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 دهچکی

در  تفاوتی راتوانند موارد استعمال مباشند که میها ذرات رسانای مهمی میاکسومتالاتپلی

 وهای سوختی داشته باشند. از بین ساختارهای متنوع آنها، ساختار نوع کگین پیل

کنون کن تالیندکوئیست، بارها به عنوان افزودنی به غشاء پیل سوختی اضافه گردیده است. ل

بدوست آشناسی غشاء توسط این ذرات صحیحی از تغییرات ایجاد شده در ریختدرک مولکولی 

رات اوی ذحارائه نگریده است. در مطالعه حاضر، یک دیدگاه دقیق مولکولی از غشاء نافیون 

امیک آنیون نوع لیندکوئیست توسط شبیه سازی دینآنیون نوع کگین و ایزوپلیهتروپلی

یش ، افزاهای تابع توزیع شعاعی برای غشاء کامپوزیتییمولکولی ارائه گردیده است. منحن

-ینشان م آنیون باشد، راهای سولفونیک را هنگامی که غشاء حاوی هتروپلیحلالپوشی گروه

وم و یدرونیآنیون برهمکنش بین یون هدهد. همچنین به دلیل بالاتر بودن بار منفی هتروپلی

یتی، های کامپوزیافته است. برای سیستمهای سولفونیک زنجیره جانبی غشاء کاهش گروه

های ولمولک تفکیک فازی بهبود یافته و شرایط برای انتقال پروتون مساعدتر است. ضریب نفوذ

ضریب  ما برایآنیون است. اآنیون کمتر غشاء حاوی ایزوپلیآب در غشاء نافیون حاوی هتروپلی

 نفوذ یون هیدرونیوم عکس نتیجه فوق حاصل گردیده است.

 لکولیپیل سوختی، پلی اکسومتالات، شبیه سازی دینامیک مو: های کلیدیواژه

 مقدمه -1

خصوصیات مطلوبی را نظیر چگالی توان بالا، قابلیت استفاده در  1تا کنون غشاء های تبادل یونی

اند. در طی دهه شرایط عملیاتی متفاوت جهت استفاده به عنوان غشاء در پیل های سوختی را ارائه کرده

                                                           
1 Proton Exchange Membrane (PEM) 
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جهت استفاده در انواع پیل های سوختی توسعه داده شده اند. ریخت  2اخیر، مواد مختلفی مانند پلیمر نافیون

شناسی این غشاء مکررا مورد مطالعه دانشمندان مختلف قرار گرفته است )مرجع(. این غشاء به طور کلی از 

پیل های سوختی در  یک بخش آب دوست و یک بخش آب گریز تشکیل شده است. به منظور استفاده

کاربردهایی نظیر وسایل نقلیه یا کاربردهای نیروگاهی، می بایست دمای عملیاتی آن ها را افزایش دهند. به 

عبارت دیگر، برای بهبود واکنش های اکسایی و کاهشی در محفظه های آند و کاتد پیل های سوختی، بهبود 

یست های آند و کاتد به وسیله مونو اکسید کربن، می بازدهی پیل، و همچنین جلوگیری از آلوده شدن کاتال

 بکار برده شوند. C100˚های سوختی در دماهای بالاتر از بایست پیل

های ر پیلداز طرف دیگر، آب موجود در این نوع غشاء به عنوان عامل اصلی برای انتقال پروتون 

قال پروتون جهت مقدار آب کافی جهت انتدرجه  100سوختی شناخته می شود. بنابراین در دماهای بالاتر از 

ور طه به کتحصیل رسانایی پروتونی کافی درون غشاء وجود نخواد داشت. از اینرو توسعه غشاء مناسب 

یت می باشد. ارای اهماشد دهمزمان توانایی انتقال پروتون بالا و قابلیت استفاده در دماهای عملیاتی بالا دارا ب

ا اصلاح جود رستند تا غشاء جایگزینی را برای معرفی کنند یا غشاء های موبدین منظور محققین بر آن ه

 کنند.

به عنوان یک افزودنی  3به منظور اصلاح غشاء های پیل سوختی، دانشمندان از هتروپلی اسیدها

. علت این امر، [4-1]امیدبخش برای بهبود عملکرد غشاء پیل سوختی در دماهای بالاتر استفاده کردند 

 رسانایی یونی بالای این ذرات در حالت جامد و تنوع ساختاری آن ها می باشد. 

( را بر روی غشاء نافیون توسط غوطه ور 12PWاثر افزودن فسفسوتنگستیک اسید ) [5] 4مالهوترا و داتا

 110مورد بررسی قرار دادند. پیل سوختی مورد مطالعه آن ها در دمای  HPAسازی غشاء درون محلول 

درجه سانتی گراد عمل کرده و خروجی های پیل سوختی را بررسی کرده اند. آنها چگالی توان را برای غشاء 

گزارش داده اندکه به طور قابل ملاحظه ای بالاتر از غشاء های  2mV/cm 465تقریبا برابر  HPAحاوی 

بوده است. علاوه بر این رسانایی پروتونی بدست آمده برای غشاء کامپوزیتی مورد مطالعه آنها بسیار معمول 

                                                           
2 Nafion 
3 Heteropoly Acid (HPA) 
4 Malhotra and Datta 
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بهترین عملکرد الکتروشیمیایی  [6] 5بالا بوده است. همچنین در مطالعه ای دیگر، آنتونوچی و همکارانش

از نوع  [7] 6بدست آوردند. تیان و ساوادوگو 12PWبرای پیل سوختی را توسط غشاء کامپوزیتی حاوی 

درون غشاء نافیون استفاده کردند. نتایج آن ها نیز حاکی از بهبود عملکرد پیل سوختی در  HPAدیگری از 

را بر  HPAشرایط عملیاتی با دمای بالا بود. ما در مطالعه پیشین خودمان تاثیر افزودن درصد های مختلف 

. نتایج ما به وضوح نشان [8]عملکرد نافیون از طریق شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار دادیم 

مکانیسم های انتقال پروتون را درون غشاء بهبود می دهد. همچنین در  12PWافزایش درصد آنیون داد که 

. [9]مطالعه ای دیگر تاثیر افزایش بار آنیون های نوع کگین را بر ریخت شناسی غشاء نافیون بررسی کردیم 

به طور کلی استفاده از پلی اکسومتالات ها در غشاء های پلیمر الکترولیت عملکرد غشاء و متعاقبا عملکرد 

پیل سوختی را بهبود می دهد. لکن با توجه به تنوع ساختاری موجود در انواع پلی اکسومتالات ها، تعیین 

رات جهت افزودن به غشاء های پلیمر الکترولیت ها نیازمند بررسی بیشتر و دقیق تر می بهترین نوع این ذ

 باشد.

شده  ون اضافهنافی از این رو در این مطالعه دو نوع از پلی اکسومتالات ها به عنوان افزودنی به غشاء

 است و تغییرات ایجاد شده در ریخت شناسی غشاء مورد بحث و بررسی قرار گرفته است. 

 روش های شبیه سازی -2

شکل فلان ساختار شیمیایی مونومر نافیون را نشان می دهد. برای شبیه سازی دینامیک مولکولی 

عدد گروه سولفونیک( می باشند را  10مونومر ) 10زنجیره پلیمری که هر کدام شامل  40کلاسیک، تعداد 

و  5/15، 7/9، 1/7م حاصل معادل به صورت تصادفی درون جعبه شبیه سازی قرار دادیم. سپس به سیست

نشان داده می شود. در واقع پارامتر به عنوان نسبت  λدرصد وزنی آب اضافه نمودیم که توسط پارامتر  4/23

(. به λ=3، 5، 7، 12، 20 تعداد مولکول های اب به تعداد گروه های سولفونیک در نظر گرفته می شود )

-یون هیدرونیوم به سیستم اضافه شد. برای بررسی تاثیر پلی 400منظور خنثی سازی بار سیستم، تعداد 

                                                           
5 .Antonucci et al 
6 Tian and Savadogo 
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درصد وزنی از ایزوپلی آنیون  15اکسومتالات ها بر خصوصیات ساختاری و دینامیکی غشاء نافیون، تقریبا 

 ( به سیستم اضافه گردید. HPA) 8( و هتروپلی انیون کگینIPA) 7لیندکوئیست

در  9DFTیون و ذرات پلی اکسومتالات بوسیله روش قبل از شروع انجام شبیه سازی، ساختار ناف

 ChelpGبهینه سازی گردید. همچنین بارهای جزئی تمام ذرات توسط روش  B3LYP/Lanl2dz سطح 

انجام شده است. پارامترهای  [11]09محاسبه گردید. تمام محاسبات کوانتمی توسط نرم افزار گوسین  [10]

استخراج گردید. همچنین  [12]میدان نیرو برای ذرات پلی اکسومتالات ها از مطالعه لوپز و همکارانش 

گردید. شبیه سازی مولکول های آب استخراج  [13]ارامترهای میدان نیرو برای یون هیدرونیوم از مرجع پ

 10که اخیرا توسط مابوچی Dreidingانجام شد. از طرف دیگر، میدان نیروی  F3C [14]توسط میدان نیروی 

اصلاح گردیده نیز برای زنجیره پلیمری نافیون مورد استفاده قرار گرفت. قانون اختلاط  [15]و همکارانش 

 رفت. برتولت نیز برای محاسبه برهمکنش های بین مولکولی مورد استفاده قرار گ –لورنتز 

محاسبه شد. به منظور بدست  11برهمکنش های الکترواستاتیک بلند برد از طریق قانون جمع اوالد

 [15]آوردن پیکربندی اولیه در هر سطح هیدراتاسیون، روش بکار برده شده توسط مابوچی و همکارانش 

استفاده گردید. هنگامیکه سیستم به تعادل پایدار رسید، چگالی نهایی سیستم محاسبه گردید. به منظور 

 برای محاسبه چگالی تجربی استفاده گردید: [16] 12مقایسه با نتایج تجربی، از رابطه موریس و سان

(1) 
3

g 63.7
( )
cm 31.1









 

 [17] 13ای به منظور شبیه سازی دینامیک مولکولی از معادله حرکت توسط الگوریتم پرش قورباغه

در نظر گرفته شد و دما و فشار به  NVTانتگرال گیری شد. انسامبل شبیه سازی  ns 2برای مدت زمان 

بود. تمام محاسبات مربوط به دینامیک  fs 1بود. گام زمانی مورد نظر  atm 1و  K 300ترتیب برابر با 

                                                           
7 Lindquist Isopoly Anion 
8 Keggin Heteropoly Anion 
9 Density Function of Theory 
10 Mabuchi et al. 
11 Ewald Summation 
12 Morris and Sun 
13 Leapfrog algorithm 
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بود.  Å 15انجام گردید. شعاع قطع برابر با  DL_POLYوب و توسط نرم افزار مولکولی با شرایط مرزی متنا

و ترموستات  [18] 14شایان ذکر است که برای ثابت نگه داشتن فضار و دما به ترتیب از باروستات برندسن

 استفاده گردید. [19] 15هوور-نوز

 بحث و نتایج-3

 چگالی-3-1

-اسید و ایزوپلیطریق شبیه سازی برای غشاء های حاوی هتروپلیمقادیر چگالی های بدست آمده از 

ارائه گردیده است. از مقایسه این مقادیر با چگالی های بدست آمده از طریق تجربی  1اسید در جدول شماره 

درصد می باشد. در توافق با مطالعه  5نتیجه می شود که اختلاف بین مقادیر تجربی و شبیه سازی کمتر از 

فلانی، با افزایش مقدار آب موجود در سیستم، چگالی سیستم بتدریج کاهش می یابد. همچنین  فلانی و

گردد. افزودن ذرات هتروپلی آنیون یا ایزوپلی آنیون به غشاء باعث افزایش ناچیزی در دانسیته محاسباتی می

 رات آبدوست باشد. ایجاد شده درون غشاء توسط این ذ 16دلیل این مشاهده میتواند تغییرات ریخت شناسی

 قادیر چگالی محاسبه شده و چگالی تجربی در سطوح آب مختلفم -1جدول 

 

                                                           
14 Berendsen barostat 
15 Nose-Hoover thermostat 
16 Morphological 
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 17(RDFتابع توزیع شعاعی ) -2-3

از  rر فاصله که د r∆را در یک پوسته با ضخامت  Aتابع توزیع شعاعی احتمال یافتن اتم های از جنس 

بع ارابطه زیر ت را ارائه می کند و با عنوان تابع همبستگی جفتی نیز شناخته می شود. Bاتم های از جنس 

 ذره می باشد را ارائه می کند : Nکه حاوی  Vتوزیع شعاعی را برای یک سیستم با حجم 

B
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( )
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(2) 

ر کنار گیری آنها د می توان برهمکنش بین اتم های مختلف و نحوه قرار RDFبا کمک منحنی های 

ون یای آب و هلکول یکدیگر را مورد بررسی قرار داد. در زیر برهمکنش بین زنجیره جانبی غشاء نافیون با مو

 های هیدرونیوم مورد ارزیابی قرار گرفته است.

-برهمکنش بین گروه های  -1-2-3
3SO زنجیره جانبی 

برای گروه های سولفونیک زنجیره جانبی را نشان می دهد. به  RDFمنحنی های  1شکل شماره 

، با افزایش میزان آب درون سیستم IPAیا  HPAوضوح می توان نتیجه گرفت که برای سیستم فاقد ذرات 

فاصله بین زنجیره جانبی افزایش می یابد )ارتفاع پیک ها کاهش یافته است(. این نتایج در توافق با مطالعه 

می باشد. از طرف دیگر نتایج ما نشان می دهد که برای سیستم های دوپه شده  [22] 18همکارانشدواناتان و 

بین گروه های سولفونیک با افزایش سطح جذب آب افزایش می یابد. این  نیز جدایی IPAیا  HPAبا ذرات 

بدست آمد و کمترین فاصله برای  IPAنتایج به گونه ای است که بیشترین فاصله برای سیستم حاوی ذرات 

سیستم فاقد این ذرات. حال آنکه فاصله بین گروه های سولفونیک در سیستم حاوی هتروپلی آنیون ها کمتر 

آنیون ها می باشد. نتایج بدست امده برای عدد کئوردیناسیون در اولین پوسته آب تم حاوی ایزوپلیاز سیس

( نیز تایید کننده این موضوع می باشد )جدول RDFپوشی )مساحت زیر منحنی در اولین مینیمم از منحنی 

ت دارد. در مطالعه پیشین (. چنین نتیجه ای با نتایج بدست امده در مطالعه قبلی گروه تحقیقاتی ما مغایر2

                                                           
17 Radial Distribution Function 
18 Devanathan et al. 
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. [9]بر خواص دینامیک و استاتیک نافیون را مورد بررسی قرار دادیم  HPAخود اثر افزایش بار آنیون 

سیون برای آنیون با کمترین بار منفی بدست امده است و بزرگترین عدد کمترین عدد کئوردینا

کئوردیناسیون برای آنیون با بیشترین بار. نتایج پیشین ما حاکی از ان بود که با افزایش بار نانو ذرات، به 

 بد.یاهای جانبی افزایش میدلیل افزایش نیروی دافعه بین نانوذرات و زنجیره جانبی فاصله بین زنجیره

از سیستم  ، فاصله بین زنجیره های جانبی کمترIPAاما در این مطالعه برای سیستم دوپه شده با 

ون ت به آنیبدست آمده است )توجه داشته باشید که آنیون لیندکوئیست بار کمتری نسب HPAدوپه شده با 

درصد  15 در HPAبه نسبت  IPAای، بیشتر بودن تعداد ذرات های کگین دارد(. علت مشاهده چنین نتیجه

ی( ن مولکولت )وزوزنی درون سیستم می باشد. به عبارت دیگر، از آنجایی که وزن مولکولی آنیون لیندکوئیس

 IPAز اشتری کمتر از آنیون های کگین )وزن مولکولی( می باشد، در یک درصد وزنی مشخص تعداد ذرات بی

 د(.ی باشمندازه سیستم مورد مطالعه محدود می بایست به سیستم اضافه شود )توجه داشته باشید که ا
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 های کامپوزیتی حاوی پلی اکسومتالات ها در سطوح آب مختلف. برای غشاء RDFمنحنی های -1 شکل

-برهمکنش بین گروه های  -2-2-3
3SO  وO2H  /+O3H 

را برای اکسیژن آب و زنجیره جانبی نشان می  RDFبخش های فلان تا فلان از شکل فلان منحنی 

آنیون ها کوچکتر از غشاء حاوی دهد. ارتفاع پیک های این منحنی ها برای غشاء کامپوزیتی حاوی ایزوپلی
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آنیون می باشد. اولین پوسته آب پوشی در فاصله فلان قرار دارد. به طور کلی می توان چنین نتیجه هتروپلی

 ی پلی اکسومتالات ها ، باعث تجمع مولکول های آب در اطراف ذرات می شود. گرفت که خصیصه آب دوست

 ددهای کئوردیناسیون بدست آمده از اولین پوسته آب پوشیع-2جدول 

 

با افزایش سطح هیدارتاسیون برهمکنش بین زنجیره  [23] 19در توافق با مطالعه دوفیس و همکارانش

برای غشا  را S-Oh RDF، منحنی 1شکل  lتا  jجانبی و یون های هیدرونیوم کاهش می یابد. بخش های 

، بر همکنش  بین HPAکامپوزیتی نشان می دهد. چنانچه از شکل مشخص است، با افزایش بار آنیون های 

می  [9]یابد. این نتیجه در توافق با مطالعه پیشین خودمان های هیدرونیوم کاهش میرنجیره جانبی و یون

ترین برهمکنش برای نوع کگین تحت تاثیر بار آنیون می باشد به طوریکه قوی S-Ohباشد که برهمکنش 

 آنیون بدست آمد و ضعیف ترین برهکمنش برای نوع لیندکوئیست.

یید می را تا پوسته آب پوشی نتایج فوق الذکرنتایج بدست آمده برای عدد کئوردیناسیون در اولین 

 را ببینید(. 2کند ) جدول 

بررسی نمود. حلالپوشی یون  RDFتوان بوسیله منحنی های حلالپوشی یون های هیدرونیوم را می

ها اکسومتالاتهیدرونیوم با افزایش مقدار آب افزایش می یابد. همچنین با افزودن ذرات آبدوست مانند پلی
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. به علاوه، یک آنیون با بار منفی بیشتر قادر است تا یون [8]ی یون هیدرونیوم افزایش می یابد حلالپوش

 6Wبیشتر از آنیون  12PWب کند. بنابراین حلالپوشی یون هیدرونیوم برای آنیون هیدرونیوم بیشتری را جذ

می باشد. کمترین حلالپوشی هیدرونیوم برای آنیون لیندکوئیست بدست آمد. به عنوان مثال، عدد 

یون آنپلیآنیون و ایزوپلیاکسومتالات، سیستم های حاوی هتروبرای سیستم فاقد پلی λ=5کئوردیناسیون در 

 . 43/2و  64/2به ترتیب برابر است با 

 یون ها وین آناز نتایج فوق این فهمیده می شود که خصیصه های آبدوستی هتروپلی اسیدها و جاذبه ب

ب حاوی آهای  کاتیون ها )در اینجا پلی اکسومتالات و یون هیدرونیوم( دو عامل اصلی برای تشکیل خوشه

 غشاء را در طول تشکیل خوشه های آب بزرگتر می تواند انتقال پروتونباشند. پروتون بیشتر درون غشاء می

 تسهیل کند. 

 20تغییرات طول زنجیره جانبی و شعاع ژیراسیون -3-3

به طور کلی بهبود انعطاف پذیری در زنجیره اصلی پلیمر غشاء و طول زنجیره جانبی تاثیر مستقیمی 

 20. بدین منظور طول زنجیره جانبی برای [25, 24]د در اندازه خوشه های آب تشکیل شده درون غشاء دار

زنجیره تصادفی از غشاء را مورد بررسی قرار دادیم. در واقع این طول به عنوان فاصله بین اکسیژن اتری 

متصل به زنجیره اصلی و اتم سولفور در گروه سولفونیک زنجیره جانبی در نظر گرفته شد. نتایج حاصل از این 

شده است. به طور کلی با افزایش مقدار آب موجود در سیستم، میانگین طول محاسبه در شکل فلان آورده 

. چنین نتیجه ای در توافق Å 89/7زنجیره جانبی تغییر محسوسی نخواهد داشت و تقریبا برابر خواهد بود با 

می باشد. به طور مشابه برای غشاء های کامپوزیتی حاوی  [24] 21خوبی با نتایج مطالعه ساندا و ونکاتناتان

این نتایج را نشان می دهد.  2هتروپلی آنیون و ایزوپلی آنیون نیز طول زنجیره جانبی محاسبه گردید. شکل 

ت که افزایش از مقایسه بین طول زنجیره جانبی برای غشاء حاوی هتروپلی آنیون و ایزوپلی آنیون واضح اس

در بار منفی ذرات پلی اکسومتالات ها تغییر معنی داری در طول زنجیره جانبی ایجاد نکرده است. اما طول 

زنجیره جانبی برای سیستم حاوی پلی اکسومتالات ها بزرگتر از سیستم فاقد این ذرات می باشد. بنابراین 
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بهبود انعطاف پذیری زنجیره جانبی غشاء  اکسومتالات باعثمی توان نتیجه گرفت که ذرات آبدوست پلی

 نافیون می شود. 

موثر می  در صلب بودن زنجیره جانبی PFSAبه طور کلی، افزودن پلی اکسومتالات ها به غشاءهای 

یتی و امپوزکباشد و تفکیک فازی درغشاء را بهبود می دهد. شکل فلان به وضوح تفکیک فازی درون غشاء 

 لات را به تصویر می کشد.غشاء عاری از پلی اکسومتا

 

 میانگین طول زنجیره جانبی غشاء نافیون.-2 شکل

اسبه یر محشعاع ژیراسیون برای زنجیره پلیمری به عنوان تابعی از سطح هیدراتاسیون به صورت ز

 گردید:



 

 یکپنجمین کنفرانس تخصصی ترمودینام 
 1396 آذردانشگاه فردوسی مشهد، 

 

 

 

 
 

1

22
i i

i
g

i
i

r m

R

m

 
 
 
 
 
 
 




 

(3) 

ت به مرکز جرم نیز بردار مکان همان اتم نسب irمی باشد و  iبرابر با جرم اتم  imکه در رابطه فوق 

ه ر نظر گرفته شدمقادیر میانگین شعاع ژیراسیون را در تمام سطوح آب د 3زنجیره نافیون خواهد بود. شکل 

می  Å 72/24با  ارائه میکند. در تمامی سطوح آب پوشی، میانگین شعاع ژیراسیون برای غشاء نافیون برابر

می یستم نسبدان معنی است که تغییرات در شعاع ژیراسیون تحت تاثیر مقدار آب موجود در باشد. این 

ا حدود ریراسیون عاع ژشباشد. اما افزودت ذرات آنیون باردار مانند پلی اکسومتالات ها به غشاء نافیون مقدار 

Å 1 ده برای ست آمدارد بدافزایش داده است. البته شایان ذکر است که با توجه به مقادیر انحراف استان

بر  عنی داریثیر منتایج، می توان بیان داشت که افزودن آنیون های پلی اکسومتالات ها به غشاء نافیون تا

 مقدار شعاع ژیراسیون غشاء ندارد. 
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 ری.مقادیر میانگین شعاع ژیراسیون برای زنجیره پلیم-3 شکل

 ضریب نفوذ -3-4

و  22(MSDمولکول های آب و یون های هیدرونیوم به کمک میانگین مربع جابجایی )ضرایب نفوذ 

 رابطه انشتین توسط رابطه زیر محاسبه می گردد :

 


 
2

t

1
D lim r(t) r(0)

6t 
(4) 

ی آب برای تمامی سیستم ها با افزایش مقدار آب موجود درون سیستم، ضریب نفوذ مولکول ها

نفوذ  ی تواند ضرایبمتوان دید که افزودن پلی اکسومتالات ها به غشاء نافیون می 4افزایش می یابد. از شکل 

ضریب  غشاء، های آب را ارائه کند. به عبارت دیگر حضور این ذرات آبدوست درونکوچکتری برای مولکول

ر ای آب ددهد. دلیل مشاهده چنین نتیجه ای این است که مولکول ههای آب را کاهش مینفوذ مولکول

ان ذکر د. شایها کاهش می یابنزدیکی ذرات پلی اکسومتالات ها تجمع می کنند، بنابراین ضریب نفوذ آن

 د.می باش IPAکوچکتر از سیستم حاوی  HPAاست که ضریب نفوذ مولکول های آب برای سیستم حاوی 
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( ضریب نفوذ b( ضریب نفوذ مولکول های آب. )aلعه. )طامضرایب نفوذ محاسباتی برای تمامی غشاء های مورد -4 شکل

 مولکول های یون هیدرونیوم.

-ضرایب نفوذ یون هیدرونیوم را برای تمامی سیستم های مورد مطالعه نشان می 3از شکل  bقسمت 

دهد. از مقایسه نتایج تجربی با ضرایب نفوذ محاسباتی در می یابیم که ضرایب محاسباتی اختلاف زیادی با 

تایج تجربی دارند. دلیل این امر ناتوانی روش شبیه سازی دینامیک مولکولی کلاسیک در محاسبه شکستن و ن

تشکیل پیوندهای هیدروژنی می باشد. به عبارت دیگر با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی کلاسیک 

یب نفوذ گزارش شده توسط این نمی توان مکانیسم گروتاس را به صورت مستقیم مورد مطالعه قرار داد و ضرا
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روش تنها مربوط به مکانیسم نقلیه ای می باشد. حال انکه در روش های تجربی تمامی مکانیسم های انتقال 

 پروتون نقش دارند. 

 نتیجه گیری -4

سیله وفیون به اء نابه طور خلاصه، این مطالعه تاثیر افزودن هتروپلی اسید و ایزوپلی اسیدها را بر غش

و  اری غشاءساخت ازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار می دهد. این ذرات بار دار بر روی ترکیبشبیه س

 ایج حاکید. نتهمچنین ضرایب نفوذ مولکول های آب و یون های هیدرونیوم درون غشاء تاثیر گذار می باشن

 های طراف گروهاز آن است که برای سیستم حاوی هتروپلی آنیون، یون های هیدرونیوم کمتری در ا

لپوشی اء حلاسولفونیک زنجیره جانبی غشاء نافیون حضور خواهند داشت. از طرف دیگر، زنجیره جانبی غش

زودن یک با افولفونکمتری نسبت به غشاء فاقد این ذرات را ارائه می دهد. به علاوه، جدایی بین گروه های س

ات ضور ذرحهای لیندکوئیست تاثیر ضعیف تری بر این وقایع دارند. افزایش می یابد. آنیون HPAذرات 

HPA  ا این مقدار درصد طول زنجیره جانبی را افزایش می دهند ام 22تا  18درون غشاء نافیون، در حدود

ا برای تحرک کمتری ر HPAدرصد می باشد. غشاء حاوی ذرات  14تا  11در حدود  IPAبرای آنیون های 

هد. از دش می یجاد می کند اما ضریب نفوذ یون های هیدرونیوم را به طور چشمگیری کاهمولکول های آب ا

می  ضریب نفوذ مولکول های آب را کمتر کاهش HPAنسبت به ذرات  IPAطرف دیگر غشاء حاوی ذرات 

وی ذرات بیشتر از سیستم حا IPAدهد. همچنین ضریب نفوذ یون های هیدرونوم برای سیستم حاوی ذرات 

HPA .می باشد 
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