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پیش بینی پخش شدن نانو قطرات بر روی سطح با استفاده از مدل رگرسیون غیرخطی چند متغیره 

هانیه پناهی1*، سعید اسدی2
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ایجاد پوشش  هایی مقاوم و ضد خوردگی در ابعاد نانو، استفاده گسترده و روز افزونی در 
صنایع مختلف دارد.  پوشش ایجاد شده وابسته به برخورد نانو قطره با سطح و سپس 
پخش  شدن آن بر روی سطح است. در بسیاری از موارد سطح به صورت مورب در مقابل 
نازل پاشش قرار گرفته و زاویه برخورد نانو قطره با سطح به صورت مایل می  باشد. به 
تعیین  آزمایشات تجربی و شبیه  سازی  های دینامیکی،  بر بودن  زیاد و زمان  دلیل وجود هزینه 
مدلی برای نشان دادن تاثیرات عوامل موثر بر پخش نانو قطره حائز اهمیت است. در این مطالعه 
با استفاده از مدل رگرسیون چند متغیره نسبت به پیش بینی پخش شدن نانو قطره اقدام گردیده 
است. میزان پخش شدن نانو قطره به سرعت و زاویه برخورد قطره با سطح بستگی دارد که برای 
این منظور پنج مدل مختلف در نظر گرفته شده است. نتایج مقایسه مدل  های ارائه شده، نشان 
می  دهد که مدل رگرسیون غیر  خطی پیشنهادی، دارای بیشترین بازده و کمترین خطا بوده است 
و تطابق بالایی با خروجی مطلوب دارد. همچنین آنالیز باقیمانده  ها نشان  دهنده پذیرش نرمال 
بودن آن ها در مدل انتخابی است. علاوه بر این مشاهده شده است که همبستگی بین سرعت 

و میزان پخش شدن نانو قطره 0/95 است که در سطح بسیار بالایی قرار دارد.

برخورد،  سرعت  زاویه برخورد،  قطره،  نانو  پخش  شدن 
رگرسیون چندمتغیره، مدل  های غیر  خطی.
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پیش بینی پخش  شدن نانو قطرات بر روی سطح با استفاده از مدل رگرسیون غیرخطی چند متغیره 

1( مقدمه
پوشش های نانویی کاربرد وسیعی در صنایع مختلف از جمله تولید 
رنگ  های مقاوم، سنتز دارو  های جدید، روش  های نوین تولید سلول  های 
خورشیدی، ایجاد سطوح بسیار مقاوم در پره  های توربین  های حرارتی، 
پوشش  های فلزی و غیر  فلزی و غیره دارند. در پدیده پوشش نانویی، 
ابتدا نانو قطرات از یک نازل خاص، اسپری یا پاشیده شده و سپس 
آن پخش می  شوند. کیفیت  و روی  برخورد کرده  به سطح  قطرات 
سطح ایجاد شده به چگونگی پخش  شدن نانو قطره بر روی سطح 
بستگی دارد. در این پدیده، عواملی مانند سرعت برخورد قطره و زاویه 
برخورد قطره با سطح، بسیار موثر هستند. مطالعات اندکی در رابطه با 
مدل  سازی برخورد نانو قطره به سطح انجام شده است. مارو و یانگ 
با سطح پلاتینیوم را توسط دینامیک  نانو قطره آرگون  ]1[ برخورد 
مولکولی بررسی کردند و زوایای تماس گوناگون را در سرعت  های 
به   ]3  ,2[ همکاران  و  صدیقی  آوردند.  دست  به  برخورد  مختلف 
وسیله روش دینامیک مولکولی  پخش شدن نانو قطره را در برخورد 
عمودی قطره با سطح شبیه  سازی کرده و تغییرات زوایای تماس در 
حین برخورد قطره با سطح را به دست آوردند. آنها از انواع سطوح 
رطوبت پذیر، رطوبت ناپذیر و نیمه رطوبت پذیر در شبیه  سازی خود 
استفاده کرده  اند. های بائو و همکاران ]4[، فرآیند برخورد نانو قطره با 
سطوح آبگریز  را مورد بررسی قرار داده و متوجه شدند که تاثیر سرعت 
برخورد، بسیار زیادتر از زاویه تماس قطره با سطح می  باشد. اسدی ]5[ 
 CFD-MK برخورد عمودی نانو قطره باسطح صاف را توسط روش
بررسی نمود. اگرچه وی از روش دینامیک مولکولی استفاده نکرده 
بود ولی نتایج آن تشابه خوبی با نتایج صدیقی و همکاران ]3[ داشت. 
همچنین اسدی ]6[ برخورد مایل نانو قطره با سطح را توسط دینامیک 
مولکولی شبیه  سازی کرد و نشان داد که نسبت پخش  شدن نانو قطره 
برروی سطح، با افزایش زاویه برخورد، اندکی زیاد شده ولی با افزایش 
سرعت برخورد، بشدت افزایش پیدا می  کند. پناهی و اسدی ]7[ توزیع 
آماری ذرات میکرو و نانو را بر روی سطح مطالعه کردند. آنها توزیع 
این پدیده  را به عنوان بهترین توزیع آماری در  یافته  نمایی تعمیم 

معرفی کردند.
بسیاری از پژوهشگران در پدیده  های طبیعی و مسائل تجربی، از روش 
مدل  سازی رگرسیون غیر  خطی چند متغیره برای تخمین یک پارامتر از 
روی چند متغیر دیگر استفاده کرده  اند. اسف و همکاران ]8[ با استفاده 
از داده  های تجربی، کاربرد شبکه  های عصبی و رگرسیون غیر خطی را 
برای پیش  بینی مدل هدایت حرارتی نانو سیم  های آلومینیومی، بررسی 
توانایی خوبی  آنها نشان دادند که همبستگی پیشنهاد شده  کردند. 
برای پیش  بینی هدایت حرارتی نانوسیم  ها دارد. جاروسکوا و کوچروا 
]9[ با استفاده از رگرسیون غیرخطی و به همراه پارامترهای تصادفی، 
مطالعاتی بر روی پارامترهای ترموفیزیکی انجام دادند. آنها نتایج اثر 
کردند.  ارائه  را  تخمینی  پارامترهای  بر  مزاحم  تصادفی  پارامترهای 
کیم و همکاران ]10[ از روش مونت کارلو  در مدل  سازی رگرسیون 

غیرخطی داده های رئولوژیک استفاده کردند. آنها تاثیرات ویسکوزیته 
برشی پایدار و ویسکوزیته صفر را مورد بررسی قرار دادند. کماری و 
همکاران ]11[ با استفاده از رگرسیون غیرخطی استقامت حرارتی مواد 
را تحت گرما پیش  بینی کردند.  مالیک و همکاران ]12[، پارامترهای 
ترموشیمیایی در احتراق سوخت  های متان و پروپان، در خروجی  های 
محفظه احتراق را بررسی کرده و مدل رگرسیون غیر خطی آن را ارائه 

دادند. 
بودن  زمان  بر  یا  و  نانو  ابعاد  در  آزمایشات  بودن  هزینه  پر  دلیل  به 
شبیه  سازی های دینامیک مولکولی، پیش  بینی سریع پخش  شدن قطره 
برروی سطح، دارای اهمیت بسیاری است. بنابراین ارائه یک مدل که 
بتواند رابطه بین پخش  شدن قطره با سرعت برخورد و زوایا مختلف 
را به راحتی و با سرعت بیان نماید، ارزشمند است. مدل  های مختلفی 
برای تخمین یک متغیر بر اساس متغیرهای دیگر وجود دارد. یکی از 
این مدل  ها، مدل  های رگرسیون چند متغیره است که برای نشان  دادن 
ارتباط پارامترهای بسیاری از پدیده  ها در علوم مختلف استفاده می  شود. 
است،  متغیرها  بین  تابعی  ارتباط  پایه  بر  این مدل که  از  استفاده  با 

می  توان پیش  بینی درستی برای تحقیقات آینده داشت. 
در این تحقیق برای اولین بار، مدل  های رگرسیونی چند متغیره برای 
برآورد و پیش  بینی مقدار پخش شدن نانو قطره بر روی سطح ارایه 
و مقایسه گردیده  اند. با مقایسه نتایج و نمودارهای مربوطه، بهترین 
مقدار  پیش  بینی  برای  به مدل  پارامترهای ورودی  ترکیب  از  گزینه 
انتخابی  از مدل  استفاده  با  ارایه شده است.   نانو قطره  پخش  شدن 
و بدون نیاز به شبیه  سازی  های بسیار زمان بر دینامیک مولکولی، می 
توان مقدار پخش  شدن قطره را برآورد کرد. داده  های استفاده شده در 
این مدل بر اساس نتایج به دست آمده در مقاله قبلی نویسندگان است 
]6[ که از روش دینامیک مولکولی نتایج را به دست آورده بودند. با 
داشتن این مدل جدید رگرسیونی، دیگر نیازی به شبیه سازی دینامیک 
مولکولی که در بیشتر مواقع، جواب  گیری از کد کامپیوتری آن، چندین 
ساعت طول می  کشد، نمی  باشد. در ادامه تحقیق حاضر در بخش 2 
ابتدا عوامل موثر بر پخش نانو قطره به اختصار توضیح داده شده است 
و سپس مدل  های مختلف رگرسیونی مطالعه و مقایسه شده  اند. در 

بخش 3 نتیجه  گیری از این تحقیق آورده شده است.

2( مدل سازی و نتایج 
2(1( پخش  شدن نانوقطره روی سطح جامد مورب 

برخورد یک نانو قطره به سطح مورب بستگی به زاویه سطح نسبت 
به مسیر حرکت قطره دارد که از لحاظ هندسی میتوان آنرا به صورت 
برخورد مایل یک قطره با سطح افقی نشان داد ]6[. شکل 1 برخورد 
یک قطره به صورت عمودی یا با زوایای 15، 30، 45، 60 و 75 را 

نشان می  دهد.
همچنین برخورد مایل یک قطره به سطح افقی که از روش شبیه  سازی 
دینامیک مولکولی به دست آمده است در شکل 2 نشان داده شده است. 
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1883

پناهی و اسدی

پخش  شدن قطره بر روی سطح به ماهیت برهمکنش بین سطح و 
قطره وابسته می  باشد که تابعی از جنس سطح و یا به عبارتی رطوبت 
پذیری سطح است. سطوح به سه سطح رطوبت پذیر ، نیمه رطوبت 
پذیر  و رطوبت ناپذیر  تقسیم می  گردند. در شبیه  سازی انجام شده در 
شکل 2 از سطح نیمه رطوبت پذیر استفاده گردیده است. در این شکل 
نانو قطره با سرعت 1 متربرثانیه و زاویه 15 درجه و همچنین با سرعت 
2 متربرثانیه و زاویه 75 درجه به سطح برخورد می  کند. این شبیه  سازی 
با استفاده از یک کامپیوتر با سی پی یو هفت هسته  ای، در حدود دو 

ساعت طول کشیده است.
همانگونه که در شکل مشاهده می  شود، پس از برخورد نانو قطره به 
سطح، قطره بر روی سطح پخش شده و سطح را با قطری بیشتر 
از قطر اولیه خیس می  کند. در حین برخورد، از ضخامت قطره کم 
شده و به قطر پیرامونی آن افزوده می  گردد. حداکثر قطر پیرامونی 
را قطر پخش  شدن قطره می نامند که در واقع قطری است که معادل 
قطر سطح پوشیده شده توسط قطره می  باشد. برای استفاده راحت تر 
از مقادیر قطر پخش  شدن قطره، آن را بدون بعد می  کنند. با تقسیم 
حداکثر قطر پخش  شدن قطره بر قطر اولیه، مقدار قطر پخش  شدن 

بدون بعد قطره به دست می آید که با Dn نشان داده می  شود:

0/n mD D D=                                                       )1(
اولیه قطره و Dm حداکثر قطر پخش  شدن  بالا، D0 قطر  رابطه  در 
پس از برخورد می  باشد.  مقدار Dn بستگی به سرعت برخورد قطره 
و زاویه برخورد آن با سطح دارد. این وابستگی در شکل 3 نشان داده 

شده است.

2(2( تحلیل داده  ها و استخراج مدل  ها
در این بخش مدل  سازی داده  های برخورد قطره به سطح مورب که 
با استفاده از روش دینامیک مولکولی به دست آمده است ]6[، مطالعه 

گردیده است. قطر نانو قطره پخش شده Dn به زاویه برخورد و سرعت 
بستگی دارد که باید به صورت سه بعدی نشان داده شود )شکل 3(. 

بنابراین برای بررسی و تعیین بهترین مدل، مدل  های رگرسیون چند 
 ،)Model 2( )Model 1(، مجانبی-توانی  متغیره مجانبی پیشرفته 
 - Model 4( مجانبی- توانی پیشرفته ،)Model 3( توانی-مجموع
پیشنهادی( و توانی- حاصلضرب )Model 5( برای برآورد پارامترها در 

نظر گرفته شده است. این مدل  ها به ترتیب عبارتند از:
Model  1   ( ( )  ( ))nD a b vex olecity c angp le= × +        )2(
Model  2   ( )n

b ca exp volecity eD angl×= +           )3(
Model  3   ( ) ( )b d

nD a volecity c angle= +               )4(
( ) ( )Model  4   b c

n a volecity exp aD ngle×=                )5(
Model  5   ( ) ( )b c

nD a volecity angle= ×                     )6(
با  نتایج  هستند.  رگرسیونی  مدل  های  پارامترهای   , , ,a b c d که 
استفاده از نرم افزار R بدست آمده است. ابتدا ضریب همبستگی مربوط 
به متغیرهای مستقل و وابسته در شکل 4 آورده شده است. مشاهده 
می  شود که بین پخش نانو قطره و سرعت برخورد همبستگی شدید 

مثبتی وجود دارد.
حداقل  روش  از  استفاده  با  رگرسیونی  مدل  های  پارامترهای  سپس 
مربعات )تابع nls در R( برآورد شده و معنی داری این پارامترهای 
برازش شده از طریق آزمون t مورد ارزیابی قرار گرفته است. مقادیر 
مربوط به برآورد پارامترها و p- مقدارهای متناظر با آزمون t مربوط به 

هر کدام از پارامترها در جدول 1 آورده شده است.
در  پارامترها  تمامی  که  است  شده  مشاهده   1 جدول  اساس  بر 
مجموع،  توانی-  توانی،  مجانبی-  پیشرفته،  مجانبی  مدل  های 
مجانبی- توانی پیشرفته و توانی- حاصلضرب )مدل  های 1 تا 5( به 
غیر از پارامتر c در مدل توانی- مجموع در سطح خطای 5% معنی 
بازنویسی  زیر  صورت  به  مربوطه  مدل  های  بنابراین  هستند.  دار 

شکل 1: زوایای برخورد نانو قطره به سطح جامد ]6[.

شکل 2 : نتایج حاصل از شبیه سازی دینامیک مولکولی الف- برخورد نانو قطره به 
سطح جامد با سرعت 1 متربرثانیه و زاویه 15 درجه ب- برخورد نانو قطره به سطح 

جامد با سرعت 2 متربرثانیه و زاویه 75 درجه ]6[. شکل 3: نمودار سه بعدی مربوط به داده های سرعت، زاویه و قطر پخش شدن نانو قطره
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پیش بینی پخش  شدن نانو قطرات بر روی سطح با استفاده از مدل رگرسیون غیرخطی چند متغیره 

می  شوند:
0.517953 0.72Model  1    6336 0.00324(  )0 nD voex lecity a lep ng= × +      )7(

0.789334 0.0888220.11297Model  2    ( )5n exp volecity angleD × +=           )8(
1.232871 1.4495960.992Model  3     0  24nD volecity angle= +      )9(

1.110134 0.0890060.290255Model  4 ( )* (  )n volecity exp angleD =         )10(
1.110060 0.1209610.746180Model  5   ( ) ( )nD volecity angle= ×            )11(

 )0/6852( c مقدار پارامتر -p به دلیل بزرگتر بودن )در رابطه )9
از سطح خطای تعیین شده )5%( این پارامتر معنی دار نبوده و از 
به  مربوط  نمودار  بیشتر  بررسی  برای  است.   گردیده  حذف  مدل 
پارامترهای مدل  های رگرسیونی 1-5 در شکل 5 آورده شده است.

برای مقایسه و بررسی عملکرد مدل  ها از معیارهای انتخاب مدل 
استفاده شده است]13, 14, 15[. این معیارها عبارتند از:

2

1

1 ˆ( )
n

i i
i

RMSE y y
n =

= −∑ • جذر میانگین مربع خطا:                      

1

1 ˆ
n

i i
i

MAE y y
n =

= −∑ • میانگین خطای مطلق :                    

شکل 4: همبستگی بین پخش نانو قطره با  زاویه و سرعت برخورد.

جدول 1: برآورد ضرایب، انحراف معیار و p-مقدارهای متناظر برای مدل  های مختلف.

1

ˆ1( ) 100
n

i i

i i

y y
MAPE

n y=

−
= ×∑ • میانگین درصد خطای مطلق وزنی:    

ˆ2 2ln( )AIC k L= − • معیار اطلاع آکائیک:                         

ˆ2 ln( ) 2ln( )BIC k n L= − • معیار اطلاع بیزی:                     

ˆln( )Log likelihood L− = • معیار لگاریتم درستنمایی ماکزیمم:        
درستنمایی  تابع  و  مدل  پارامترهای  تعداد  ترتیب  به   L̂ و   k که 
 RMSE, MAE, MAPE برآورد شده مدل است. نتایج مربوط به

در جدول 2 آورده شده است. 
همچنین نتایج معیارهای AIC, BIC و Log-likelihood برای 

مدل  های 1-5 در جدول 3 آورده شده است.
 RMSE, که  می  شود  مشاهده  مدل  انتخاب  معیارهای  اساس  بر 
MAE, MAPE, AIC, BIC  مدل  های مختلف به صورت زیر 

مرتب می  شوند:
    4  5  3  2  1Model Model Model Model Model< < < <

شکل 5: نمودار مربوط به برآورد ضرایب رگرسیونی در مدل های 1 تا5.
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عبارت  مختلف  مدل  های  در   Log-likelihood معیار  همچنین 
است از:

 1  2  3  5  4Model Model Model Model Model< < < <

پیشرفته   توانی  مجانبی-  مدل  فوق،   نتایج   براساس  بنابراین 
 RMSE, MAE, MAPE, AIC, BIC مقادیر  دارای  کمترین 
و  بیشترین مقدار Log-likelihood است. پس بهترین مدل برای 
برخورد  سرعت  و   زاویه  با  قطره  نانو  پخش  داده  های  پیش  بینی 
قطره می  باشد. همچنین به منظور بررسی نرمال بودن خطاها در 
است.  شده  استفاده  چندک-چندک  نمودار  از   ،5 تا   1 مدل  های 
آورده شده  بیان شده در شکل 6  به مدل  های  نمودارهای مربوط 
است. مشاهده می  شود که در مدل مجانبی- توانی پیشرفته، نقاط 

نزدیک خط و بین دو خط پوشش قرار دارند. بنابراین نشان  دهنده 
نرمال بودن باقیمانده  ها می  باشد.

3( نتیجه  گیری
در  مولکولی  دینامیک  های  شبیه  سازی  بودن  زمان  بر  به  توجه  با 
برخورد نانو قطره با سطح ، تعیین مدلی برای بررسی تاثیر عوامل 
موثر و پیش  بینی پخش نانو قطره حائز اهمیت است. بنابراین هدف 
این تحقیق ارائه مدل رگرسیونی مناسب برای تعیین تاثیر زاویه و 
سرعت برخورد نانو قطره به سطح جامد مورب می  باشد. تعیین این 
مدل علاوه بر صرفه  جویی در زمان، موجب صرفه  جویی در هزینه 
می  گردد.  شبیه  سازی  ها  یا  و  تجربی  آزمایشات  از  بسیاری  انجام 

جدول 2: مقادیر RMSE, MAE, MAPE برای مدل های مختلف.

جدول 3: مقادیر )LL AIC, BIC, Log-likelihood( برای مدل های مختلف.

شکل 6: نمودار چندک-چندک باقیمانده ها به ترتیب از بالا سمت چپ برای مدل های 5-1.
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پیش بینی پخش  شدن نانو قطرات بر روی سطح با استفاده از مدل رگرسیون غیرخطی چند متغیره 

برای این منظور مدل  های رگرسیونی غیرخطی چند متغیره مختلف 
مطالعه و مقایسه شدند و بر اساس p-مقدارهای  بدست آمده از 
آزمون  ها، پنج مدل انتخاب شدند. با مشخص کردن مقادیر اولیه، 
قرار  برآورد شدند و مورد تحلیل  پیشنهادی  پارامترهای مدل  های 
انتخاب مدل مانند  از معیارهای مختلف  با استفاده  گرفتند. سپس 
درصد  میانگین  مطلق،  خطای  میانگین  خطا،  مربع  میانگین  جذر 
خطای مطلق وزنی، معیار اطلاع آکائیک، معیار اطلاع بیزی و معیار 
لگاریتم درستنمایی ماکزیمم، پنج مدل پیشنهادی مقایسه گردیده و 
مشاهده شده است که مدل مجانبی- توانی پیشرفته، بهترین مدل 
برای پیش  بینی پخش نانو قطرات است. همچنین با بررسی نمودار 
از فرضیات  باقیمانده  ها که  نرمال بودن  به  چندک-چندک مربوط 
مدل  های رگرسیونی است، مشاهده گردید که در مدل انتخابی نقاط 
نزدیک خط و بین دو خط پوشش قرار دارند. همچنین بر اساس 
سرعت  که  گرفت  نتیجه  توان  می  مدل  ها،  ضرایب  و  همبستگی 

برخورد تاثیر بسیاری  بر  پخش نانو قطرات دارد.
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