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单层石墨烯凭借超薄的厚度和优异的力学化学防污性能, 成为新一代纳滤膜材料的最佳选择之一. 本文

采用经典分子动力学方法, 研究了氢化多孔石墨烯反渗透膜对盐水的反渗透特性. 结果表明, 水渗透量会随

着驱动力、孔径和温度的增加而增加; 而孔径大于水合半径的条件下, 盐离子截留率会随驱动力和温度的增

加而降低. 当反渗透膜和盐水存在切向运动时, 随着切向速度的增加可以有效提高盐离子截留率和减弱浓差

极化现象, 但也在一定程度上牺牲了水通量. 通过分析水流沿渗透方向的能障分布、水分子的氢键分布和离

子水合状态, 解释了各参数变化对盐水在氢化多孔石墨烯中反渗透特性的影响机理. 研究结果将提供基于单

层多孔石墨烯反渗透特性的理论认识, 并将为纳米级反渗透膜的设计提供帮助.
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1   引　言

全球淡水资源需求快速增长的背景下, 海水淡

化是最有前途的新淡水供应方式之一 [1]. 尽管海洋

中含有地球上约 97%的水, 但是今天的海水淡化

只占世界饮用水供应量的一小部分 [2]. 只有开发出

更好的材料和技术, 海水淡化才能逐步成为获取淡

水的最佳选择. 现有的脱盐技术商业应用具有大量

的缺点, 尤其是巨大的能量消耗和投资成本 [3]. 现

阶段, 反渗透作为最节能的海水淡化技术, 具有较

好的应用潜力. 然而, 现有的反渗透技术需要在高

压条件下进行, 存在高运行成本、较严格的预处理

以及二次污染等缺点 [2]. 目前反渗透技术最常采用

的是半渗透聚合材料做反渗透膜, 此类材料制作的

空纤维膜或平板膜存在结垢、缠结和清洗难度大等

问题 [4]. 随着反渗透膜的分离和制备技术的发展,

多孔石墨烯因其高比表面积、稳定性好、耐腐蚀性

等优点成为新一代反渗透膜的理想材料 [5]. 与经典

反渗透膜水通过溶液扩散过程传输速度较慢相比,

多孔石墨烯膜具有“超润滑性”并且流速大于连续

流体动力学预测的速率, 可以允许水流在反渗透膜

上快速通过, 实现水分子的高通过性 [6]. 同时, 石墨

烯表面超润滑性也有助于抵抗浓度极化和预防结

垢, 使多孔石墨烯膜更具应用价值. 由于多孔石墨

烯膜的孔径尺寸在纳米级别, 使其可以用作基于分

子大小的过滤纳米元器件. 低维碳材料上的制孔技

术能够实现对孔位和孔径的有效控制, 从而提高反

渗透膜对粒子的选择性. 对这种新型反渗透膜的研

究将有助于反渗透脱盐技术降低工作条件、减少工

序、节约成本.

 

*  国家自然科学基金 (批准号: 11872192, 51675236)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: zhangzq@ujs.edu.cn

© 2020 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 69, No. 9 (2020)    098201

098201-1

http://doi.org/10.7498/aps.69.20191761
mailto:zhangzq@ujs.edu.cn
mailto:zhangzq@ujs.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


多孔石墨烯已经被证明是一种高水通量和高

离子截留率的新一代反渗透膜, 而且单层石墨烯厚

度仅有 0.335 nm却具有较高的机械强度. 近年来,

石墨烯孔刻蚀技术有了很大的进步 [6]. 早期的方法

依赖于电子束照射, 但最近利用二嵌段共聚物模

板、氦离子束轰击和化学蚀刻等方法能实现更高的

孔隙率, 并且使得孔径分布更精确 [7,8]. 由于水通量

与渗透膜的厚度成反比, 石墨烯基材料做反渗透膜

能具有较高的水通量. Xu等 [9] 和 Plimpton[10] 将

石墨烯和碳纳米管杂化制成混合膜, 水通量可达

2.3424 L/(cm2·d·MPa). 由于石墨烯由六边形蜂窝

状晶格中的二维 sp2 键合碳原子组成, 在其上制孔

会产生不饱和碳原子, 所以一般会在孔边缘处添加

化学官能团钝化 [11,12]. 化学官能团对多孔石墨烯还

具有功能化特性, 可以增进多孔石墨烯渗透性和选

择性 [13−15]. 在不同的驱动压力和孔径条件下, 多孔

石墨烯反渗透膜在保证完全离子截留的情况下水

通量可以达 10—100 L/(cm2·d·MPa)[5]. 根据麻省

理工学院研究中心的成果, 多孔石墨烯孔边缘用氢

钝化后, 能提高反渗透膜的离子选择性, 并且保持

较高的水通量 [2]. 随着单层石墨烯制备技术和微纳

制孔技术的发展 [16], 氢化多孔石墨烯作为一种稳

定的高效益的纳米材料将具有广泛应用前景.

综上, 当前对于纳米材料反渗透的研究主要局

限在对反渗透膜结构和外物理场对渗透率和截留

率的影响方面, 而对溶液本身的性质和与反渗透膜

相互作用的机理解释得很少. 本文将从水分子的能

障分布、水分子氢键、离子水合作用的角度分析石

墨烯反渗透特性的机理. 并且对于浓差极化现象和

水通量与截留率的背反效应, 将通过对膜与原溶液

施加剪切运动予以削弱乃至消除. 研究氢化多孔石

墨烯渗透性和选择性的机理, 将为海水淡化 [17]、离

子筛选 [6]、生物医疗 [18] 等纳米器件设计提供理论

依据. 

2   模型和模拟方法

本文运用分子动力学方法对盐水在氢化多孔

石墨烯中的反渗透特性进行了研究. 模拟体系包括

氢化多孔石墨烯、盐水和两块石墨烯挡板, 如图 1(a)

所示. 左侧放置浓度为 76.2 g/L的盐水, 右侧放置

纯水, 总计 2500个水分子、78个盐离子. 首先, 两

侧石墨烯挡板都以 1 MPa的压力挤压溶液, 弛豫

0.5 ns, 使其体系相对稳定. 之后右侧挡板不施力,

左侧挡板施加 200 MPa驱动力, 反渗透模拟过程

持续 4.2 ns. 在研究剪切运动对反渗透特性的影响

时, 对反渗透膜施加一个恒定的沿着 x 方向的速

度. 模拟体系总尺寸为 3.4 nm × 3.4 nm × 24.0 nm.

本文采用分子动力学方法对体系进行模拟, 并

基于 LAMMPS软件平台进行计算, 模拟应用的系

综选取 NVT[10]. 时间步长定为 2 fs, 总计算时间包

括弛豫阶段 0.5 ns和反渗透过程 4.2 ns. 为充分利

用计算资源和使氢化多孔石墨烯边界稳定 , 将

x 和 y 方向定为周期性边界, z 方向为固定边界. 为

了准确地模拟盐水和膜的相互作用, 它们之间范德

瓦耳斯力采用Lennard-Jones (LJ)势函数计算, 静电
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图 1    (a) 压力驱动作用下以氢化多孔石墨烯为反渗透膜的反渗透分子动力学模型图 (其中灰色球为反渗透膜中的碳原子, 中间

的红色、白色、紫色、绿色球分别代表盐水中的氧原子、氢原子、钠离子、氯离子, 左侧棕色球是用来提供驱动压力的单层石墨烯,

右侧粉色球是单层石墨烯挡板); (b) 氢化多孔石墨烯反渗透膜模型示意图 (其中白色和黄色球分别表示带相同电量正电荷和负

电荷的氢原子和碳原子, 其余灰色碳原子不带电)

Fig. 1. (a)  Molecular  dynamics  model  for  pressure-driven  reverse  osmosis  by  a  hydrogenated  porous  graphene.  The  dark  gray

particles are carbon atoms of grapheme. The red, white,  purple,  and green spheres represent the oxygen atoms, hydrogen atoms,

sodium ions, and chloride ions in the brine, respectively. The monolayer graphene at the left side is used to provide driving pressure,

while the one at the right side is rigid boundary to confine the solvent. (b) A hydrogenated porous graphene reverse osmosis mem-

brane model. The white and yellow particles are hydrogen and carbon atoms with the same positive and negative charges, respec-

tively. 
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作用采用 Particle-Particle Particle-Mesh (PPPM)

方法计算, 其中 LJ相互作用势参数 [19−21]如表 1所

列 .  LJ截断半径取 10 Å, 静电作用截断半径取

12 Å. 因为考虑到计算效率以及带电荷离子和膜上

电荷对水分子极性的影响, 水分子选用 TIP4P模

型, 可以更好地描述离子水合状态. 通过计算能量

标准与几何标准下的氢键对比, 发现相差不超过

5%. 所以本文采用氢键标准, 也是大多数研究所采

用的几何标准 [22−24], 即 R < 3.5 Å, b < 30 °. 对水

合层中氢键统计也是依据此几何定义 [21]. 

3   结果分析与讨论

首先研究了温度和驱动力因素对反渗透的影

响, 得到热力耦合场对反渗透特性的影响. 除此以

外, 还研究了不同剪切速度对反渗透特性的影响,

此举也将填补在存在膜与溶液相对运动时的反渗

透特性研究空白. 单层石墨烯可以承受 500 MPa

的压力而不会被撕裂, 所以可以选择较大的驱动力

提高计算效率, 分别计算了 100—300 MPa以 50 MPa

为间隔的驱动力在温度为 298 K的条件下本模型

的反渗透特性. 温度对分子的活跃程度影响极大,

提高温度也有助于提高 NaCl的溶解度抑制离子

堆积, 所以分别计算 275, 298, 325, 350 K四组温

度条件下的算例. 考虑到石墨烯表面的滑移特性,

选择了 100, 200, 300, 400 m/s的速度进行计算.

从量化角度, 水通量和盐离子截留率是反渗透特性

的核心衡量标准 [25]. 图 2以水通量为横轴、盐离子

截留率为竖轴, 可以清楚地得出孔径为 1.2 nm时

在控制变量的原则下, 各因素对反渗透特性的影

响. 为了进一步衡量各参数变化对反渗透膜的效益

的影响, 对选择性和渗透性进行加权计算 [26], 在默

认选择性和渗透性同样重要的情况 (a = 50%)下

得到效益权衡, 如表 2所列. 综合图 2和表 2, 随着

驱动力的增加会使离子截留率减少, 最终导致效益

不断下降. 对于温度的提高, 离子截留率不断降低,

水通量和效益稳步提升. 剪切速度的增加可以明显

提高离子截留率, 剪切速度大于 300 m/s后截留率

保持 100%, 但这也牺牲了一定的水通量. 从驱动

力对水通量的影响得知, 效益随外场影响并非是线

性变化的, 而是存在特定阈值才能达到所需的水通

量和截留率. 大部分情况下, 外场条件的变化难以

同时提高水通量和离子截留率, 并且它们存在着明

显的背反效应. 这对于进一步提升反渗透膜的效

益, 将是一个极大的挑战.

表 1    LJ势能参数
Table 1.    LJ potential parameters.

Elements C (sp2) CCH HCH Ow Hw Na+ Cl–

e/kcal·mol–1 0.0859 0.046 0.0301 0.16275 0 0.1684 0117

s/Å 3.3997 2.985 2.42 3.16435 0 2.2589 5.1645

q/e 0 –0.115 0.115 –1.0484 0.5252 1 –1

表 2    孔径为 1.2 nm下选择性和渗透性效益权衡
Table 2.    Trade-offs between selectivity and permeability with pore diameter of 1.2 nm.

t = 200 MPa, v = 0 T = 298 K, v = 0 T = 298 K, t = 200 MPa

T/K t/MPa v/m·s–1

275 298 325 350 100 150 250 300 100 200 300 400

Q 0.72 0.84 0.87 0.88 0.76 0.97 0.87 0.78 0.88 0.83 0.84 0.83
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图 2    不同压力、温度、速度条件下孔径为 1.2 nm的盐离

子截留率和水通量的关系

Fig. 2. Salt rejection versus water permeability for the por-

ous grapheme with pore diameter of 1.2 nm under different

pressure, temperature and shearing speed conditions. 
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所采用的水通量计算公式和截留率计算公式

分别为 

Jw =
V

S · P · t
, (1)

 

R = 1−
cpermeate

cfeed
, (2)

cpermeate cfeed

其中水通量 Jw 指的是单位反渗透膜面积上单位时

间内在单位压强下水分子的渗透体积, V 是在驱动

力为 P 的情况下经过时间 t 水的渗透体积, S 是反

渗透膜的面积,   是渗透液浓度,   是原盐

水溶液浓度.

所采用的效益计算公式为 

Q = αR+ (1− α)
Jw
Jwmax

, (3)

Jwmax其中, a = 0.5是渗透性加权值,    是当前条件

下水通量的最大值.

在压力驱动下盐水区的水分子不断通过反渗

透膜, 但离子被滞留下来, 导致盐水区渗透膜附近

离子浓度不断增加产生浓差极化现象 [27]. 在膜附

近不断提高的盐浓度会与其他区域溶液产生浓度

差, 使局部渗透压和流体阻力增加, 而促使水通量

不断减少. 当膜表面浓度增加到饱和度后, 可能会

产生结晶和沉积, 造成纳米孔堵塞反渗透膜报废等

危害. 如上所述, 离子可能倾向于阻塞膜壁上的孔,

这在海水淡化反渗透中被称为结垢问题. 工业上,

一般通过提高高浓度水的流速和原溶液温度去降

低浓差极化, 从而提高反渗透效益和反渗透膜寿

命. Li等 [28] 制作的反渗透脱盐纳米离心机, 利用

原溶液和渗透膜的相对运动使之具有防污功能, 对

反渗透膜防污去垢具有启发意义.

在本模型中, 为了削弱浓差极化现象预防结

垢, 分别模拟了升高体系温度和在反渗透膜上施加

剪切速度产生溶液与膜的相对运动对反渗透特性

的影响. 如图 3(a)、图 4(a)和图 4(b)所示, 统计了

反渗透过程中在膜 1 nm范围内盐水区的盐离子

占总盐离子的占比和反渗透膜端口盐水区水分子

和氢键状态. 在剪切速度为 0—400 m/s时, 盐离

子的占比随速度的增加而减少, 端口处的水分子随

之增加. 所以对于氢化多孔石墨烯作反渗透膜施加

剪切作用, 可以有效削弱浓差极化现象. 而随着温

度的增加端口的水分子数减小, 所以温度的升高并

不能削弱浓差极化现象. 但是从图 2可知, 在保持

200 MPa的驱动力和控制温度在 298 K的条件下,

水通量随着剪切速度的增加而减少. 结合图 4(a)

中盐水原溶液每个水分子平均氢键数随速度的增

加而增加, 氢键对水分子运动起阻碍作用, 这也就

解释了水通量的减少. 根据图 3(b)盐水区 z 向氢

键和速度呈负相关, 氢键在距膜 1.5 nm范围内波

动较大, 且对速度的增加起到阻碍作用. 反渗透主

要发生在氢化多孔石墨烯的纳米孔处, 此处水分子

运动将更为集中和剧烈, 所以研究水分子通过纳米

孔周围的氢键状态是十分有意义的. 在盐水区, 以

纳米孔的中心为球心、半径为 1.5 nm 的半球区域

记为端口, 并统计端口内每个水分子所含氢键数.

通过图 4(a)和图 4(b)可知, 相比盐水溶液的氢键

数, 氢化多孔石墨烯孔端口处的水分子的氢键较

小, 端口处的水分子较为活跃, 有利于水渗透. 另

一方面, 通过表 2中速度为 100 m/s的效益好于无

剪切作用下的效益, 可以得知剪切作用还可以提升

反渗透效益.
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图 3    在盐水区距离石墨烯膜 1 nm范围内盐离子占总盐离子的占比随速度的变化; (b) 当剪切速度为 400 m/s时, 盐水区氢键

和速度的 z 向分布

Fig. 3. (a) Proportion ratio of salt ions in the brine zone to the total salt ion in the range of 1 nm of the membrane; (b) the z-direc-

tional distribution of hydrogen bonds (HB) and velocity in brine zone when the shearing speed is 400 m/s. 
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综上, 本模型通过施加切向作用可以减弱浓差

极化现象. 对于一个恒温系统, 计算分子自由能是

统计其能量消耗的重要手段. 本文通过反渗透发

生前后自由能之差和轴向分布密度来计算能障

(potential of mean force, PMF)[29], 来解释粒子通

过纳米孔的难易程度. 所采用的自由能差值计算公

式和能障计算公式为 

∆E = −RT ln(Ni/N), (4)
 

fPMF = −RT ln[ρ(z)/ρ0]. (5)

统计计算得到图 5(a)和图 5(b), 膜入口附近

的能障随着温度的增加和剪切速度的降低而减小,

水分子的通过性提高, 这也就解释了为什么温度的

增加和剪切速度的降低能提高水通量. 盐离子在水

溶剂中, 水分子以氢键相连围绕着盐离子为中心形

成两个水合层, 而离子水合壳的直径与孔径的大小

关系决定了离子截留率. 从不同温度、驱动力条件

下离子与水分子径向分布函数图 (图 6(a)和图 6(b))

可以得到, 离子与水分子可以形成非常稳固的两层

以离子为核心的水合壳. 并且, 驱动力温度对这种

水合壳半径影响不大 , 故以距离子 2—3.3 Å为

Na+第一水合层, 3.3—6 Å为 Na+第二水合层, 对

离子水合层进行分析, 统计出 Na+两个水合层内的

水分子数和氢键. 以 Na+为研究对象, 对水合壳每

一层内的水分子和氢键进行统计. 如图 7(a)和图 7(b)

水合状态图, 可以清楚地描述水合作用的强度. 随

着温度的升高, 每一水合层的水分子和每个水分子

氢键的平均数降低, 而速度的提高与之相反. 每个

水合层的水分子越多、氢键数越大, 离子周围水分

子联系越紧固, 水合作用越强. 离子水合作用越强,

离子周围水分子通过氢键结合得越紧密, 水合层越

难被削弱, 离子也就越难通过纳米孔, 离子截留率

也相应提高. 这也就解释了图 2中温度越低、剪切

速度越大, 水合作用的增强导致离子截留率越高.
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图 4    盐水区平均每个水分子氢键数和端口水分子数及其氢键平均数的 z 向分布关系图　(a) 在不同剪切速度下; (b) 在不同温度下

Fig. 4. The  z-directional  distribution  relationship  between  the  number  of  hydrogen  bonds  per  water  molecule  and  the  number  of

port water molecules and their hydrogen bond average in the feed solution: (a) Different shearing speeds; (b) different temperatures. 
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图 5    (a) 驱动力为 200 MPa无剪切作用时 , 水分子沿 z 轴方向转移的能障随温度的变化 ; (b) 驱动力为 200 MPa时 , 水分子沿

z 轴方向转移的能障随剪切速度的变化

Fig. 5. (a) The PMF of water molecules along the z-axis at different temperatures for the membrane without shearing; (b) the PMF

of water molecules along the z-axis for different shear speeds. The driving pressure in feed solution is 200 MPa. 
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理想的反渗透膜要具有高水通量、高截留率的

特点, 而水通量和截留率的背反效应一直是难以解

决的问题 [30]. 本文通过增大孔径和施加剪切作用,

或许将是一个可实现的解决方案. 如图 8(a)所示,

大部分情况下 1.6 nm的氢化多孔石墨烯水通量都

能达到 100 L/(cm2·d·MPa)以上. 如表 3所列, 最
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Fig. 6. (a)  Radial  distribution  function G(r)  of  water  molecules  and  salt  ions  under  different  driving  pressures;  (b)  radial  distri-

bution function G(r) of water molecules and salt ions at different temperatures. 
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图 7    (a)不同温度和 (b)不同剪切速度下的水合状态图, 其中包含第一水合层水分子平均数 (黑色)、第一水合层水分子氢键平

均数 (红色)、第二水合层水分子平均数 (蓝色)和第二水合层 (紫色)水分子氢键平均数

Fig. 7. (a)  Hydration  state  diagram  at  different  temperatures;  (b)  hydration  state  diagram  at  different  shear  velocities.  Black

square: The number of water molecules in first hydration shell. Red square: HB in first hydration shell. Blue square: The number of

water molecules in second hydration shell. Purple square: HB in second hydration shell. 
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图  8    (a) 不同驱动力、温度、速度条件下 , 孔径为 1.6 nm的氢化多孔石墨烯盐离子截留率和水通量的关系 ; (b) 在温度为

298 K、剪切速度为 0的条件下, 孔径为 0.82 nm的不同驱动力的水通量

Fig. 8. (a) Salt rejection versus water permeability for pore diameter of 1.6 nm under different conditions of pressure, temperature

and speed; (b) water permeability as a function of driving pressure for the pore diameter of 0.82 nm at the temperature of 298 K

and the shearing speed of 0. 
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佳效益点是在 100 MPa驱动力, 能够在保持 93%

的离子截留率时水通量达 210 L/(cm2·d·MPa).

即使为了高截留率设置剪切速度为 400 m/s时, 水

通量也高于孔径为 1.2 nm的氢化多孔石墨烯的最

佳效益点. 但是随着孔径的增大, 反渗透体系对于

温度和驱动力的变化变得更加敏感, 温度的升高和

驱动力的增大容易使截留率低于 75%. 当孔径为

1.2 nm时, 相对于其他更大的驱动力, 驱动力为

100 MPa的水通量是最低的. 但是在孔径为 1.6 nm

时, 100 MPa驱动力的水通量却是最大的. 这说明

反渗透需要足够的驱动压力克服能障, 才能获得较

大的水通量. 反渗透膜的孔径对离子截留率起到决

定性作用, 孔径为 0.82 nm的反渗透膜盐离子截留

率能够达到 100%, 但是如图 8(b)所示, 同等条件

下孔径为 0.82 nm的反渗透膜最大水通量只有孔

径为 1.2 nm的 1/6. 所以孔径对水通量和截留率

都有决定性影响, 必须提高孔径才能极大地提升反

渗透系统效益. 

4   结　论

本文以单层氢化多孔石墨烯作反渗透膜, 研究

了不同孔径在不同驱动力、温度、剪切速度下盐水

的反渗透特性. 通过对选择性和渗透性效益权衡分

析, 得到了不同孔径的最佳效益点. 随着温度的增

高, 水通量不断提高能够让效益值持续增大. 驱动

力只有达到一定值才能突破能障作用, 得到较大的

水通量. 但是水通量并不与驱动力线性相关, 而且

驱动力的增加还会降低离子截留率, 导致反渗透效

益降低. 通过增大孔径和施加剪切作用, 可以保证

在保持较大的离子截留率的情况下获得可观的水

通量. 温度和剪切速度对端口处的氢键影响较大,

而氢键是水分子活跃程度的量度和水通量的决定

性因素. 温度的降低和剪切速度的增大, 会使两个

离子水合层内的水分子数和氢键数提高, 增强水合

作用. 在反渗透膜的孔径大于离子水合壳直径时,

水合作用的增强有助于提高离子截留率. 对反渗透

膜施加剪切作用, 可以有效减弱浓差极化现象和

水通量与截留率的背反效应. 与 Cohen-Tanugi和

Grossman[5] 对氢化多孔石墨烯的初步研究相比较,

本文对三个孔径在热力耦合场下的反渗透的氢键

和水合作用机理进行了深入探究, 并且得到了膜剪

切运动对反渗透特性影响的作用机理. 本文结果将

为基于微纳尺度低维碳材料的反渗透设计提供理

论基础.
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表 3    孔径为 1.6 nm下选择性和渗透性效益权衡
Table 3.    Trade-offs between selectivity and permeability with pore diameter of 1.6 nm.

t = 200 MPa, v = 0 T = 298 K, v = 0 T = 298 K, t = 200 MPa

T/K t/MPa v/m·s–1

275 298 325 350 100 150 250 300 100 200 300 400

Q 0.65 0.73 0.70 0.69 0.96 0.85 0.66 0.61 0.63 0.65 0.60 0.60
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Abstract

Graphene-based materials have aroused great interest for their potential applications in water desalination

and purification membranes attributed to their  ultrathin thickness,  high mechanical  strength,  and anti-foiling

properties.  Reverse  osmosis  (RO)  technology  is  currently  the  most  progressive,  energy-saving  and  efficient

separation technology by membranes, therefore the new materials with high strength, strong pollution resistance

and  excellent  performance  are  urgently  needed.  The  ability  of  porous  graphene  to  serve  as  a  kind  of  novel

advanced  RO  membrane  is  due  to  two  major  potential  strengths  of  this  atomically  thin  two-dimensional

material,  i.e.,  ultrahigh permeability and super selectivity.  Thus,  the reverse osmotic properties  of  the porous

graphene  membranes  should  be  further  investigated  theoretically.  In  this  paper,  classical  molecular  dynamics

method  is  used  to  investigate  the  reverse  osmosis  characteristics  of  brine  in  hydrogenated  porous  graphene

reverse osmosis  membrane.  The results  show that the water permeation rate increases with the driving force,

pore size and temperature increasing, for the pore diameter larger than the hydration radius. The ion rejection

rate decreases with the driving force and temperature increasing. Interestingly, as the porous graphene moves in

the tangential direction to perform a shearing process, the interception rate of the salt ions can be effectively

improved and the concentration difference polarization phenomenon can be reduced with the tangential velocity

increasing,  although  the  water  flux  decreases  slightly.  The  influence  mechanism  of  each  parameter  on

permeability and on water flux are explored by analyzing the hydrogen bond distribution, the ionic hydration in

feed solution, and the energy barrier of the water molecules in penetrating process. In order to further evaluate

the effects of various parameter changes on the benefits of reverse osmosis membranes, both the selectivity and

permeability  are  calculated  to  evaluate  the  tradeoff  between  permeability  and  selectivity,  indicating  that  the

increase of the pore diameter can obtain both high permeability and selectivity under the shearing circumstance

of  the  membrane.  The  research  results  in  this  paper  will  provide  a  theoretical  understanding  of  porous

graphene-based desalination membrane and also may be helpful in designing the shearing graphene-based water

filtration devices.

Keywords: porous graphene, reverse ssmosis, hydrogen bond, molecular dynamics
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