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 چکیده
گیرد. این پدیده مولکولی، بسیار کند صورت میکه با توجه به مقدار زیاد برخوردهای باشد مینفوذ یک پدیده خود به خود 

دهد و منجر به یکنواخت شدن غلظت در کل یک مخلوط بین دو نقطه که اختلاف غلظت بین آنها وجود دارد رخ می

باشد که فلاکس نفوذی به علت تغییرات دما، نیرو، گردد. پدیده انتقال ناشی از حرکت توده سیال و فلاکس نفوذی میمی

از  پلیمری یوارهبا د محصور یماوران یدهگزافلورا گاز یکنفوذ  ضریب مقاله. در این تواند صورت پذیردغلظت میفشار و 
همچنین برای  آن و برای نفوذ ضریب مقدار و گیردمی قرار سازییهمورد شب یمولکول دینامیک از استفاده با DGEBAجنس 

 یجکه نتا گیرندمی قرار مقایسه مورد تجربی نتایج با نتایجانتها  در و گرددیخالص محاسبه م یماوران یدگاز هگزافلورا یک
 .باشدیم یکدیگربا  هانآ بالای انطباقاز  یحاک

 ، ضریب نفوذ، دینامیک مولکولیDGEBAهگزافلوراید اورانیم،  کلمات کلیدی:

Calculation of the diffusion coefficient of hexafluoride uranium gas enclosed 

with the DGEBA epoxy resin wall by molecular dynamics 

; 2Ali ,ziuoroN ;1Javad, arimi sabetK ;1Seyed jabber, afdariS ;* 1Sadegh, Yousefi nasab

 2; Khajenouri, Masoud1; Hasanvand, Mohsen2Amini, Elham 
1 Atomic Energy Organization of Iran, Nuclear Science and Technology Research Institute, Material and 

Nuclear Fuel Research School 
2Atomic Energy Organization of Iran, Iran Advanced Technologies Company 

Abstract 
Diffusion is a self-sustaining phenomenon, which is very slow due to the large of molecular collisions. This 

phenomenon is created between two points with the difference in concentration which leads to uniform 

concentration of the whole mixture. This phenomenon is due to the convection and diffusion that diffusion can 

occur due to varies in temperature, force, pressure and concentration. In this research, the diffusion coefficient 

of a hexafluoride uranium gas enclosed with a polymeric wall of DGEBA is simulated using molecular 

dynamics and the amount of its diffusion coefficient and self-diffusion of pure uranium hexafluoride uranium 

gas are calculated. In the end, the results are compared with the experimental results, which indicate that their 

results are consistent with each other. 

Keywords: Hexafluoride uranium, DGEBA, Diffusion coefficient, Molecular dynamic  
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 مقدمه
فلاکس انتقال جرم، ضریب نفوذ است. به عبارتی دیگر پارامتری  محاسبهیکی از پارامترهای فیزیکی مورد نیاز برای 

است که توانایی و سرعت نفوذ ماده نفوذ کننده را بیان می کند. قانون نخست فیک برای نفوذ در حالت پایا به کار 

با  ضریباین کند و فقط به مکان وابسته است. می رود یعنی زمانی که اختلاف غلظت با گذشت زمان تغییر نمی

سرعت متوسط ذرات رابطه مستقیم دارد که سرعت خود به دما، گرانروی سیال و اندازه ذرات وابستگی دارد. 

باشد. هلشفیلدر و چاپمن یک رابطه تجربی را برای محاسبه مقدار ضریب نفوذ به صورت تجربی قابل محاسبه می

یلدر را توسعه دادند و یک رابطه جدید برای ضریب نفوذ ارائه کردند همچنین ویلک و لی نیز رابطه تجربی هلشف

که برای محاسبه مقدار ضریب نفوذ گازها  های تجربی. علاوه بر روش]1[محاسبه مقدار ضریب نفوذ ارائه کردند

گازها و گازهای  سازی دینامیک مولکولی نیز برای محاسبه مقدار ضریب نفوذ، روش شبیهگیردمورد استفاده قرار می

1قابل استفاده است. عرب و همکارانش ساختار یک اپوکسی  های مختلفارهمحصور با دیو
DGEBA  را با استفاده

های دانسیته بر حسب تغییرات دمایی در پلیمر را مورد سازی قرار دادند و پروفایلاز دینامیک مولکولی مورد شبیه

به همراه  DGEBAبه شبیه سازی دینامیک مولکولی یک اپوکسی  2012نیز در سال  2. مکائیل]2[بررسی قرار دادند

پرداخت و اثر استحکام و تنش و ضریب نفوذ گاز آرگون را در آن در دماهای  آمینعامل پخت ایزوفرون دی 

یدل اتر به مطالعه سنتیک عامل پخت دیگلیسا 2007فراگو و همکارانش در سال  .]3[مختلف مورد بررسی قرار داد

 .]4[پرداختند و اثر دما را در پخت رزین توسط عامل پخت مورد بررسی قرار دادند DGEBAبه همراه رزین 

 یاز جنس اپوکس یوارهد یکنفوذ آن در  یبو ضر یماوران یدگازهگزافلورا یخودنفوذ یبمقدار ضر مقاله، این در

DGEBA یدهکربن متصل گرد یافال یهلا یکاستحکام به  یجادکه جهت ا 3آمیندی ایزوفرون پخت عامل همراه به 

 ضریب مقدار و است گرفته قرار مولکولی دینامیک سازی شبیه مورد لمپس باز متن افزار نرم از استفاده بااست 

 قرار بررسی مورد پلیمر یوارهمحصور با د یماوران یدگاز هگزافلورا و خالص یماوران هگزافلوراید گاز نفوذی خود

 .است گرفته قرار مقایسه مورد هلشفیلدر توسط شده ارائه نفوذی خود ضریب رابطه با نتایج انتها در و گیردمی

 انجام کارمواد و روش 

                                                           
1 Di-Glycidyl Ether of Bisphenol A 

2 Michael 
3  Isophorone diamine 
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تواند در محاسبه روند تغییرات غلظت بسیار حائز با توجه به این که محاسبه مقدار ضریب نفوذ هر جزء گاز می

های دینامیک مولکولی برای محاسبه مقدار نفوذ برای گازها، روشهای تجربی اهمیت باشد در نتیجه علاوه بر روش

های بسیار خوبی برای محاسبه مقدار ضریب نفوذ برای گازهای مختلف در انواع ساختارهای آمورف و روش

باشد. هدف اصلی از دینامیک مولکولی یافتن مکان بر حسب زمان برای سیستمی از ذرات است که کریستالی می

برای تک تک ذرات نوشته شود با معلوم بودن نیروها  F=ma. بنابراین اگر رابطه باشندمیها ها یا مولکولشامل اتم

دانستن نوع نیروهای در روش کلاسیک دینامیک مولکولی  کرد.را حل دیفرانسیلی توان به طور عددی این معادله می

معادله شرودینگر برای این مجموعه ذرات حل شود. بین اتمی بسیار مهم است که برای یافتن ماهیت دقیق آن باید 

ای در مقیاس مولکولی را فراهم کرده است. برای ذره Nهای سیستم سازیمدل ،روش کلاسیک دینامیک مولکولی

ذره حل شود. روش دینامیک مولکولی تغییرات سیستم  Nیافتن تغییرات زمانی باید دستگاه معادلات حرکت برای 

آورد. چنانچه سرعت و مکان اولیه ذرات مشخص باشند، تغییرات ی از معادلات حرکت به دست میرا با انتگرالگیر

ها در اثر تحرک گویی کرد. از دیدگاه مولکولی، مولکولتوان توسط دینامیک مولکولی پیشهای بعدی را میدر زمان

شود که یک مولکول کول باعث میگرمایی به طور مداوم در حال حرکت دایمی یا حرکت براونی هستند. تحرک مول

های گاز داخل یک حجم کوتاه، مولکول های دیگر نفوذ کند و مسافتی را طی کند. در مدت زماندر میان مولکول

کنند. در مقیاس زمانی بزرگتر، های کنترلی مجاور خود نفوذ نمیکنترل کوچک با یکدیگر برخورد کرده و به حجم

کند تا به حجم کنترل مجاور خود وارد شود. به تکرار این حرکت خود جهش میمولکول به بیرون از محدوده 

کند و با زمان یک رابطه خطی دارد نفوذ از از یک مولکول را توصیف می 4مولکولی که یک میانگین مربع جابجایی

مولکولی توصیف توان به صورت زیر از دیدگاه گویند. به عبارتی دیگر ضریب نفوذ را میدیدگاه مولکولی می

 [:5کرد]

(1) 𝐷𝑖𝑖 =
1

6𝑁
lim
𝑡→∞

𝑑

𝑑𝑡
 ∑ < [𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0)]2 >

𝑁

𝑖=1

 

توان از انتقال جرم صحبت کرد که اختلاف باشد. در واقع زمانی میبردار موقعیت مولکول می riکه در این رابطه 

 [:6کردند] پتانسیل وجود داشته باشد. از دیدگاه تجربی، چاپمن و هلشفیلدر رابطه زیر را ارائه
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4 Mean Square Displacement 



 

 

 

4 

 

ای ایرانبیست و پنجمین کنفرانس هسته  
گاه آزا -۱۳۹۷اسفندماه  ۲و  ۱ د اسلامی )واحد بوشهر(دانش  

باشد. مواد میجرم مولکولی گاز 𝑀𝐴 دما و 𝑇فشار،  𝑃 ،تابع برهمکنش مولکولی ΩD ،قطر برهمکنش σ  که در آن

موسوم به مونومر های بلندی هستند که از اتصال و به هم پیوستن هزاران واحد کوچک مولکولی مولکول ،پلیمری

ها با یکدیگر در شکل آن پیوندی واکنشآن و  و آمین به عنوان عامل پخت DGEBAاند. یک مونومر تشکیل شده

 نشان داده شده است. (1)

 
 و عامل پخت ایزوفرون دی آمین DGEBA. ترکیب مونومر 1شکل

بزرگتر از پلیمر اپوکسی را ایجاد کرد.  توان یک ساختار اولیهبا اتصال چندین مولکول تشکیل شده به یکدیگر می

توان چند لایه الیاف کربن نیز به پلیمر ساخته شده اضافه کرد. همچنین جهت ایجاد استحکام به رزین اپوکسی می

 ای از ساختار ایجاد شده نشان داده شده است.در شکل زیر نمونه

 
 های پلیمر و الیاف کربن.شماتیکی از چیدمان مولکول2شکل

ای از ذرات در سازی مجموعهدینامیک مولکولی است که قابلیت مدل کدهایترین نرم افزار لمپس یکی از قدیمی

فازهای مختلف گاز، مایع و جامد را داراست. مدلسازی سیستم های گوناگون اتمی، پلیمری، بیولوژیکی، فلزی و 
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رزی گوناگون در این های متنوع و شرایط مو پتانسیل های نیروییارد ذکر شده با استفاده از میدانحتی ترکیبی از مو

متداول، وجود  هنگردهایها در سازیانجام شبیه"پذیر است. از قابلیت های این نرم افزار می توان به برنامه امکان

د نیرویی و یا افزودن قیو امکانبیش از یک نوع ترموستات و باروستات جهت تثبیت پارامترهای مختلف سیستم، 

های ورودی، قابلیت سازی بر روی فایلاجرای موازی و سریال، اجرای شبیه ها،ای از اتمبجایی به مجموعهجا

م افزاری کامل و مستندات آموزشی و توسعه نروجود سازی، های مختلف شبیهبینی حالتتوسعه پذیری بالا، پیش

نداشتن واسط کاربری  "در مقابل مواردی مانند  .نموداشاره  "های قابل قبول در موارد متعددبه روز و ارائه خروجی

های دینامیک مولکولی و ناتوانی در تعیین خودکار نیروهای سازیی در تولید تصاویر متحرک در شبیهگرافیکی، ناتوان

کرد توان انتخاب ها میمرباشد. میدان نیرویی که برای پلیجمله نقاط ضعف این نرم افزار می از "اتمی و مولکولی

باشد. ستی شامل نیروهای غیرپیوندی مانند میدان لنارد جونز و نیروهای پیوندی شامل باند، زاویه و پیچشی میبایمی

از جنس پلیمر  سازی دینامیک مولکولی یک ساختار آمورفجهت شبیه COMPASSبه همین دلیل میدان نیروی 

باشد می هامربعات جابجایی مولکول پس میانگین مجموعهای نرم افزار لمیکی از خروجی[. 7تواند مناسب باشد]می

توان مقدار ضریب نفوذ را از طریق محاسبه شیب خط آن و در انتها رسم تغییرات آن بر حسب زمان، می که با

 )تعداد درجات آزادی هر مولکول در فضای سه بعدی( محاسبه کرد. 6تقسیم شیب خط بر عدد 

 نتایج

باشد با یک لایه از دیواره از جنس مولکول می 200اورانیم که شامل  یک لایه از گاز هگزافلوراید در این مقاله

با یک  است گردیده متصل کربن الیاف لایه یک به همراه آمینپخت ایزوفرون دیبه همراه عامل  DGEBAپروکسی 

 گاز هایچیدمانی از مولکول (3)مورد شبیه سازی دینامیک مولکولی قرار گرفته است. در شکل  NVT هنگرد

هگزافلوراید اورانیم در کنار دیواره پلیمری نشان داده شده  گاز هگزافلوراید اورانیم و همچنین نحوه قرارگیری

 است.
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های هگزافلوراید اورانیم در کنار یکدیگر و در کنار دیواره . شماتیکی از نحوه قرارگیری مولکول3 شکل

 پلیمری

بر حسب زمان برای گاز  (MSD) هاگین مجموع مربعات جابجایی مولکولنمودار تغییرات میان سازی،پس از شبیه

به دیواره پلیمری پس از رسیدن به تعادل  با شده محصور اورانیم هگزافلوراید گازو  خالص یماوران هگزافلوراید

 نشان داده شده است.   (5( و )4های )ترتیب در شکل
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 خالص حسب زمان برای گاز هگزافلوراید اورانیمبر  MSD. نمودار 4 شکل

 
 محصور به دیواره پلیمریاورانیم هگزافلوراید  بر حسب زمان برای گاز MSD. نمودار 5 شکل

توان مقدار ضریب آید که میبه دست می 18620و  30793به ترتیب برابر با  (5( و )4) هایشیب نمودار شکل

دیواره پلیمری را به صورت زیر  گاز هگزافلوراید اورانیم محصور باو  خالصم نفوذ برای گاز هگزافلوراید اورانی

 به دست آورد:

𝐷𝑈𝐹6 =
𝑚1

6
=

30793

6
= 5132.17

𝐴2

𝑝𝑠
= 5.132 × 10−5  

𝑚2

𝑠𝑒𝑐
 

𝐷𝑈𝐹6 𝑤𝑖𝑡ℎ 𝑃𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟 𝑤𝑎𝑙𝑙 =
𝑚2

6
=

18620

6
= 3103.17

𝐴2

𝑝𝑠
= 3.102 × 10−5  

𝑚2

𝑠𝑒𝑐
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توان نتیجه گرفت که ضریب نفوذ به دست آمده برای گاز هگزافلوراید اورانیم خالص مقدار بزرگتری نسبت به می

گاز هگزافلوراید اورانیم محصور شده با دیواره پلیمری دارد. همچنین مقدار ضریب نفوذ با استفاده از رابطه تجربی 

5.35( برای گاز هگزافلوراید اورانیم خالص برابر با 2) × آید که با مقدار به به دست می متر مربع بر ثانیه 10−5

سازی دینامیک مولکولی گاز هگزافلوراید اورانیم خالص انطباق بالایی دارد. با توجه به اینکه دست آمده از شبیه

یواره ( برای گازها قابل استفاده می باشد در نتیجه قابل مقایسه با نتایج به دست آمده از گاز محصور با د2رابطه )

باشد باشد. در واقع می توان گفت که با توجه به اینکه پدیده نفوذ یک پدیده در مقیاس مولکولی میپلیمری نمی

 ( نیز از یک دیدگاه مولکولی استنتاج گردیده است.2توان گفت که رابطه تجربی )در نتیجه می

 نتیجه گیری

در ساختارهای گوناگون برای محاسبه مقدار نرخ  با توجه به اهمیت  تعیین مقدار ضریب نفوذ گازهای مختلف

توان مقدار ضریب نفوذ را با استفاده نشتی گاز در آن ساختار و همچنین به دست آوردن میزان تغییرات غلظت، می

های کلاسیک های تجربی محاسبه کرد. یک روش دیگر برای به دست آوردن مقدار ضریب نفوذ، روشاز روش

سازی دینامیک مولکولی باشد. در این مقاله بر اساس شبیههای نیروی مناسب میانتخاب میداندینامیک مولکولی با 

انجام گرفته برای گاز هگزافلوراید اورانیم خالص و همچنین گاز هگزافلوراید اورانیم محصور شده با دیواره پلیمری، 

فت که مقدار ضریب نفوذ برای گاز توان نتیجه گرسازی میمقدار ضرایب نفوذ محاسبه گردید. از این شبیه

هگزافلوراید اورانیم خالص مقدار بزرگتری نسبت به گاز هگزافلوراید اورانیم محصور شده با دیواره پلیمری به 

سازی دینامیک مولکولی به دست گیرد. همچنین مقدار ضریب نفوذ برای گاز هگزافلوراید اورانیم که با شبیهخود می

 قدار ضریب نفوذ به دست آمده از رابطه تجربی ارائه شده توسط هرشفیلدر دارد.آمد انطباق خوبی با م
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