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Research on the bleeding mechanism of the slip agents in PP film using 
molecular dynamics 

������ ������� �������� ��

A new bleeding process of additives in a polypropylene film under atmospheric pressure was investigated. 
The experimental results were explained more precisely by assuming the two step transport model between 
the amorphous regions and the crystalline ones. The diffusion coefficient of a higher fatty acid such as 
behenic acid (docosanoic acid) and higher fatty acid amides such as erucamaide (13-cis-docosanamide) and 
behenamide (docosanamide) were determined between 40°C and 70°C. The difference between the diffusion 
coefficients of slip agents in a polypropylene film at 50°C was discussed with the size of these additives 
providing self-association by hydrogen bonding using molecular dynamics (MD) simulation. 
Keywords: polypropylene; films; additives; diffusion 

Makoto Wakabayashi* and Toshitaka Kanai 
Idemitsu Kosan CO., Ltd. 
1-1 Anesaki-Kaigan, Ichihara, Chiba, Japan, 
299-0117 
Tel: 0436-60-1824, Fax: 0436-60-1953 
E-mail: makoto.wakabayashi@si.idemitsu.co.jp 



成形加工 ’08

����������������������

������� iPP�������������

����������������������

����������������������

���������������������

�����������

� iPP �������������������

���������MD������������

������������� Fig. 2 ������

�������(C*)�������������

MD �������������������

���

2
00 )()(

6
1lim ttt
t

D
tself rr ���

��
� �   (3) 

����
2

00 )()( ttt rr �� ��������

r(t)��������������

� Fig. 3 �������(Dself)������(n)�
����������� Dself � n ����

691.10log521.1log ���� nDself       (4) 

�����

�(4)���� Fig. 1 � 50���������

���������������������

�����������������������

MD �������������������

��� 2 �����������������

���������������Fig. 1 �� 50�
���������������������

������-0.75 �������������

��������� 3.1 �����������

�������������� 7.3 ������

5.��

���������������������

���������������������

���������������������

������

����

1) Makoto Wakabayashi et al., J Appl Polym Sci, 104,
3751(2007). 
2)Makoto Wakabayashi et al., J Appl Polym Sci, 106,
1398.(2007) 

(CH2)21 HH3C

(CH2)21 C*H3C (CH2)21 CH3

H

H

(CH2)21 C*H3C (CH2)21 CH3

H

(CH2)21

CH3

(CH2)21 C*H3C (CH2)21 CH3

(CH2)21

(CH2)21

CH3

CH3

(CH2)21 C*H3C

(CH2)21

(CH2)21

CH3

CH3

C* (CH2)21 CH3

(CH2)21

(CH2)21

CH3

C*

(CH2)20

CH3

H

CH3

MC-2

MC-3

MC-4

MC-7

MC-1

Fig. 2 Model compounds (MC) for estimating the 
number of self associated fatty acid amides. 
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Fig.1 Arrhenius plot as Log D against 1/T  
behenic acid(�); erucamide (�) ; behenamide (�)
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Fig. 3 Relationship between log Dself and log n 


