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������������������ (1 atm, 298 K) �������� (155 atm, 626 K), ����� 256,

����� 0, 25, 50, 75 � 100 �����	, ���������������, �������	������
��. �������, ������������, 
������� 0, 25, 50, 75 � 100	, ���������
�����������, ��������������������������, �����������
� 75	��������
���������� 75	�������� 6.02 �, ����������� 0

	���������� 131.88%. ��, ���������, ��������, �������������
���������, 	���������������������	������		. ��������,

����� 75, 50, 25 �� 0	���	, ������������	�, ����� 100	�������, �
� 0	���	�������� 22.00%. ����
�,
����������������������.

���: �����, ���, ��, ����

PACS: 28.41.Te, 65.20.De

1 � �

����
����

, ���	����
���
���	���������, �
	�
��	�������������, ��
�


�������
����, �
����
�
���������	�����	. ��, ��
���

�
����	��
. 	�
���
�����	��
����, ��
	����
�
��	���
����. ����	���
�	���
���: �
���
��	�
�,

��
���	���; �

��
	����
�
� [1].

�� � 
 � � � � � � � 	, � 
 
 � �
� �, �� � � � � � � � � � � � 
 � �
� 0.1 ppm[1,2], 
����������: ��
��������������� [1−3]. 	��
��	��	���
��, ������	��,

������
	�
�����������
� [4].

������������	�����, �
���


��. �

��� [4,5]:

2H2 + O2
radiaton−−−−−→ 2H2O. (1)

�	�

����, ��������
�	�
���. �������	�
�, ����
�
�������, ��	�������, 
��
����������, ��
��
		��

��	�. �
	�����		�����
�
�, �����������
	��
�, ��
��������������	�

, ���
���������������.

��������
����������

����������������. ���
���������������/��� Newton

���
, ������������	����
���, ��������	�������
�
�������, ��������������
��������, ��������
����.
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��, ��������	���� [6−10]. ���
�����	�
���
��������

���, ������������������
����	������, ����������

�.

2 ������������

2.1 ������������

��������������
���

���. �������������	���

����, ������
���	����
���. ��	������
, � SPC[11], SPCE,

TIP3P, TIP4P � TIP5P �
. ���	
�, TIP3P

�
�����, ��������������
���. ������� TIP3P �
�	��. �
�����
	���

Uij =4ε

[(
σ

r
XX

)12

−
(

σ

r
XX

)6 ]

+
∑
A=i

∑
B=j

q
A
q

B

r
AB

, (2)

���������
 Lennard-Jones (L-J) ��,

�����
����; �� X 
������
��
�
���������, rXX �	��
����������
�
��������
�����, Uij ���	����, A, B ��

�A, B ��	�� i, j 	��, qA, qB�A, B ��
�
��, rAB ������, σ, ε��� Lennard-

Jones ����, ��
����������.

�������������
 Lorentz-Berthelot

�	�� [12], ������ σAB =
1
2

(σA + σB),

εAB =
√

εAεB. ���	�����
, ����
����
�, ��� Hamiltonian �����. �
�����, �������������� [13],

������:

us
ij(rij) =

⎧⎨
⎩

uij (rij) − uij(rc), rij � rc,

0, rij > rc,
(3)

��, us
ij �
	����, rc ����
��. �

�� TIP3P �
����
��������
 1

�
 2.

2.2 ������������

� ��� � � �, � � � 
�� 256, �
� � ��� �� 0, 25, 50, 75 � 100. �� �

� 	 � � ��: ��� � � � 298 K � 1 atm

(1 atm = 1.01325× 105 Pa); � � � � � � � �
� 626 K � 155 atm. ������	����
����	��, ����������
���
� (NTP) ��. ������ Nose-Hoover �
�
�� [14,15]. ������ Hernandez[16−19] ��.

����		��
�������; ����
���	��������, 	���� Maxwell

����; X , Y , Z ����������	�.

����
�, 
��	��
���
���
���������, �
 L-J ������

��	����, �
����
�����, �
	�
�
�	�
�� [20], �
�����
� Eward ��� [20,21]. �������, ����
������	�����	��
�: Gear �
�-���� [22]�Verlet �� [23]�Velocity-Verlet

� � [24]�Leap-frog � � [25]�Beeman � � [26]

� Hernandez �� [27]. ������
�	�
���� Hernandez �� [27].


 1 � TIP3P �
��

rOH/nm ∠HOH/(◦) (ε/k)/K qH/e σ/nm

0.09572 104.52 76.58 0.417 0.315

�: e = 1.602 × 10−19 C.


 2 ���
��

��/a.u. ��/a.u. ���/a.u.

1.414 0.177 0.354

	��������	���
�, ����
	�
���������. �
	�����

����, ����

���
,���
��
�
����, ���	��	��������
�����
�, ��� 1.0 fs. �
��	�� 1

ps. ��
�����	�
, ������ 10 
,

�������.

3 �������

3.1 ������������

���� (mean square displacement, MSD) 

�
�	�������, 
���������
�
. ��		�������, �������
������. � ri(t) 
� t 	��� i ���.

���������������

MSD = R (t) =
〈|r(t) − r(0)|2〉 , (4)
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��, 〈 〉 ��
����.


 3 
��
����� (298 K, 1 atm) ��
�����	��	��������	, � 1

���������������	�����
�	. ��	�����: ���
� 0.7 ps 

�, ����� 0 �������
 11.069 Å2; �
����� 25, 50, 75 � 100	, �������
� 42.3517 Å2, 60.889 Å2, 94.7918 Å2 � 103.626 Å2;


������	, �����������
��� � � � � �; 
 � � ��� 25, 50, 75

� 100	�������� 0	��� 282.6154%,

450.0858%, 756.3718%� 836.1821%. �	���
��� 50 � 25 �����	, ������
� 43.7389%; ����� 75 � 50 �����	,

������� 55.6797%; ����� 100 � 75

�����	, ������� 9.3196%. �
 3 �
� 1 ��	����������������
������		�
	����������

�.

��������������� (155 atm,

626 K) �����

, ���
 4�� 2 ���
������	, ���	�����
 4 ���
������������� 75 	�����.

��������������	��, �	
 4

�����, ������ 75	, 
� 0.7 ps �, �
����������� 571.072 Å2, �����
������ 94.7918 Å2 ���� 5 ��. ��	
�����: ��������	���	, ��
����������	.

�	
����������������
�����������, �
�������
��, �� 0.7 ps 	, ����� 25 �����
���� 413.253 Å2 ����� 0	�����
��� 246.276 Å2 ��� 166.977 Å2; ����
� 50 �������� 517.067 Å2 �����
� 25	���������� 1103.814 Å2; ��
��� 75 �������� 571.072 Å2 ���
��� 50	���������� 54.005 Å2; �
���� 100	�������� 596.931 Å2 �

����������� 75	��������
�� 25.859 Å2. ��	����, �������
��, ���������, ������� 100

� 75	�������� 4.33%. �������
����������������
�
��
�����, �������� 75	�����
���� 25 � 50	���	��������
�������. ����� 100 ��		���
�������,������������� 75

	�	�����	, �����
������
����, �����������������
�, 	���������	�.

� 1 ����������
��������	�

� 2 ��������������������	�


 3 �����������	

	�/ps 0.01 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

Num0 0.007357 1.05389 4.05713 5.96133 7.07231 8.25336 9.89252 11.069

Num25 0.017144 4.58021 14.0306 22.0485 28.3766 34.1782 39.1531 42.3517

Num50 0.019401 5.52285 17.4318 27.9925 37.2564 46.8477 54.9701 60.889

Num75 0.02088 6.11664 20.2751 35.1459 50.1959 66.4062 82.0775 94.7918

Num100 0.02295 6.78551 22.8815 39.988 57.1452 74.5534 90.4504 103.626
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 4 ����������	

�	�/ps 0.01 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

Num0 0.017144 4.17078 21.3374 49.0167 86.2634 138.867 187.349 246.276

Num25 0.029404 8.36831 35.9551 81.9233 146.832 228.63 320.997 413.253

Num50 0.032814 10.0423 44.2876 103.859 189.237 294.979 409.837 517.067

Num75 0.0351 11.253 51.0361 120.199 217.714 335.378 459.67 571.072

CHNum75 0.02088 6.11664 20.2751 35.1459 50.1959 66.4062 82.0775 94.7918

Num100 0.03816 12.5676 56.0381 130.662 234.715 359.162 487.231 596.931

�: CHNum �
�
���������.

3.2 ���������������������

������� (velocity auto correlation func-

tion, VACF) 
��
���	�����, 
��
�����	����	��	����
, ��
�����

CV =
CV (t)
CV (0)

=
〈A (t) · A (0)〉
〈A (0) · A (0)〉 . (5)

������������	�
 5 �� 3,

�	���������, � 0 ps � 0.2 ps 
��
����, � 0.2 ps 
�

��	����, ��
�������������. ��������
���, ����������������, �

���	���, �
����� 75 � 100	,

���
� 0.5 ps 
�, ���������


����. 	�������������	��
��	�	�������.

� 4 �
 6 
�������������
�	. ��	�����, ������ 75 ���
����
��	���, �������� 75

� 100 �������
�
���, �
���.

��������
�

�, ��������
������, �������
�

�, ��
�������������
���, 	���
��������	��������	���
��
���, ����
����������
������	������������	�

�������.

� 3 ���������������	�

� 4 ��������������	�


 5 ��������������	

	�/ps 0.01 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

Num0 0.000076 0.000008 0.000016 0.000012 0.000011 0.000002 0.000002 0.000002

Num25 0.000075 0.000029 0.000026 0.000021 0.000018 0.000011 0.000012 0.000009

Num50 0.000077 0.000032 0.00003 0.000023 0.000019 0.000015 0.00001 0.000007

Num75 0.000077 0.000032 0.00003 0.000025 0.000021 0.000016 0.000013 0.000013

Num100 0.000078 0.000033 0.000031 0.000026 0.000021 0.000018 0.000015 0.000011
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 6 �������������	

	�/ps 0.01 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

Num0 0.00016 0.000054 0.000057 0.000053 0.000048 0.000048 0.000043 0.000037

Num25 0.000162 0.00008 0.000069 0.000059 0.000051 0.000049 0.000047 0.000044

Num50 0.000164 0.000087 0.000076 0.000065 0.000063 0.000055 0.000055 0.000049

Num75 0.000165 0.000083 0.000076 0.000069 0.00006 0.000058 0.000055 0.000048

Num100 0.000166 0.000086 0.000083 0.000073 0.000065 0.000058 0.00005 0.000053

3.3 ������������

� � � � �� (radial distribution function,

RDF) 

�������������. 
�
��������������, �������
���������������������
� g(r) �����
��
�. ������

	
���	�	��	������
�. �
�����
�
��������� r ���
����������	����������
�� [28,29]. �
����� ρ(r)�������
� r ���
���������, ρ�����
���, �
��

g (r) = ρ (r)/ρ. (6)

� 5 ��������������� O—O ���
����

� 5 �
 7 
������������
� O—O �����	, � O—O ��	
���
��� 25	, � 3.3 nm ������ 2.37991; �
���� 50	, � 3.3 nm ����� 2.72683; �
����� 75 	, � 3.2 nm ����� 3.05442.

��������� 3.2—3.3 nm �	�, ���
������, �������. 	���
�	
�, ������
�����, �
���
�
������, ���������������
�	�����,������	�������,

�	�����.

� 6 �
 7
������������ O—

O �����	, O—O ��	
������ 0

	, � 3.4 nm ������ 2.08014; �����
� 25	, � 3.3 nm ������ 2.15442; ���
��� 50	, � 3.35 nm ����� 2.07531; ��
���� 75	, � 3.35 nm ����� 2.14363; �
����� 100	, � 3.4 nm ����� 2.53787.

	���
������������� 3.3—

3.4 nm �	�, ������� 25, 50 � 75 ���
������ 0 ������������, 	�
���������


�������, ��
���� 100	������������ 0 	
��� 22.0048%, ��������������
���. �������������	.

� 6 ��������������� O—O ���
����


 7 ���������������
��� O—O ��
�����	

�� ���� �����
��� (1 atm, 296 K) (155 atm, 626 K)

0 2.47744 2.08014

25 2.37991 2.15442

50 2.36315 2.07531

75 3.05442 2.14363

100 3.24821 2.53787


 7 ����������������
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� O—O ��������	. �
������
���������������������
��. ��	�

����	
: �
����
���������	�����
�, �
��
�����������


�������,

��������	�����
�. 	��
�
	����, �	����
�������� 75

	, ��
����������, ����� 100

	������������ �������
���.

4 � �

	��������	��	������,

���������������������
�����������������, ����
�
�: ����	���������	, ��
����������

�����	.

������������, 
������
��� 0, 25, 50, 75 � 100	, ��������
�����������, �
��������

��������������������. �
���������������� 75	���
����	������� 4—5 �; �����
��, ����� 100 �� 75	�������
� 4.33%, ������� 75 ��	��
���
������, ��
����� 100 	, ���
�����������.

���������, ����������
�������������������, 	�

���������, �������	���
��. ��������, ��
�� 25, 50 � 75

	������������� 0	�����
������, ������ 100	������
������� 0	��� 22.0048%, �����
�� 100 ��	��������������,

	��������������
�����
	� 75 
�	��������������.

��, �����������, 	������
��������, ��������, 	���
��
������������������
	���.
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Abstract

In this paper, molecular dynamics is used to simulate dynamic properties and micro-structure of the water-hydrogen particle

system under various conditions: 1 atm, 293 K; pressurized water reactor (PWR) environment of 155 atm, 626 K; the number of

water molecules of 256, numbers of hydrogen (H2) molecules of 0, 25, 50, 75 and 100, and the mean square displacement (MSD) in

the particle system increases with the number of particles of the hydrogen increasing. Under the PWR environment, with hydrogen

molecule number being 75, the MSD is about 6 times higher than that in chamber ambient. At the same time, under such a condition,

the MSD of particle system increases 131.8829% higher than that in the case of the number being 0. In addition, the micro-structure

of particle systems, from the view of the radial distribution functions (RDF), increase with the increase of concentration of hydrogen

in chamber ambient, which coincides with the fact that the hydrogen dissolution in water increases the particle density around oxygen

ions at nomal temperature and normal pressure. While in the PWR environment, the radial distributions of the water with the numbers

of hydrogen molecules of 75, 50, 25 and 0 have no big change, but the radial distribution with the number of hydrogen molecules

of 100 increases significantly and it is 22.0048% higher than that in the case of the number being 0. It can be seen from simulation

data that hydrogen added to PWR significantly inhibits the oxygen dissolution in water. This phenomenon and its cause are revealed

comprehensively in this paper.
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