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摘 要： 针对钝感剂在发射药贮存期间的扩散迁移影响发射药服役寿命的问题，采用分子动力学模拟（MD模拟）比较了小分子邻

苯二甲酸二丁酯（DBP）、聚新戊二醇己二酸酯（NA）在发射药体系中的扩散系数，探究了温度和硝化甘油（NG）含量对 DBP、NA在

双基发射药中扩散的影响，并分析了扩散机理。结果表明：5 ℃时DBP和NA在NC基体中的扩散能力相当，扩散系数均在 10-12 m2∙s-1
数量级，25 ℃时 DBP与 NA的扩散系数分别为 1.13×10-11 m2∙ s-1和 5.13×10-12 m2∙ s-1，65 ℃时 DBP与 NA的扩散系数分别为

1.88×10-11 m2∙s-1和 7.57×10-12 m2∙s-1，85 ℃时DBP与NA的扩散系数分别为 3.42×10-11 m2∙s-1、1.11×10-11 m2∙s-1，在相同温度下，

钝感剂扩散系数的大小顺序为DBP>NA，这说明NA具有较好的抗迁移特性，该特性在高温时更为凸显；从微观角度分析温度对扩

散机理的影响为：高温使原子间氢键作用峰值减小，即DBP、NA与NC的相互作用力减弱，并且体系的自由体积分数也变大，增大了

分子运动的有效活动空间，更有利于DBP、NA扩散。DBP、NA的扩散能力随着增塑剂NG含量的增加而增强，添加NG使得DBP、
NA与NC的相互作用减弱，因此DBP、NA运动更活跃，扩散能力增强。
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1 引 言

表面钝感是实现发射药燃烧高渐增性的常用途

径之一，钝感剂通过扩散作用渗入发射药基体，在

发射药表层呈由表及里下降的趋势，以降低燃烧初

期的气体生成速率。当前中小口径武器所使用的

钝感发射药，主要采用邻苯二甲酸二丁酯（DBP）、

樟脑等作为钝感功能组分，取得了较好的弹道效

果。但是 DBP、樟脑分子量较低，在长时间贮存过

程中易迁移，引起钝感剂浓度和分布的变化，对发

射药的性能稳定性和使用寿命产生负面影响［1］。为

降低钝感剂在发射药贮存过程中的迁移速率，提高

发射药的使用寿命，目前高分子钝感剂（聚新戊二

醇己二酸酯 NA）已成功应用到 EI发射药（改性单基

发射药）中，较高的分子量提高了发射药的长储稳

定性［2-4］。

但发射药贮存过程中，DBP和 NA的迁移现象仍

然存在，国内外主要采用显微红外光谱［5］以及激光显

微共聚焦拉曼光谱［6］等实验手段测定钝感剂的浓度梯

度分布数据，并依据 Fick第二定律的高斯解进行曲线

拟合从而得到扩散系数，但存在耗时长、检测不准确、

操作复杂等不足。目前，也有国外文献报道 Bertrand
R通过等温实验确定扩散系数与温度的关系，并考虑

发 射 药 基 体 膨 胀 效 应 的 影 响 ，建 立 方 程 ，利 用

AKTS‑SML软件预测扩散系数，但目前在非稳定实验

条件下（例如老化期间的温度波动、膨胀效应），模拟计

算钝感剂在发射药的迁移速率具有一定的局限性，而

且对于其扩散的机理也没有研究［7］。

近年来，分子动力学模拟（MD模拟）已成功应用

于含能材料领域，尤其在力学性能［8］、相容性［9］等方面

已经取得一系列研究成果，同时MD模拟也成为预测

扩散性能、研究扩散微观机理的有效手段，可以得到扩

散运动的直观过程并计算扩散系数［10］。李红霞［11］等

文章编号：1006‑9941（2021）01‑0053‑09

引用本文：丁银凤 ,梁昊 ,丁亚军 ,等 . DBP和 NA在发射药中扩散性能的分子动力学模拟 [J]. 含能材料 ,2021,29(1):53-61.
DING Yin‑feng, LIANG Hao, DING Ya‑jun,et al. Molecular Dynamics Simulation of DBP and NA Diffusion Propertiesin Gun Propellant[J]. Chinese Journal of
Energetic Materials（Hanneng Cailiao）,2021,29(1):53-61.

收稿日期：2020⁃07⁃20；修回日期：2020‑08⁃12
网络出版日期：2020‑11‑16
基金项目：国家自然科学基金资助（2140316）
作者简介：丁银风（1995-），女，在读研究生，主要从事含能材料模

拟与计算研究。e‑mail：3095518124@qq.com
通信联系人：丁亚军（1990-），男，讲师，主要从事发射药及装药研

究。e‑mail：dyj@njust.edu.cn

53



www.energetic-materials.org.cn含能材料Chinese Journal of Energetic Materials，Vol.29, No.1, 2021（53-61）

丁银凤，梁昊，丁亚军，肖忠良

采用分子动力学方法模拟增塑剂在丁羟粘合剂体系中

的运动，通过爱因斯坦关系式求得扩散系数，再与采用

加速老化实验方法计算得到的扩散系数对比，模拟值

和实验值基本一致，数量级为 10-12 m2∙s-1。MD模拟

也能够从物质的微观信息角度提供理论支持，还具有

耗时短、花费低等优点。

本研究针对发射药贮存过程中钝感剂的迁移现象

影响发射药的使用寿命，采用分子动力学方法比较

DBP和NA两种不同分子量的钝感剂在发射药中的扩

散性能及机理，并探究温度、硝化甘油（NG）含量对钝

感剂扩散性能的影响，以期为钝感发射药寿命的预估

提供理论指导。

2 模拟计算

2.1 物理建模

依据NC（含氮量为 13.1%）、NG、DBP与NA的化

学结构式，利用 Materials Studio软件的 Visualizer模
块，分别建立分子模型，相对分子量分别为 11273、

228、277、3000；然后根据配方组成，利用 Amorphous
Cell模块构建含有 11个 DBP分子、5个 NC分子链组

成的 DBP/NC体系，两种组分的质量比为 1∶19；另外

构建含有 1个NA分子、5个NC分子链组成的NA/NC
体系，两种组分的质量比为 1∶19；构建 DBP/NG/NC、
NA/NG/NC体系，组分之间的质量比见 3.1.2节的表 1。
所构建的DBP/NC、NA/NC、DBP/NG/NC、NA/NG/NC
体系模型见图 1。

2.2 MD模拟细节

采用 Amorphous Cell构建DBP/NC、NA/NC共混

体系时，应用周期性边界条件，即以立方元胞为中心，

周围有 26个相邻的镜像立方元胞，以达到利用较少分

子模拟宏观性质的目的。利用 Forcite模块对建立的

体系模型先进行几何优化（Geometry Optimization），

几何优化是为了寻找局部最优构型，优化过程均采用

Smart Minization方法，选用 COMPASS立场和 Fine精
度，分别用 Atom‑based［12］和 Ewald［13］方法求范德华作

用和静电作用；其次利用 Anneal进行若干次退火处

理，退火可以使分子跨过局部能垒、寻找全局最优构

型，退火的初始温度为 300 K、中间温度为 800 K、最终

温度为 300 K，每次退火后自动进行几何优化，这是在

全局最优构型中进一步寻找，从中选取能量最低的一

帧构型作为输出的最优构型。模拟过程中位能均采用

球 形 截 断 法 ，非 键 截 断 半 径（cutoff distance）取

1.5 nm，样条宽度（spline width）取 0.1 nm，缓冲宽度

（buffer width）取 0.05 nm，时 间 步 长 为 1fs，采 用

Andersen控温方法［14］和 Berendsen控压方法［15］。

利用 Forcite模块的Dynamic进行动力学模拟，先

运行 50 ps的正则系综 NVT（系统的粒子数 N、体积 V
和温度 T恒定）进行弛豫，然后选择恒温恒压系综NPT
（系统的粒子数 N、压强 p和温度 T恒定），在 1个标准

大气压下，分别在 5，25，65，85 ℃下进行 1000 ps 的

表 1 DBP、NA在双基发射药体系中的扩散系数

Table 1 Diffusion coefficients of DBP and NA in double
base gun propellant
system
deterrent

DBP

NA

NG / %
0
10
15
0
10
15

NC / %
100
90
85
100
90
85

T / ℃

25

25

D / m2∙s-1

7.03×10-12

8.05×10-12

14.1×10-12

4.05×10-12

6.96×10-12

9.33×10-12

图 1 DBP/NC、NA/NC、DBP/NG/NC、NA/NG/NC体系模型

Fig.1 The system models of DBP/NC，NA/NC，DBP/NG/NC and NA/NG/NC
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MD模拟，保存全运动轨迹，后 400 ps体系已达到温度

和能量平衡（温度和能量随时间的变化率小于 5%），

选择后 400ps期间的轨迹进行分析均方位移、径向分

布函数、自由体积。用同样方法构建DBP/10NG/NC、
DBP/15NG/NC、NA/10NG/NC、NA/15NG/NC体系，

并采用同样的参数进行能量优化、MD模拟。

2.2.1 扩散系数

扩散系数是表征分子扩散迁移能力的重要参数，

指的是沿扩散方向在单位时间每单位浓度梯度的条件

下，垂直通过单位面积所扩散某物质的质量或摩尔数。

分析MD模拟过程中所得到的粒子的运动轨迹，可以

得到均方位移曲线（MSD曲线）。均方位移（MSD）反

映模拟体系中分子的空间位置对初始位置的偏移程

度，MSD与时间（t）的关系式如方程（1）：

MSD = s (t ) =< |rt - r0|2 > （1）
式中，rt表示 t时刻分子的坐标；r0 表示分子的初始

坐标。

通过 MSD曲线拟合计算出均方位移‑时间斜率

（m，m2 ∙ s-1），将 其 代 入 计 算 分 子 扩 散 系 数 D 的

Einstein‑Smoluchowski［16］方程，如方程（2）：

D = lim
t → ∞

< |rt - r0|2 >
6t

=
s ( )t
6t

=
m
6

（2）

2.2.2 径向分布函数

径向分布函数（RDF）是反映材料微观结构的特征

物理量，表示在离所研究原子距离为 r处其他原子出

现的概率，概率越大，说明这几种原子间的相互作用力

越强。通常情况分子间作用力包括氢键和范德华力，

氢键长度为 0.21~0.31 nm，强范德华力相互作用键长

范围为 0.31~0.50 nm，弱范德华力相互作用键长大于

0.50 nm。从径向分布函数的峰值位置 r可以判断相

互作用的类型，从峰值 g（r）的高低进行推断作用力的

强弱［17］。g（r）计算式如方程（3）为：

g (r ) = NAB /ρ4πr 2 （3）
式中，NAB表示与中心粒子 A距离 r到 r+dr处粒子 B数

目；ρ表示粒子 B的平均数目密度。

2.2.3 自由体积分数

体系内的自由体积为分子运动和扩散提供空间，

MD中自由体积表示如方程（4）：

V f = V sp - Vo （4）
式中，Vf表示自由体积，Vsp表示周期箱体积，Vo表示分

子占据体积，单位均为 nm3。

自由体积是指除去 NC分子和钝感剂分子共同占

据体积后体系的剩余体积，采用 Atom Volumes &
Surfaces工具，选取 0~0.2 nm 的探针半径，对 DBP/
NC、NA/NC体系的自由体积进行计算。因为各体系

的总体积大小不一样，为了能够比较这 DBP、NA的相

对运动空间，定义自由体积分数 FFV［18］为自由体积与

各周期箱体积的比值，如方程（5）：

FFV =
V f

V sp

× 100% （5）

3 结果与讨论

3.1 扩散系数

3.1.1 DBP、NA在纯NC体系中的扩散系数

为了探究温度对 DBP和 NA在 NC体系中扩散性

能的影响，主要取决于发射药钝感、储存、使用的温度

环境，比如钝感温度 65~85 ℃，冬天低温 0 ℃左右，常

温是 25 ℃，所以 DBP/NC、NA/NC 体系选取 5、25、
65、85 ℃四个代表温度进行 MD模拟，模拟得到的

DBP、NA的MSD曲线，如图 2所示。

a. MSD of DBP in NC at different temperatures b. MSD of NA in NC at different temperatures

图 2 DBP和NA在NC中不同温度下的均方位移

Fig.2 MSD curves of DBP and NA in NC at different temperatures
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将图 2的 MSD 曲线进行拟合得到的斜率代入

方程（2）求得扩散系数 D，结果如图 3所示。从图 3
可以看出，在相同温度下，DBP的扩散系数一直高

于 NA，表明高分子 NA的迁移率低于小分子 DBP，
这是由于钝感剂分子的大小会影响扩散，分子越

小，越容易在聚合物孔洞中跳跃，2种钝感剂分子的

大小顺序为 NA>DBP，这与扩散系数大小的顺序在

逻辑上是一致的，即 DBP 分子越小，越容易扩散。

此外，随着温度升高，DBP、NA 的扩散系数也随着

增加，并且 DBP的 MSD 值随温度的升高的增幅高

于 NA，尤其 65 ℃、85 ℃高温下，DBP的扩散系数约

是 NA的 2倍，比如 85 ℃时 DBP与 NA的扩散系数

分别为 3.42×10-11 m2∙s-1和 1.11×10-11 m2∙s-1。如图 4
所示，采用指数方程拟合扩散系数 D与温度 t的关

系，t越高，D的增长趋势也越大，t无穷小时，D接近

于 0。因此，与 DBP相比，NA具有较好的抗迁移特

性，该特性在高温时更为显著。

3.1.2 DBP、NA在双基发射药体系中的扩散系数

NG既是发射药中的能量组分，又对 NC起到增

塑的作用，提高加工性能，但 NG的存在也会对钝感

剂的扩散迁移产生影响。通常中小口径武器一般

用 含 有 10%NG 左 右 的 发 射 药 ，所 以 选 取 10%，

15% NG含量的双基发射药体系研究 NG含量对钝

感 剂 扩 散 的 影 响 具 有 实 际 意 义 。 外 加 5%DBP 和

5%NA 在 双 基 发 射 药 体 系 中 的 物 理 模 型 ，分 别 为

DBP/10NG/NC、 DBP/15NG/NC、 NA/10NG/NC、

NA/15NG/NC体系，由于温度较多，仅选取 25 ℃作

为 代 表 进 行 MD 模 拟 ，得 到 的 MSD 曲 线 如 图 5 所

示。将图 5均方位移随时间的变化曲线，经拟合得

到各直线斜率，代入方程（2）计算，得到的扩散系数

结果如表 1 所示。从表 1中可以看出，在相同温度

下，DBP、NA的扩散系数均随着NG含量增加而增大，

在含有 15%NG的双基发射药体系中运动最快，扩散

系数分别为 6.96×10-12 m2∙ s-1 和 9.33×10-12 m2∙ s-1。
因此，提高NG含量将会加速钝感剂的扩散迁移，从而

降低钝感发射药的使用寿命。

3.2 径向分布函数

为了直观地探讨 NC 与 DBP、NC 与 NA、NC 与

NG之间的相互作用，选取有可能形成氢键作用的NC
（O、H、N）与 DBP（O、H）、NA（O、H）、NG（H）原子对

a. MSD of DBP in NC with different NG contents

b. MSD of NA in NC with different NG contents

图 5 DBP、NA在双基发射药体系中的均方位移

Fig.5 MSD curves of DBP and NA in double base gun pro‑
pellant

图 3 不同温度下DBP和NA在NC中的扩散系数

Fig.3 Diffusion coefficients of DBP and NA in NC at differ‑
ent temperatures

图 4 DBP和NA的扩散系数与温度的指数拟合

Fig.4 Exponential fittings of the diffusion coefficient of DBP
and NA to temperature
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进行了径向分布函数分析。根据原子的力场类型，NC
硝基中的 O 原子、H原子、N原子分别标记为 o12、

o2n、h1、n3o，NA、DBP的 O原子和 H原子都标记为

o1=和 h1，NG的H原子标记为 h1，如图 6所示。

3.2.1 DBP、NA在纯NC体系的径向分布函数

根据氢键形成的原理，可以推测NC分子中的 h1、
o12、o2n、n3o原子可能与 DBP、NA分子的 o1=原子

形成氢键，5种原子对的径向分布函数如图 7所示。

从图 7a 可看出，h1（NC）‑o1=（DBP）原子对在

0.265 nm附近出现峰，g（r）值为 2.27；o2n（NC）‑o1=
（DBP）原子对在 0.315 nm附近出现峰，g（r）值为 2.8；
由图 7b看出，h1（NC）‑o1=（NA）原子对在 0.275 nm
附近出现峰，g（r）值为 1.96；o2n（NC）‑o1=（NA）原子

对在 0.355 nm附近出现峰，g（r）值为 1.41。表明 NC
与DBP、NC与NA之间存在较强的分子间作用力。

根据图 7a和图 7b的峰值位置 r和 g（r）的强度，与

h1（NC）‑o1=（NA）相比，h1（NC）‑o1=（DBP）的 g（r）峰值

更大，表明NC与DBP之间的氢键作用比NC与NA强。

h1（NC）‑o1=（DBP）、o12（NC）‑h1（DBP）、n3o（NC）‑o1=
（DBP）、h1（NC）‑o1=（NA）、o12（NC）‑h1（NA）原子对

的 g（r）最大时所对应的 r值均在 0.21~0.31 nm范围

内，表明它们的相互作用力均属于氢键作用力，其它原

子对的 g（r）最大时的 r值均大于 0.31 nm，表明它们的

相互作用力均属于范德华力。结果表明，NC与 DBP
之间的氢键和范德华力均比NC与NA之间的大，意味

着NC与DBP分子间的作用力比NC与NA之间的强，

表明 DBP更易受到 NC的束缚，从而不利于 DBP扩

散。虽然分子间作用力具有阻碍或者减弱扩散的作

用，但是 DBP分子量小更容易扩散，通过比较 3.1.1节

的扩散系数的结论可知：两者共同的作用结果是分子

量影响更大。

进一步分析在不同温度下（5、25、65、85 ℃）NC
与 DBP、NA之间的作用力，由于篇幅有限，因此仅选

取 NC（h1）与 DBP（o1=）、NA（o1=）形成氢键作用力

最大的径向分布函数进行分析，见图 8。
如图 8所示，随着温度的升高，NC与 DBP、NA的

原子间氢键作用的峰值变低，意味着 NC与 DBP、NA
的分子间作用力减弱，这说明高温使 NC与钝感剂之

间的相互作用变弱，因此 DBP、NA扩散速度随着温度

的升高而加快。

图 6 NC、DBP、NA、NG的原子分布

Fig.6 Atomic distrubutions of NC，DBP，NA and NG

a. DBP/NC model b. NA/NC model

图 7 DBP/NC、NA/NC模型的径向分布函数

Fig.7 Radial distribution functions of DBP/NC and NA/NC model
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3.2.2 DBP、NA 在双基发射药体系中的径向分布

函数

由于篇幅有限，因此仅选取形成氢键作用力最大

的 NC（h1、o12）与 DBP（o1=）、NA（o1=）、NG（h1）原

子对进行径向分布函数分析，进一步探究 DBP、NA在

不同 NG含量的双基发射药体系扩散能力不同的原

因 。 由 图 9 可 见 ，h1（NC）‑o1=（NA）、h（NC）‑o1=
（DBP）的峰值 g（r）均随着体系中的NG含量增加而减

小，这是由于 NG的 h1原子与 NC的‑ONO2 基团的

o12原子形成氢键，使得 NC与 DBP、NA之间的作用

力相对微弱很多。如图 10所示，不同 NG含量的双基

发射药体系的 h1（NG）‑o12（NC）的峰值 g（r）均随着

NG的含量增多而增强。由此推测，增塑剂NG的添加

减弱了 NC与 DBP、NA之间的作用力，因此 DBP、NA
的运动更活跃，扩散能力增强。

3.3 自由体积分数

通过分子动力学模拟分析，分别得到了 5，25 ℃
和 65 ℃下 DBP/NC、NA/NC的自由体积分布，结果如

图 11所示。

Voccupied（Vo）是 NC和钝感剂 DBP、NA共同所占的

体积，Vfree（Vf）表示分子间的间隙，即自由体积。如

图 11所示，NC/DBP的 Vf均大于相同温度下的 NA/
NC。此外，DBP/NC、NA/NC的 Vf值均随温度的升高

而显著增加，而 Vo值均随温度的升高而略有减小。

体系的自由体积分数越大，提供给钝感剂运动的有

效活动空间就越大，扩散也就越容易发生。由图 12可以

a. DBP/NC system b. NA/NC system

图 8 DBP/NC、NA/NC体系在不同温度下的径向分布函数

Fig.8 Radial distribution functions of DBP/NC and NA/NC model at different temperatures

a. DBP/ NC system

d. NA/ NC system

b. DBP/10NG/NC system

e. NA/10NG/NC system

c. DBP/15NG/NC system

f. NA/15NG/NC system

图 9 DBP、NA在双基发射药体系的径向分布函数

Fig.9 Radial distribution functions of DBP and NA in double base propellant
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看出，相同温度下，体系内自由体积分数的大小顺序为

DBP/NC>NA/NC，可见DBP的相对运动空间比NA的

大，这与扩散系数的顺序在逻辑上是一致的；此外，随

着温度升高，DBP/NC、NA/NC体系的自由体积分数

也在增大，意味着分子的有效活动空间随着温度的升

高而增大，这是由于高温使NC的活动性增强、分子间

距离增加，从而增加了体系的自由体积分数，这给

DBP、NA提供了更大的活动空间，这使 DBP、NA更易

发生扩散。

4 结 论

对DBP、NA在NC体系中扩散进行了分子动力学

研究。研究结果表明：

a. FFV of DBP/NC at different temperatures b. FFV of NA/NC at different temperatures

图 12 DBP/NA 、NA/NC在不同温度下的自由体积分数

Fig.12 Fractional free volume of DBP/NA and NA/NC at different temperatures

a. Vf，Vo of DBP/NC system b. Vf，Vo of NA/NC system

图 11 DBP/NA 、NA/NC在不同温度下的 Vf、Vo
Fig.11 Free volume，occupied volume of DBP/NA and NA/NC at different temperatures

a. DBP/NG/NC system b. NA/NG/NC system

图 10 NG（h1）与NC（o12）在不同体系中的径向分布函数

Fig.10 Radial distribution functions of NG（h1）and NC（o12）in different systems
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（1）在相同温度下，钝感剂在发射药中的扩散系

数大小顺序为：DBP>NA，这说明 NA具有较强的抗迁

移能力；此外，在 25 ℃下，DBP与NA的扩散系数分别为

1.13×10-11 m2∙s-1和 5.13×10-12 m2∙s-1，但在高温 85 ℃
下，DBP与NA的扩散系数分别为 3.42×10-11 m2∙s-1和
1.11×10-11 m2∙s-1，因此NA相较于DBP具有的抗迁移

特性在高温时更为凸显。

（2）从NC与DBP、NA的分子间相互作用、体系的

自由体积分数 2个方面分析了钝感剂扩散性能的微观

机理。从微观角度解释扩散系数随着温度的升高而增

大的原因为：高温导致 NC与 DBP、NA的分子间作用

力减弱，DBP、NA的运动变得更加活跃，同时体系的

自由体积分数也在增大，增大了分子运动的有效活动

空间，这均是DBP、NA扩散能力增强的原因。

（3）在 25 ℃下，DBP、NA的扩散系数均随着 NG
含量的增加而增加，当双基发射药体系中 NG含量分

别 为 0%、10%、15%，DBP 的 扩 散 系 数 分 别 为

7.03×10-12，8.05×10-12，1.41×10-11 m2∙s-1；NA的扩散

系数分别为 4.05×10-12，6.96×10-12，9.33×10-12 m2∙s-1。
这是由于 NG含量的增加使得 NC与 DBP、NA之间的

分子作用力均减小，DBP、NA的运动变得更加活跃，

扩散能力增强。
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Molecular Dynamics Simulation of DBP and NA Diffusion Propertiesin Gun Propellant
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Abstract：As the diffusion and migration of the deterrents affect the service life of gun propellants during the storage period，the
molecular dynamics simulation（MD simulation）was applied to compare the diffusion rate of the small molecule dibutyl phthal‑
ate（DBP）and polyneopentyl glycol adipate（NA） in gun propellants. Meanwhile，the effect of nitroglycerin（NG）content on
the diffusion of DBP and NA in double base gun propellants was explored and the diffusion mechanism was analyzed. The re‑
sults indicate that the diffusivity of DBP and NA in nitrocellulose（NC） is equivalent at 5 ℃ and the diffusion coefficients are
both in the order of 10-12 m2∙s-1. The diffusion coefficients of DBP and NA are 1.88×10-11 m2∙s-1 and 7.57×10-12 m2∙s-1 at 65 ℃，

respectively. The diffusion coefficients of DBP and NA are 3.42×10-11 m2∙s-1 and 1.11×10-11 m2∙s-1 at 85 ℃，respectively. At the
same temperature，the order of the diffusion coefficient of the deterrents is DBP>NA，which shows that NA has better anti‑migra‑
tion properties，which are more prominent at high temperatures. Owing to the high temperature，the peak value reduces，thus
weakening interaction between DBP，NA and NC，meanwhile，the fractional free volume of system increases，which is condu‑
cive to the diffusion of DBP and NA. The diffusion capacity of DBP and NA increases with the increase of NG content. Adding
NG weakens the interaction between DBP，NA and NC，so DBP and NA move more actively and the diffusion ability increases.
The molecular dynamics simulation method is used to study the diffusion properties of the deterrents in gun propellants，which
provides important theoretical guidance for predicting the life of gun propellants.
Key words：deterrent；diffusion coefficient；radial distribution function；free volume fraction
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