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 شبیه سازی دینامیک مولکولی نفوذ گاز هیدروژن و اکسیژن 
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 ضریب نفوذ گازهای هيدروژن و اکسيژن و ضریب تراواپذیری گاز هيدروژن در پلي استایرن با استفاده از ،پژوهشدر این  چکیده:
استایرن، ضریب  جایي مرکز جرم گاز در پليسازی دیناميک مولکولي مورد مطالعه قرار گرفت. با استفاده از ميانگين مربع جابهشبيه

که  داد نشان پژوهشاین  هاینتيجهکلوین محاسبه شد.   500تا  300دمایي  هبازه گستردنفوذ گازهای هيدروژن و اکسيژن در 
 فوذن های گذشته هستند. همچنين، نظامسازی شبيه هاینتيجه و تجربي هایداده ضریب نفوذ محاسبه شده در توافق خوبي با

 نفوذ، ضریب يدمای مربوط به وابستگي هاینتيجهشود.  مي تری در مقایسه با دماهای پایين برقرارکوتاه زمان در بالاتر، دماهای در
 باشد. مطالعه شده مي دمایي بازهدما در کل  وارون مقابل لگاریتم طبيعي ضریب نفوذ در دهنده وابستگي خطي در نمودار  نشان

 شده محاسبه ضریب تراواپذیری هاینتيجهسازی نفوذ مورد مطالعه قرار گرفت. همچنين نفوذ، انرژی فعال ضریب دمایي از وابستگي
ررسي تابع توزیع بباشد. های پيشين ميهای تجربي در مقایسه با شبيه سازیبا داده پژوهشاین  هاینتيجهنشان دهنده توافق  بهتر 

 تریکمله های گاز در فاصدهد که مولکولزنجيره پليمری در دماهای متفاوت نشان مي گوناگونهای شعاعي بين گاز نفوذی و بخش
يمری، گيرند. همچنين مقایسه رفتار گاز اکسيژن و هيدروژن در مجاورت زنجيره پلاز گروه فنيل در مقایسه با گروه آليفاتيکي قرار مي

يره پليمری تری نسبت به زنجتر در فاصله نزدیکدهد که گاز هيدروژن در مقایسه با گاز اکسيژن به دليل اندازه کوچکنشان مي
 تری  با زنجيره پليمری دارد.ولي  برهمکنش ضعيف گيردقرار مي
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 مقدمه
 نظری بلکه از دیدگاه نه تنها از دیدگاه پلیمرها در گازها تحرک

برای  مؤثرهای توسعه روش .است جذاب عملی نیز یک موضوع
های سیال که همیشه در صنعت مورد توجه جداسازی اجزاء مخلوط

تر مورد توجه بیشاخیر به دلیل بحران انرژی  هایبوده است، در سال
های مورد استفاده در مطالعات یکی ازروش. [1-4]قرار گرفته است

 طریق زا سیال انتقال های صنعتی، تراوایی انتخابی یاعلمی و آزمایشگاه
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و ضریب   نفوذ ضریب تعیین باشد. بنابراین،غشاءهای پلیمری می
 دمانن صنعتی هایفرایند از بسیاری در پلیمرها در تراوایی گازها

 حافظ،م هایپوشش پلیمر، یغشا با انتخابی تراوایی با گازها جداسازی
 هستند. از آنجایی که اکسیژن مهم غذایی بسیار مواد بندی بسته
 شود،محسوب می زنده موجودات تمام و انسان برای گاز ترین مهم

 ای برخوردار است. از اهمیت ویژه انتقالی اکسیژن هایویژگی
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کاربردهای هیدروژل، سازگاری زیستی اهمیت فراوان در بسیاری از 
دارد و مواد باید نفوذپذیری بالا نسبت به اکسیژن، جذب آب و رطوبت 

 . [6]دیگر مرتبط هستندبا یک هاویژگیین ا تربیشکه  [5]داشته باشند
ر این مواد آب د یزاننفوذپذیری نسبت به اکسیژن به م نمونهبه عنوان 

  تأثیرمرتبط است و همچنین زیست سازگاری این مواد را تحت 
 در نظر گرفته شده  هاترین عاملاکسیژن یکی از مهم دهد.قرار می

 فراینددر  یاویژهباشد کنترل نفوذ اکسیژن از اهمیت در پدیده نفوذ می
 یمریپل غشاهای در طراحی های محافظ وتخریب اکسایشی پلیمرها، پوشش

  ی مواددر توسعه و بندیبسته در صنعت جداسازی، هایفرایند برای
 کوچک هایشایان ذکر است که انتشار مولکول  .سازگار برخوردار است زیست

  دهد.ار میقر تأثیرمانند هیدروژن در ماتریس پلیمر، عمر مفید این مواد را تحت 
 هایگیویژدر بررسی  مؤثرسازی دینامیک ملکولی یک روش شبیه

ررسی ی زمانی قابل ببازههای پلیمری است.  تعادلی و دینامیکی سامانه
را  هاییویژگی. بنابراین [7]در این روش از مرتبه چند میکروثانیه است

 زمانی هستند را می توان با این روش مورد مطالعه  بازهکه در این 
 های نفوذ کننده کوچک ، نفوذ مولکولهاویژگیداد. یکی از این قرار

 برایای های اخیر به طور گستردهدر پلیمرهاست. این روش در سال
های گاز در پلیمر مورد استفاده قرارگرفته بررسی سازوکار نفوذ مولکول

 مر،پلی در نفوذ و جذب مورد در محاسباتی یاههمطالع تراست. در بیش
 اتیلن، لیپ مانند ساده نسبتبه  ساختار با ای زنجیره پذیرانعطاف پلیمرهای

 ،حال این با .اندمورد بررسی قرار گرفته [8-14](ایزوبوتیلن) پلی و پروپیلنپلی
 [15-19]سخت هایزنجیره از متشکل پلیمرهای مورد در هاگزارش از برخی

میلادی  2018 سال در [19] همکاران  و1ای اند.مورد توجه قرار گرفته
ن و ایزوتوپ های آن را در مولکولی نفوذ هیدروژشبیه سازی دینامیک 

  کلوین بررسی کردند. 298های پلی استایرن با جرم متفاوت در دمای زنجیره
 پروپان و کربناکسید دی متان، نیتروژن، نفوذ آرگون، پیشیندر مطالعه 

سازی بررسی شد. در این مطالعه، روش شبیه[ 20]استایرنپلی در
برای محاسبه ضریب نفوذ و ضریب تراوا پذیری گاز دینامیک مولکولی 

 300ی دمای بازهاستایرن در هیدروژن و ضریب نفوذ گاز اکسیژن در پلی
ضریب نفوذ  .رودکلوین به کار می 20کلوین با فاصله ی دمایی  500تا 

 هایضریب از استفاده با. شدمحاسبه [ 21]با استفاده از رابطه انیشتین
توسط  یمولکول دینامیک سازی شبیه هاینتیجهاز  آمدهدست هب حلالیت
 از روش ذکر شدهتراواپذیری گاز هیدروژن  ضریب، [22] همکارانو  اسلامی

زیع تابع توهمچنین با استفاده از شد.  محاسبه [21] 2مولر پلاتهدر مطالعه 
                                                                                                                                                                                                   

1 Yi 
2 Müller-Plathe 
3 Jorgensen Severance 
4 Severance 

یری و گزنجیره پلیمری، جهت گوناگونهای شعاعی بین گاز نفوذی و بخش
   .دشمیزان برهمکنش گاز نفوذی با زنجیره پلیمری در دماهای متفاوت بررسی 

 

 بخش نظری
 شبیه سازی

ذکننده استایرن و گاز نفوسازی دینامیک مولکولی مخلوط پلیشبیه
 از دما، در حد فشار صفر نفوذکننده ایبازه گستردههیدروژن و اکسیژن در 

گزارش شده است.  [23] انجام شد. پارامترهای انرژی پتانسیل در مرجع
های آلیفاتیک و هیدروژن همانند پارامترهای پارامترهای مربوط به کربن

استایرن همانند پارامترهای و گروه فنیل پلی [24]ها مربوط به پلی الفین
 باشد. پارامترهامی[ 25] 4سیورانسو  3جرجنسنگروه بنزن در مطالعه 

 5برتلو ـ لورنتز اختلاط هاینانوق از استفاده متقابل با کنش برهم برای
 استفاده مورد مونومر، 100شامل  استایرن پلی و زنجیر [26] شد تعیین

توصیف  برایجونز و پتانسیل کولنی -از پتانسیل لنارد .[23]گرفت قرار
های غیرپیوندی میدان نیرو استفاده شده است. مدل میدان برهمکنش

که   های کولنی به کار رفته استارزیابی برهمکنش بزای [26]واکنش 
 شود:به صورت زیر بیان می
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موقعیتی است که   𝜎𝑖𝑗عمق چاه پتانسیل،  𝜀𝑖𝑗 که در این معادله 
و  i های فاصله بین مراکز کره 𝑟𝑖𝑗شود، جونز صفر می-پتانسیل لنارد

j  ،استq  ،بار𝜀0  ،گذردهی خلا𝜀𝑟𝑓 است  مؤثرالکتریک ثابت دی 
 شوند.ها محاسبه میای که برهمکنشترین فاصلهبزرگ cr 6 و

کلوین  500تا  300ی دمایی بازهشبیه سازی دینامیک مولکولی در 
کلوین انجام شده است. از سامانه  تعادلی در دمای  20با فاصله ی دمایی 

 تر ینپای دماهای در اتمسفر، ساختار تعادلی پلیمر 0/1کلوین و فشار  500
  ثانیه در هر مرحلهنانو 0/3سامانه در مدت زمان  کردن ترکلوین خنک 20 با
نانوثانیه برای اطمینان  0/4دست آمد. پس از آن شبیه سازی به مدت  به

ی تعادلی انجام شد. با توجه به چگال از رسیدن به ساختار تعادلی در هر دما
دن رسی برایپس از اطمینان از تعادلی شدن سامانه در هر دما، سرمایش 

، شبیه سازی در هر دما، به مدت سرانجامتر ادامه یافت. به دمای پایین
  انجام شده است. سامانهموردنظر  هایویژگینانوثانیه برای بررسی  0/6
ا ب و فشارپای برندسن پیکوثانیه 2/0 آسایش با زمان[ 27] 7دماپای برندسن با

5 Lorentz–Berthelot 
6 Cut-off 
7 B23181897 

(1)  Yi        (2)  Müller-Plathe 

(3)  Jorgensen Severance      (4)  Severance 

(5)  Lorentz–Berthelot      (6)  Cut-off 

(7)  Berendsen 
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پیکوثانیه مورد استفاده قرار گرفت طول هر گام زمانی   0/5زمان آسایش 
ثانیه بود و همه پیوندها با فمتو 5/1 1ایبرای الگوریتم پرشی قورباغه

 میدان بود و اصلاح نانومتر 0/1 اند. شعاع قطعشدهتنظیم  2الگوریتم شیک
انجام  5/2 مؤثربا ثابت دی الکتریک  کولنی هایبرهمکنش برای نیرو
 که گرفت قرار استفاده مورد 3اتمی ورله همسایه فهرست .[28]شد
نانومتر  1/1تر از فاصله کمبا  هایشد، و همسایهمی مرتب گام زمانی 15 هر

 مطالعات رد استایرن پلی ایشیشه انتقال در فهرست گنجانده شدند. دمای
 جونز-پارامترهای پتانسیل لنارد است. شده گزارش کلوین 370 ،[22]پیشین 

 میزبان  پلیمر و نفوذی بین گاز برهمکنش انرژی محاسبه برای
 ذکر شده است. جعبه شبیه سازی شامل [ 29، 22] هایدر مرجع

 4باشد و از کد شبیه سازی یسپمولکول گاز می 5یک زنجیره پلیمری و 
 .[28]استفاده شده است 

 
 و بحث  نتیجه ها

   جابجایی مرکز جرم نفوذکننده -الف

مسیر حرکت گاز نفوذکننده در پلیمر را میتوان با جابجایی نفوذکننده 
𝑟(𝑡)|از موقعیت اولیه توسط رابطه  − 𝑟(0)| جابجایی  .محاسبه کرد

کلوین  460و  300گاز اکسیژن و هیدروژن در پلی استایرن در دمای 
 دیده می شود 1که در شکل  گونهنشان داده شده است. همان 1در شکل 

پس قرار دارد س روزنهنفوذ کننده در یک فاصله زمانی مشخص در یک 
 گاز ذپرش برای نفو مسدهنده  مکانیکه نشان پرد،همسایه می روزنهبه 

 وزنهر. هنگامی که نفوذکننده در یک استایرن است پلی در نفوذکننده
 امنهدهد که دنوساناتی انجام میموقعیت تعادلی خود دور گیرد قرار می
 است ولی هیچ حرکتی  متفاوت ها روزنه اندازه به توجه با یاهنوسان

 نندهکاز گذشت زمان، نفوذ پسشود. مکانی انجام نمی یاهبا این نوسان
 (.1شکل دهد ) همسایه انجام های روزنهبه  را خود سریع پرش تواند می

 همسایه، اندازه گاز روزنهدر فرکانس پرش به  مؤثرهمچنین یک عامل 
 هایشود تعداد پرشدیده می 1که در شکل  گونهنفوذکننده است که همان
ما دیگر د مؤثرتر از گاز هیدروژن است. عامل گاز اکسیژن بسیار کم

جم ح دوبارهاست که با افزایش دما، تحرک زنجیره پلیمری و توزیع 
 یابد.فزونی می آزاد افزایش یافته و فرکانس پرش

 جرم گاز  اکسیژن و هیدروژن مرکز بعدی دو X-Y مسیرهای
 رتکلوین که به ترتیب دمای پایین 500و  300 دماهای در استایرنپلی در
 نشان داده شده است. 2ای هستند در شکل دمای انتقال شیشه از بالاتر و

                                                                                                                                                                                                   

1 Leapfrog 

2 SHAKE 

3 Verlet 

 
  هاآن اوليه موقعيت از اکسيژن و هيدروژن هایمولکول جابجايي -1شکل 

 کلوين. 460و  300در دمای 
 

 
يرن استا پلي و اکسيژن در هيدروژن مولکول معمولي مسيرهای -2شکل 

 .کلوين 500و  300در دمای 
 

ر و تدهنده جابجایی سریعتر نفوذکننده کوچکبررسی مسیر نفوذکننده نشان
که  دهندنشان می هاافزایش میزان جابجایی در دماهای بالاتر است. این شاهد

های تر است و مولکولحجم آزاد  بیش دوبارهدر دمای بالاتر، توزیع 
از برای سازی مورد نیتری برای غلبه بر انرژی فعالنفوذکننده انرژی بیش

 اخیر که  یاههمطالع هاینتیجهرا دارند. با توجه به  تازه روزنهپرش به 
 هایکترونجفت النشان دهنده برهمکنش بین ابر الکترونی حلقه آروماتیک با 

 ( و با پیوند پای 6اکسیژن )برهمکنش جفت تنها...پای 5غیرپیوندی
  باشندمی [30-32]برهمکنش پای...پای( (دارای پیوند دوگانه  یاهدر ترکیب

بت به تر نسبر اندازه بزرگ افزونتوان جابجایی کندتر گاز اکسیژن را می
 ها نیز مرتبط دانست. هیدروژن  به این نوع برهمکنش

4 YASP 

5 Lone-pair (lp) 

6 Lp…π 

(1)  Leapfrog       (2)  SHAKE 

(3)  Verlet       (4)  YASP 

(5)  Lone-pair (lp)       (6)  Lp…π 
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 جرم نفوذکننده  مرکز جایی جابه مربع میانگین -ب

 جرم نفوذکننده در محدود دمایی مرکز جاییجابه مربع میانگین
 هانتیجهکلوین محاسبه شد.  20دمایی  کلوین در فاصله 500تا  300
 400، 340دمای  جرم گاز هیدروژن در مرکز جاییجابه میانگین برای

  3در شکل  کلوین 500و  400کلوین و اکسیژن در دمای  500و 
 کلوین 340رسم شده است )شیب این نمودار برای گاز اکسیژن در دمای 

 بسیار کم است و به دلیل عدم وضوح از نمودار حذف شده است(. 
پیکوثانیه  500تر از های کمکننده در زماندر دمای پایین، حرکت نفوذ

 دهندزمانی رخ نمی بازهای در این روزنههای بین غیرعادی است و پرش
 [15،33]شود های بلندتری ایجاد شود نظام نفوذ در زمانکه باعث می

 .ودشتری برقرار میکه در دمای بالا، نظام نفوذ در زمان کوتاهدرحالی
میانگین مربع شود، های بلندتر که نظام فیک برقرار میدر زمان

 خطی نمودار بخش توانشود و میجابجایی با زمان متناسب می
گونه مورد نظر بر حسب زمان را  مرکز جرم جاییجابه میانگین مربع

 رد و مستقیم منطبق ک خط یک وسیله ضریب نفوذ بهمحاسبه  برای
شود. برای دقت از شیب خط منطبق شده، ضریب نفوذ محاسبه می

تر، از ضریب  در دماهای پایین ویژهتر ضریب نفوذ محاسبه شده به بیش
 فوذن از چندین اجرا میانگین گیری شده است. ضریب آمدهدستبهنفوذ 

مقدار  با ذکر شده و 1 جدول در کلوین 300در دمای  شده محاسبه
 است. شده مقایسه [35]سازی پیشین و نتیجه شبیه[ 34] تجربی

دهنده نفوذ سریعتر گاز هیدروژن در مقایسه با گاز اکسیژن نشان هانتیجه
توان می [30-32]پیشین  یاههمطالع هاینتیجهاست که با توجه به 

دروژن  تر نسبت به هیبر اندازه بزرگ افزوننفوذ کندتر گاز اکسیژن را 
 ای و پیوند پ های غیرپیوندیجفت الکترونهای بین به برهمکنش

 ت. های پای حلقه فنیلی نیز مرتبط دانسدر مولکول اکسیژن با الکترون
 

 وابستگی دمایی ضریب نفوذ  -ج

های دفرایناز  لاستیکی پلیمرهای در کوچک های نفوذ مولکول
. وابستگی دمایی ضریب [36]باشندو وابسته به دما مینیازمند انرژی 
 تواندمایی محدود و در یک فشار مشخص را می بازهنفوذ در یک 

 :  [34]معادله آرنیوس به صورت زیر بررسی کرد با
 

𝐷 = 𝐷0𝑒−
𝐸𝑑
𝑅𝑇     (2)  

 

 .است گاز ثابت R دما، و T سازی،فعال انرژی 𝐸𝑑در این معادله،  که
 ادرها است که قدهنده کسری از مولکولبخش نمایی این معادله، نشان

 سازی هستند، که مقدار آن از یک در دمای بالا فعال مین انرژیأبه ت
 هاییژگیو فعال سازی بهکند. سد انرژیتا صفر در دمای پایین تغییر می

 دمایی مورد نظر وابسته است که بازهحرکتی ماکرومولکول در 

 
، 340دمای  در مرکز جرم گاز هيدروژن جاييجابه مربع ميانگين -3شکل 
 کلوين در پلي استايرن. 500و 400کلوين و گاز اکسيژن در دمای  500و  400

 

 
 

آرنيوس لگاريتم ضريب نفوذ گاز هيدروژن و اکسيژن بر حسب  نمودار -4شکل 
 هد.دمي چين  بهترين خط منطبق شده با نقاط را نشانعکس دما، که خط

 

تعیین کننده دینامیک حجم آزاد سامانه است. انرژی فعال سازی از 
دست هدما ب وارونشیب نمودار لگاریتم طبیعی ضریب نفوذ بر حسب 

مایی د بازهدر  دما،  وارونآید. اگر لگاریتم طبیعی ضریب نفوذ با می
ای هتوان گفت که نوع حرکتمورد نظر به صورت خطی تغییر کند می

ایی تغییر دم بازههای کنترل کننده تحرک گاز در این پلیمر و برهمکنش
 دما برای وارونکنند. نمودار لگاریتم طبیعی ضریب نفوذ بر حسب نمی

تا  300دمایی  بازهدر  میزبان استایرن پلی در گاز هیدروژن و اکسیژن
 شده داده نشان 4شکل  کلوین در 20ی دمایی کلوین با فاصله 500

لگاریتم  بین خطی دهد که یک رابطهمینشان  4شکل  هایدادهاست. 
 .شود می مطالعه دیده مورد دمایی بازهدر کل  دما  وارونطبیعی ضریب نفوذ و 

 [37]های تجربی با نتیجه 1محاسبه شده در جدول  سازیفعال مقایسه انرژی
 دهد.نشان می توافق خوبی را
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شبيه سازی پيشين و انرژی  هاینتيجهتجربي و  هاینتيجهکلوين با  300ضريب نفوذ و ضريب تراواپذيری در دمای  هایرادمقايسه مق -1جدول 
 سازی محاسبه شده برای گاز نفوذ کننده هيدروژن و اکسيژن در پلي استايرن.فعال

گیریکمیت مورد اندازه  تجربی هاینتیجه (آسازی)پیشینشبیه هاینتیجه (پژوهشسازی)این شبیه هاینتیجه 

) 810×ضریب نفوذ 
سانتیمتر مربع

ثانیه
) 

H2 450 510 436 ب 

O2 12/1 24 11 ب 

) 1510×ضریب تراواپذیری
سانتیمتر. (  شرایط متعارفی)  سانتیمترمکعب

 ثانیه. پاسکال.  سانتیمترمربع
) H2 3530 4500 1700 ج  

)انرژی اکتیواسیون نفوذ 
کیلوژول

مول
) 

H2 18.074   

O2 26.78  29/70 د 
 [37]مرجع  د  ---[  38]مرجع  ج  ---  [34]مرجع  ب  ---  [35]مرجع  آ

 

 پذیری تراوا ضریب -د

  ،(3) معادله توان ازرا می ضریب تراواپذیری گاز هیدروژن
 و [22] است شده گزارش ترپیشحلالیت که  از ضریب استفاده با

 1جدول  .کرد پژوهش محاسبه این در شده محاسبه ضریب نفوذ
 [38] تجربی مقدارهای با شده محاسبه پذیری تراوا مقایسه ضریب

 هانتیجه دهد.را نشان می [35]سازی پیشینشبیه یاههمحاسب و
 مقدار از بالاتر شده محاسبه تراواپذیری ضریب که دهدمی نشان

ده شاست که به دلیل بالاتر بودن ضریب حلالیت محاسبه [38] تجربی
 ضریب در روند است. همین [22]ای سازی رایانهشبیه هایدر روش

. شودمی دیده  نیز [35]های پیشین سازیدر شبیه شده محاسبه تراواپذیری
 کلوین 500تا  300 دمای بازهدر  شده محاسبه پذیری تراوا هاییبضر
 .است شده داده نشان 5 شکل در
 

 تابع توزیع شعاعی -ه

 وناگونگهای با بررسی تابع توزیع شعاعی بین گاز نفوذی و بخش
ت گیری گاز نفوذی نسبتوان جهتزنجیره پلیمری در دماهای متفاوت می

 به زنجیره پلیمری را از دیدگاه میکروسکوپی نیز مورد بررسی قرارداد. 
 توان با استفاده از رابطه زیر به دست آورد.تابع توزیع شعاعی را می

 

𝑔𝑎−𝑏(𝑟) =
𝑉

4𝑟2𝑁𝑎𝑁𝑏
〈∑ ∑ (𝑟 − |𝑟𝑖𝑗(𝑡)|)

𝑁𝑏
𝑗𝑖

𝑁𝑎
𝑖 〉               (3)  

 

b N و aN  چگالی گونهa  وb ،V  حجم و𝑟𝑖𝑗 = 𝑟𝑗 − 𝑟𝑖  .است 
ای هتابع توزیع شعاعی بین مرکز جرم گاز هیدروژن و مرکز جرم کربن

 6کلوین در شکل  440و  300گروه فنیل و گروه آلیفاتیک در دمای 
 های گاز در فاصلهشود مولکولگونه که دیده میرسم شده است. همان

 یرند.گتری از گروه فنیل در مقایسه با گروه آلیفاتیکی قرار میکم
 گوناگونهای همچنین با افزایش دما میزان برهمکنش گاز با بخش

 یابد که در توافق با افزایش تحرک و نفوذزنجیره پلیمری کاهش می

                                                                                                                                                                                                   

1 Hole free volume 

 
 فشار حد در شده گاز هيدروژن محاسبه تراواپذيری ضرايب -5شکل 

 .تابعي از دما عنوان به صفر
 

 پلیمر در دماهای بالاتر است. 1ایروزنهر حجم آزاد تندتتر گاز و توزیع بیش
همچنین مقایسه تابع توزیع شعاعی بین گاز هیدروژن و گروه فنیل با تابع 

ه دهد کهای فنیل با خودشان نشان میتوریع شعاعی مربوط به حلقه
قایسه مبرای اند. همچنین های فنیل واقع شدههای گاز بین حلقهمولکول

 زنجیره پلیمری، تابع توزیع نزدیکیرفتار گاز اکسیژن و هیدروژن در 
ره های آلیفاتیکی و فنیلی زنجیشعاعی گاز اکسیژن و هیدروژن با گروه

 هاینتیجهنشان داده شده است.  7کلوین در شکل  440پلیمری در دمای 
 دهد که گاز هیدروژن در مقایسه با گاز اکسیژن این شکل نشان می
 تر در فاصله نزدیکتری نسبت به زنجیره پلیمری به دلیل اندازه کوچک

دیگر، گاز هیدروژن در مقایسه با گاز اکسیژن،  سویگیرد. از قرار می
مری های آلیفاتیکی و فنیلی زنجیره پلیتری  با گروهبرهمکنش ضعیف

، کاهش فاصله و [30-32]مطالعات پیشین  هاینتیجهبا توجه به  دارد.
نش توان به برهمکافزایش برهمکنش گاز اکسیژن با گروه فنیل را می

 ایههای غیرپیوندی و پیوند پای مولکول اکسیژن با الکترونجفت الکترون
 پای حلقه فنیلی نیز مرتبط دانست.  

(1)  Hole free volume 
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  زنجيره پليمری گوناگونهای هيدروژن با بخشتابع توزيع شعاعي گاز  -6شکل 

 کلوين. 300های فنيل در دمای کلوين و تابع توزيع شعاعي حلقه 440و  300در دمای 

 

 
 ایهمقايسه تابع توزيع شعاعي گاز اکسيژن و هيدروژن با بخش -7شکل 

 کلوين. 440زنجيره پليمری در دمای  گوناگون

 

ی، از بررسی تابع توزیع شعاع آمدهدستبه هاینتیجهیید أت برای
انرژی برهمکنش گاز هیدروژن و اکسیژن با گروه آلیفاتیکی و فنیلی 

 ترپیشگونه که رسم شده است. همان 8زنجیره پلیمری در شکل 
 دهد که گاز اکسیژن این شکل نیز نشان می هاینتیجهذکر شد 

نیلی های فدر مقایسه با گاز هیدروژن، برهمکنش بیشتری با گروه
 و با افزایش دما برهمکنش  و آلیفاتیکی زنجیره پلیمری دارد

 هایجهنتی. یابدهای گاز با زنجیره پلیمری کاهش میبین مولکول
ی برهمکنش بیشتر گاز با گروه فنیلی در دهندهاین شکل نشان

 مقایسه با گروه آلیفاتیکی است که منجر به نزدیک شدن گاز 
شود. همچنین برای بررسی جهت گیری گاز میهای فنیلی به گروه

رداری ب نفوذکننده نسبت به حلقه فنیل، بردار پیوند مولکول گاز را نسبت به
ی از کند )یککه دو اتم کربن مقابل حلقه فنیل را به هم وصل می

   .ده استش ها به گروه آلیفاتیک متصل است( در نظر گرفتهکربناین 

 
 نرژی برهمکنش گاز اکسيژن و هيدروژن مقايسه ميانگين ا -8شکل 

 کلوين. 300و  440زنجيره پليمری در دمای  گوناگونهای با بخش
 

 
  بردار يکه پيوندگيری مقايسه جهتای لژاندر برای دومين چندجمله -9شکل 

 .کلوين 440اکسيژن و هيدروژن نسبت به بردار يکه حلقه فنيل در دمای  در مولکول 
 

ای لژاندر برای بررسی جهت گیری بردار یکه پیوند دومین چندجمله
، ای که از حلقه فنیل، با در نظر گرفتن بردار یکه𝑢𝑏در مولکول گاز،

𝑢𝑛شود:گذرد به صورت زیر تعریف می، می 
 

𝑝2(𝑟) =
3

2
〈(𝑢𝑏 . 𝑢𝑛)2〉 −

1

2
       (4)  

 

 هایراداصله بین مراکز دو بردار است. مقدر این معادله ف  rکه
 ، 9ای لژاندر برای گاز اکسیژن در شکل منفی دومین چندجمله

نشان دهنده جهت گیری نزدیک به عمود با بردار حلقه فنیل را 
برای گاز هیدروژن  هاراداین مق تربیشکه دهد در صورتین مینشا

 گیریجهت چگونگیمثبت یا نزدیک به صفر هستند. این اختلاف در 
 ایهجفت الکترونهای توان به برهمکنشمی گاز هیدروژن و اکسیژن را

ای حلقه های پغیرپیوندی و پیوند پای مولکول اکسیژن با الکترون
ای هجفت الکترونگیری که در این جهت فنیلی مرتبط دانست
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غیرپیوندی هر دو اتم اکسیژن و پیوند پای مولکول اکسیژن بهتر 
 اشند.برهمکنش داشته بهای پای حلقه فنیلی توانند با الکترونمی

 گیری گاز نفوذکننده نسبت به حلقهجهتحاصل از بررسی  هاینتیجه
 د. باشمی [30-32]پیشین  یاههمطالع هاینتیجهدر توافق با  فنیل

 دور  ای لژاندردومین چندجمله هایرادبا افزایش فاصله دو بردار، مق
 گیری تصادفی دهنده جهتکند که نشانمقدار صفر نوسان می

 دو بردار با افزایش فاصله است. 
 

 گیرینتیجه
 هباز در استایرن پلی در نفوذ گاز هیدروژن و اکسیژن ضریب

کلوین  20ی دمایی با فاصله کلوین 500تا  300 از ی دماییگسترده
 وذپرش برای نف دهنده وجود سازوکارنشان هانتیجه .است شده محاسبه

  شده بهمحاس نفوذ ضرایب .باشندمی استایرن پلی در نفوذکننده گاز
 [35] پیشینسازی  شبیه هاینتیجهو [ 34] تجربی هاینتیجه با خوبی به

یب تراوا پذیری محاسبه شده از ضر هایرادباشند. مقدر توافق می
تر هستند که به دلیل بالاتر بودن ضرایب بیش [38]تجربی هایرادمق

 است.[ 22]ای سازی رایانهشبیههای حلالیت محاسبه شده در روش

 پژوهشدر این   ذکر است که ضریب تراوا پذیری محاسبه شده شایان

 هاینتیجهدر توافق بهتری با  [35]های پیشین نسبت به شبیه سازی
 دهد که نمودار لگاریتمنشان می پژوهشاین  هاینتیجهتجربی است. 

ر کل دما د وارونطبیعی ضریب نفوذ گاز هیدروژن و اکسیژن بر حسب 
  هایپژوهش هاینتیجهدمایی خطی است  که در توافق با  بازه

گاز هیدروژن و اکسیژن با زنجیره است. مقایسه برهمکنش  [20]پیشین 
ای هتر گاز هیدروژن با گروهی، برهمکنش ضعیفدهندهپلیمری نشان

میزان ش دما با افزایهمچنین، آلیفاتیکی و فنیلی زنجیره پلیمری است. 
ابد یزنجیره پلیمری کاهش می گوناکونهای برهمکنش گاز با بخش

که در توافق با افزایش تحرک و نفوذ بیشتر گاز در دماهای بالاتر است. 
ای هدهد که مولکولمیمتفاوت نشان  توزیع شعاعی هایمقایسه تابع
 گیرند.یمهای فنیلی و در فاصله دورتری از گروه آلیفاتیکی قرار گاز بین حلقه
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