقر تماس هیاوز راتییتغ
 که شد مشخص ژرمنن و سنیلیس با دهیپوش مس از متشکل يها

 يها هیرولا کنش برهم قدرت رییتغ با تماس هیزاو راتییتغ روند
 یمشخص مرز از و بوده ینزول مشخص يا محدوده در یگرافن شبه

 براي این، بر علاوه .دهد یم نشان را ثابت باًیتقر يروند بعد، به
 برهم قدرت افزایش ی،گرافن شبه هاي رولایه با هاي سیستم
 دقیقاً  که دارد همراه به را سیستم تماس زاویه کاهش بستر، کنشی
 دیگر، سوي از شود. می مشاهده گرافن براي که است روندي همان
 و ژرمنن يبرا ها هیرولا تعداد شیافزا داد نشان ها سازي شبیه

 روند ه،یرولا و بستر کنش برهم قدرت یکینزد به توجه با فسفرن
 ؛قبل حالت به نسبت حالت هر در اندك اختلاف با منظم، يصعود

 به نسبت بستر قدرت بودن برابر دو بایتقر به توجه با بروفن يبرا
 کاملاً  يروند ،سنیلیس يبرا و نامنظم یول يصعود يروند ه،یرولا
 سیستم بررسی با همچنین، دارد. همراههب تماس هیزاو يبرا را ینزول

 جزبه که شد مشاهده لایه چهار تا لایه تک هاي رولایه داراي هاي
 با تماس هیزاو شیافزا گر،ید هیرولا سه مورد در سن،یلیس هیرولا

 مشابه یترشوندگ رفتار ضمنا .شود می هشاهدم هیرولا تعداد افزایش
 نیا که خورد یم چشم به موارد از بسیاري در سنیلیس و ژرمنن
 برهم و يساختار يپارامترها به توان یم را یترشوندگ رفتار تشابه
 پهناي اثر بررسی داد. نسبت هیرولا دو نیا هم به کینزد یکنش
 بستر، لیپتانس چاه يپهنا شیافزا با که داد نشان پتانسیل چاه

 از مستقل که یموضوع ؛شود می قبل از تر دوستآب ستمیس
 باشد! یم ستمیس هیاول يزیگرآب ای یدوستآب تیوضع
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Abstract: In this research, the wettability of copper substrates covered with graphene-like nanostructures 
- phosphorene, brophene, germanene and silicene - was investigated with the aim of determining the role 
of different parameters and determining the conditions for the phenomenon of wetting transparency for 
this category of top-layers. For this purpose, the simulation software has been done with the help of 
LAMMPS and molecular dynamics method. Nanodroplets consisting of 4000 water molecules are used 
in the simulation and the interaction potential is a combination of Coulney and Lennard Jones potential. 
The results of the simulations show that the contact angle of the system for nanodroplets consisting of 
4000 water molecules and larger is independent of the size of the nanodroplet, and for smaller 
nanodroplets, it has an inverse relationship. Also, an increase in the hydrophobicity of the substrate and 
the hydrophilicity of the top-layers were observed, regardless of the type of top-layer, with the increase 
in the temperature of the system. On the other hand, increasing the interaction strength of the top-layer 
will reduce the contact angle of the system, similar to the graphene top-layer and the substrate also affects 
the wetting behavior of the system, but not as much as the top-layer can affect the behavior of the droplet 
on the surface by imposing its interaction strength. The similar wetting behavior of germanene and 
silicene can be seen in different cases, and this similarity of wetting behavior can be attributed to the 
close interaction and structural parameters of these two top-layers. With the increase in the number of 
top-layers, the top-layer effect dominates the substrate, but with the increase in the number of top-layers, 
decreases the amount of changes in the final contact angle of the system. In addition, the increase in the 
width of the potential well of the substrate leads to an upward trend for the system without a top-layer 
and a downward trend for the system with a top-layer, will reduce this contact angle difference; The 
decrease is more noticeable between germanene and other nanostructures. 


