
 

同轴包覆纳米管对断裂纳米管内水传输的影响*
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在大裂隙的断裂纳米管的连接处存在断裂的水桥, 这使得水分子难以通过断裂纳米管. 即使在断裂纳米

管内施加较强的压强差, 水分子依然难以通过某些断裂纳米管. 修复断裂纳米管连接处的水桥是实现断裂纳

米管内水传输的关键. 目前模拟证实施加匀强电场或太赫兹电场能够修复大裂隙断裂纳米管连接处的水桥.

但这些方法是被动式修复断裂纳米管连接处的水桥, 一旦关闭电场, 裂隙位置会复现断裂的水桥. 本文提出

了在大裂隙纳米管外同轴包覆一条完整的纳米管的方法, 实现一种主动修复断裂纳米管连接处的水桥. 包覆

纳米管的直径影响断裂纳米管内水分子的占据数、单位时间流量、运动速度及结构. 本文为修复断裂纳米管

连接处的水桥提供了一种新的角度.
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 1   引　言

相对于体相水分子, 受限在纳米管特别是非常

小的纳米管内的水分子展现出诸多奇异特征 [1–7].

当纳米管的尺寸与水分子的尺寸可比拟, 达到几个

原子尺度时, 纳米管内的毛细现象将变得非常显

著. 在受限空间内, 水分子的取向及空间排布受到

限制, 这会导致水分子展现一些独特的相变特征 [8].

与半径较大的纳米管相比, 在较小纳米管内的水分

子与纳米管之间的相互作用占主导地位. 在半径较

小的纳米管内的水分子与纳米管之间存在较强相

互作用, 这极大影响了水分子在纳米管内的传输及

结构特点 [9]. 受限空间不仅改变了纳米管内水分子

的空间结构, 而且使得纳米管内水分子间的氢键网

络在不同受限空间内重新排布 [10,11]. 除此之外, 纳

米管内的水分子由于运动受限, 在半径较小的纳米

管内的水分子的黏度相对于体相水分子要小, 因此

水分子在半径较小的纳米管内的传输速度得到极

大增强 [12,13]. 由于纳米管内的水分子存在奇异特

征, 所以研究纳米管内的水对纳米传感器、水过滤

膜、药物传递以及能量存储有潜在应用价值 [14–17].

纳米管的结构在影响纳米管内水分子的传输

上起着显著作用. 目前, 已经证实包括纳米管的半

径、旋度、长度在内的一些结构特点能够影响水在

纳米管内的流动、扩散以及传输效率等在内的传输

特性 [18–20]. 然而, 在模拟中纳米管的模型主要是包

含简单结构的完整纳米管, 为了发现受限在纳米管

内新的水分子特征, 相对于单一简单完整纳米管,

纳米管应该包含更多复杂的结构. 例如, 用弯折纳

米管替代平直纳米管时, 水分子在 35°弯折角的弯

折纳米管内的单位时间流量是其在平直纳米管内

单位时间流量的 3.50倍 [21]. 在半径较大的纳米管

内内置另外一个较小纳米管, 不但能够显著影响纳

米管内水分子的结构, 而且能意外增强水分子在纳

米管内的单位时间流量 [22], 与此同时, 脱盐效率也
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发生较大变化. 实验表明, 氯化钠溶液通过在半径

较大的纳米管内内置另外一个较小纳米管的复合

结构时, 通过纳米管的水分子单位时间流量及纳米

管的脱盐效率均得到增强 [23]. 最近在模拟研究中

构造了一类新型复杂纳米管, 这类复杂纳米管被称

为断裂纳米管, 它由非连接的纳米管组成, 断裂纳

米管连接处通过水桥连接 [5]. 为了让水分子通过断

裂纳米管, 必须考虑断裂纳米管两侧施加的压强及

裂隙的长度这两个因素. 当水分子受限在一维断裂

纳米管内时, 断裂纳米管连接处的水桥的稳定性与

裂隙的长度息息相关. 随着断裂纳米管的裂隙长度

增加, 断裂纳米管内水分子的占据数及水分子通过

断裂纳米管的单位时间流量均降低, 尤其是在断裂

纳米管两侧不加压强的情况下, 水分子通过断裂纳

米管的单位时间流量下降更快 [24]. 一维断裂纳米

管连接处水桥的结构和稳定性等性质受断裂纳米

管两侧施加的压强及断裂纳米管裂隙长度的影响.

一般而言, 水分子通过完整纳米管的单位时间流量

与纳米管两侧所施加的压强成正相关关系, 然而,

当一维断裂纳米管的裂隙达到 0.80和 1.30 nm时,

水分子通过这两类断裂纳米管的单位时间流量一

开始随着压强增加而增加, 但是继续增加断裂纳米

管两侧的压强会导致水分子通过这两类断裂纳米

管的单位时间流量降低; 当一维断裂纳米管的裂隙

长度达到 1.80 nm时, 即使断裂纳米管两侧施加高

达 4200个大气压的压强, 水分子依然不能通过裂

隙长度为 1.80 nm的一维断裂纳米管 [25].

所以断裂纳米管连接处水桥的稳定性对水分

子通过断裂纳米管的能力产生重要的影响. 到目前

为止, 研究中提出了数种增强断裂纳米管内水分子

流动的方法. 由于水分子为极性分子, 在电场环境

中, 水分子的空间结构根据电场方向重新排布 [26,27].

研究已经证实, 电场能够修复断裂纳米管连接处的

水桥. 当在断裂纳米管轴向施加电场时, 在断裂纳

米管连接处能够形成稳定的水桥 [28]. 在断裂纳米

管轴向方向同时施加压强及轴向匀强电场, 水分子

能够有效通过裂隙长度较大的断裂纳米管 [29]. 除

此之外, 体系的温度也对水分子通过断裂纳米管产

生不可忽视的影响. 在室温下, 随着断裂纳米管的

裂隙长度增加, 水分子通过断裂纳米管的单位时间

流量迅速变成零. 与此相对应的是, 提高体系的温

度能够增强水分子越过断裂纳米管裂隙的能力, 这

使得水分子通过特定断裂纳米管的单位时间流量

随着体系温度增加而增加 [30]. 最新研究表明, 太赫

兹电场能够极大增强单链水分子通过断裂纳米管

的能力, 这是由于在太赫兹电场影响下, 断裂纳米

管内的水分子展现出部分氢键连接或者没有氢键

连接, 这极大增强了断裂纳米管内水分子的自由度 [31].

尽管在修复断裂纳米管连接处的水桥上提出了几

种方法, 但是这些方法是被动式且能耗地修复断裂

纳米管连接处的水桥. 一旦电场或者温度去除, 水

分子依然不能通过裂隙长度较大的断裂纳米管. 本

文提出基于在断裂纳米管外同轴包覆另外一个纳

米管的方法, 设计一种主动式修复断裂纳米管断裂

水桥的方法. 本研究为修复断裂纳米管连接处的水

桥提供了理论依据.

 2   模拟细节

σCC εCC

图 1(a)展示了整个模拟框架图, 该框架包含

相互平行的石墨烯片, 一个断裂纳米管及其同轴包

覆的完整纳米管, 以及石墨烯片层外的水层. 石墨

烯片与断裂纳米管垂直相连, 两片石墨烯间的间距

为 2.38 nm. 图 1(b)展示的是同轴包覆断裂纳米管

的完整纳米管, 该包覆纳米管的直径 (D)为变量,

在模拟中 D 的取值范围为 0—1.70 nm. 如果 D =

0 nm, 说明断裂纳米管上并未包覆完整纳米管 .

图 1(c)展示的是断裂纳米管示意图, 断裂纳米管

由 2个单独纳米管及其之间的裂隙构成. 断裂纳米

管的裂隙长度标记为 L, 在模拟中, 本文选取 L 分

别为 0.80 和 1.00 nm. 石墨烯外的水层厚度设定

为 2.00 nm. 模拟中碳原子采用的是非带电的勒纳

德-琼斯粒子 ,  参数为     =  0.34 nm,      =

0.36 KJ/mol[32], 水分子为 TIP3P水分子模型 [33].

模拟体系运用 Gromacs  4.0.5[34] 运算 ,  采用

NVT系综 ,  用 Nose-Hoover控温方法使得体系

温度保持在 300.00 K[35,36]. 为了在断裂纳米管内

产生水分子净向流动,  本文在断裂纳米管两侧

施加压强, 通过施加压强的方式让水分子的加速

度为 0.10 nm/ps2,  由此纳米管两端的压强差约

为 236.00 MPa[37,38]. 在计算粒子间存在的勒纳德-

琼斯势能时, 该势能的截断半径选择为 1.40 nm,

在 XYZ 三个方向上采用周期性边界条件. 长程静电

相互作用采用 PME的计算方法 [39]. 本模拟总时长

为 60.00 ns,  前 10.00 ns用来稳定体系 ,  剩下的

50.00 ns用来统计水分子在断裂纳米管内的特性.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 20 (2025)    203101

203101-2

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
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


 3   结果与讨论

 3.1    同轴包覆纳米管直径对断裂纳米管中
水分子传输的影响

NFR

NFL

Vf

当纳米管两侧的压强差较小时, 体系的热涨落

现象会导致水分子在较短的断裂纳米管内的传输

方向是双向的. 为了区分水分子在纳米管内的运动

特点, 把水分子从断裂纳米管的左端传输到断裂纳

米管的右端的量值标记为  , 把相反方向的水分

子运动的量值标记为  . 因此断裂纳米管内的水

分子单位时间流量 (  )可运用下式计算: 

Vf = (NFR −NFL)/50. (1)

Vf

Vf

Vf

Vf

Vf

Vf

Vf

如图 2所示, 当 L = 0.80 nm, D = 0 nm时,

该断裂纳米管的  极低 .  当 D 从 0 nm增加到

1.70 nm时,    并不是单一变化的趋势. 对于裂隙

L = 0.80 nm的断裂纳米管, 当 D 从 0 nm增加到

0.93 nm,   从一开始的每纳秒 1.20个水分子急剧

增长到每纳秒 22.40个水分子 .  然而 ,  在 D 从

0.93 nm变化到 1.70 nm时,   经历小幅降低的过

程, 在 D 从 0.93 nm至 1.08 nm变化时,   从每纳

秒 22.40个水分子降低至 18.10个水分子. 在 D 从

1.08 nm至 1.70 nm变化时 ,    几乎维持在每纳

秒 19.00个水分子 .  与此相对应的是 ,  对于 L =

1.00 nm的断裂纳米管而言 ,  当 D =  0 nm时 ,

  = 0, 说明水分子此时不能通过 L = 1.00 nm的

无覆盖的断裂纳米管. 与 L = 0.80 nm的无覆盖的

断裂纳米管内的水分子传输特点类似, 对于裂隙

Vf

Vf

Vf

Vf

L = 1.00 nm的断裂纳米管 ,  当 D 从 0 nm增加

到 0.93 nm,   从起初的每纳秒 0个水分子急剧增

长到 23.00个水分子. 然而, 在 D 从 0.93 nm变化

到 1.70 nm时,    经历一段降低的过程, 在 D 从

0.93 nm至 1.08 nm变化时,    从每纳秒 23.00个

水分子降低至 16.50个水分子 .  在 D 从 1.08 nm

至 1.70 nm变化时,   几乎维持在每纳秒 18.00个

水分子.
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Vf图 2　水分子通过断裂纳米管的单位时间流量 (  )是

D 的函数

VfFig. 2. The  average  water  transfer  rate    ,  through  dis-

joint nanochannels as a function of D.

 3.2    同轴包覆纳米管直径对断裂纳米管中
水分子占据数的影响

N1

图 3(a)展示了 L 分别为 0.80和 1.00 nm的断

裂纳米管内水分子的平均占据数 (  )与 D 的关

系. D 对断裂纳米管内的水分子平均占据数有显著

 








(a) (b)





(c)

图 1    (a)模拟框架图, 包括 2片平行的石墨烯, 1个断裂纳米管及其同轴包覆的完整纳米管和水层, 其中水分子用红白球表示,

石墨烯及断裂纳米管用青色表示, 压强方向如黑色箭头所示; (b)同轴包覆完整纳米管示意图, 该纳米管的直径为 D; (c)断裂纳

米管示意图, 该断裂纳米管的裂隙长度标记为 L, 断裂纳米管由 2个分离的纳米管及间隙组成

Fig. 1. (a) Side view of the simulation framework, which includes two parallel sheets, a disjoint nanochannel covered by a coaxial

nanochannel, and two water reservoirs. Carbon atoms are shown by the cyan balls, and water molecules are shown by the red balls

and the white balls, respectively. The black arrows show the direction of the pressure difference. (b) The nanochannel with a dia-

meter of D used to cover the disjoint nanochannel is displayed in blue. (c) The disjoint nanochannel with a nonogap length of L.

The disjoint nanochannel is fabricated by two separated carbon nanotubes and a nanogap.
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N1

N1

N1

N1

N1

N1

N1

N1

N1

N1

N1

N2

N2

N2

的调控效应. 对于裂隙长度分别为 0.80及 1.00 nm

的断裂纳米管, 当 D 从 0 nm变到 1.70 nm时,  

表现出类似的变化趋势.  当 D = 0 nm时 , L =

0.80 nm及 L = 1.00 nm的断裂纳米管内并未完

全充满水分子, L = 0.80 nm的断裂纳米管内的水

分子平均占据数为 3.78, 裂隙长度为 1.00 nm的断

裂纳米管内的水分子平均占据数为 2.25. 当 D 从

0 nm增加到 1.70 nm时, 两种类型的断裂纳米管

内的  均展现出向上的趋势. 但是随着 D 的增加,

L = 1.00 nm的断裂纳米管的   增长要比 L =

0.80 nm的断裂纳米管的  要快. 当 D = 0.93 nm

时, L = 1.00 nm的断裂纳米管的   = 10.67, 而

L = 0.80 nm的断裂纳米管的    = 10.28, 此时,

两种断裂纳米管内的  并没有显著区别 . 但当

D 从 0.93 nm增加到 1.70 nm时, 两种断裂纳米管

的  表现出明显的差异, L = 1.00 nm的断裂纳米

管的  从 10.67急剧增加到 37.62, 而 L = 0.80 nm

的断裂纳米管的  只是从 10.28增加到 28.39. 如

图 3(a)所示, 在 D 从 0.93 nm增加到 1.70 nm的

过程中, L = 1.00 nm与 L = 0.80 nm的断裂纳米

管的  差别越来越大. 图 3(b)展示了两类断裂纳

米管裂隙处水分子的平均占据数 (  )与 D 的关

系. 在 D = 0 nm时, 两类断裂纳米管的   接近

零,  当 D 从 0 nm变到 1.70 nm时 , L = 0.80 nm

的断裂纳米管的  从 0.28增长到 23.08, 而 L =

N2

N2

N2

N2

1.0 nm的断裂纳米管的   从 0.15增长到 33.29.

由此说明, 在 D 从 0 nm变到 1.70 nm时, 两类断

裂纳米管的  均随着 D 的增加而增加 ,  且在

D 从 0.93 nm变化到 1.70 nm时, L = 1.00 nm的

断裂纳米管的  多于 L = 0.80 nm的断裂纳米管

的  .

 3.3    同轴包覆纳米管直径对断裂纳米管中
的水-纳米管相互作用的影响

图 4(a)展现了 L = 0.80 nm的断裂纳米管内

水分子与纳米管间的勒纳德-琼斯势能与 D 的关

系. 当 D 从 0 nm增加到 1.70 nm时, 该断裂纳米

管内的水分子与纳米管之间的勒纳德-琼斯势能

表现出一个尖峰和两个谷底的特点.  当 D 从

0.93 nm到 1.70 nm变化时, L = 0.80 nm的断裂

纳米管内的水分子与纳米管之间勒纳德-琼斯势能

的势能尖峰有升高的趋势. 正如图 4(b)所示, L =

1.00 nm的断裂纳米管内的水分子与纳米管间的

勒纳德-琼斯势能也与 D 相关 ,  该图展示出

1.00 nm裂隙长度的断裂纳米管内的水分子与纳

米管间的勒纳德-琼斯势能图像拥有一个能量尖峰
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图 3    (a)断裂纳米管内的水分子占据数 (  )是 D 的函

数; (b)断裂纳米管裂隙处的水分子占据数 (  )是 D 的

函数
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Fig. 3. (a) The average water occupancy    in disjoint na-

nochannels, as a function of D; (b) the average water occu-

pancy    within the nanogap region as a function of D.
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图 4    (a), (b) 当 L = 0.80, 1.00 nm时, 断裂纳米管内的水

分子与纳米管间勒纳德-琼斯势能是位置 z 的函数 ; (c)勒

纳德-琼斯势能尖峰相对于 D = 0 nm的断裂纳米管下降程度

Fig. 4. (a), (b) The Lennard-Jones potential between water

molecules  and  the  disjoint  nanochannel  for  L  =  0.80,

1.00 nm as  a  function  of  position  (z),  respectively;  (c)  the

peak change of the Lennard-Jones potential between water

molecules  and  the  disjoint  nanochannel  for  L  =  0.80,

1.00 nm compared to the peak of the interaction in the dis-

joint nanochannel with D = 0 nm, respectively.
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两个能量谷底, 且当 D 从 0.93 nm变化到 1.70 nm

时, 断裂纳米管内的水分子与纳米管之间的勒纳

德-琼斯势能尖峰的位置随着 D 的增加而升高 .

图 4(c)展示了纳米管内的水分子与纳米管间的勒

纳德-琼斯势能尖峰相对于 D = 0 nm时勒纳德-琼

斯势能尖峰降低的程度与 D 的关联关系. 对于 L =

0.80 nm的断裂纳米管, 当 D 从 0增加到 0.93 nm

时, 势能尖峰变化为–12.85 kJ/mol, 从 0.93 nm增

加到 1.70 nm时, 势能尖峰变化为从–12.85 kJ/mol

缩小到–1.11 kJ/mol. 对于 L = 1.00 nm的断裂纳

米管, 当 D 从 0 nm增加到 0.93 nm时, 势能尖峰

变化为–12.86 kJ/mol, 从 0.93 nm增加到 1.70 nm

时,  势能尖峰的变化为从–12.86 kJ/mol缩小到

–1.11 kJ/mol.

 3.4    同轴包覆纳米管直径对断裂纳米管中
连接处水桥的影响

为了形象展现水与纳米管相互作用变化对断

裂纳米管连接处的水桥的影响, 本文选取 6张典型

结构图. 如图 5(a)所示, 对于 L = 0.80 nm的断裂

纳米管, 如果 D = 0 nm, 此时的断裂纳米管连接

处不能形成水桥. 如图 5(d)所示, 对于 L = 1.00 nm

的断裂纳米管, 如果 D = 0.00 nm, 水分子链分成

2段, 断裂纳米管连接处也不能形成水桥. 这说明

在 D = 0 nm时, 在 L = 0.80及 1.00 nm的断裂

纳米管内的连接处存在一影响水分子成链的势垒,

该势垒能打破水链, 使得断裂纳米管连接处不能形

成稳定的水桥. 然而当 D = 0.93 nm时, 如图 5(b)

及图 5(e)所示, L = 0.80和 L = 1.00 nm的断裂

纳米管内的连接处存在水桥, 在裂隙位置形成水

链. 值得注意的是, 由于存在较强的受限环境, 虽

然在断裂纳米管连接处存在水桥, 但是水分子的数

量不是很多, 且在断裂纳米管管 壁与包覆纳米管

管壁之间没有水分子. 当 D = 1.70 nm时, 如图 5(c)

和图 5(f)所展示 ,  此时在 L =  0.80  nm及 L =

1.00 nm的断裂纳米管内的连接处的水桥依然存

在, 水分子在断裂纳米管内能够形成完整的水链,

而且由于受限环境的减弱, 在 L = 0.80 nm及 L =

 

(a) =0.80 nm, =0 nm (d) =1.00 nm, =0 nm

(b) =0.80 nm, =0.93 nm (e) =1.00 nm, =0.93 nm

(c) =0.80 nm, =1.70 nm (f) =1.00 nm, =1.70 nm

图 5    (a)—(c) D = 0, 0.93, 1.70 nm时 , L = 0.80 nm的断裂纳米管内的水分子的结构图 ;  (e)—(f) D = 0, 0.93, 1.70 nm时 ,

L = 1.00 nm的断裂纳米管内的水分子的结构图

Fig. 5. (a)–(c) The structure of water molecules in disjoint nanochannels with L = 0.80 nm for D = 0, 0.93, 1.70 nm, respectively;

(e)–(f) the structure of water molecules in disjoint nanochannels with L = 1.00 nm for D = 0, 0.93, 1.70 nm, respectively.
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1.00 nm的断裂纳米管的连接处存在的水分子数

量比图 5(b)及图 5(e)所示的水分子数量多. 此时,

虽然水分子的受限环境改变, 而且能够填充断裂纳

米管的连接处, 但是此时断裂纳米管管壁及包覆纳

米管的管壁之间的区域依然没有发现水分子.

 3.5    同轴包覆纳米管直径对断裂纳米管中
水分子运动速度的影响

水分子在断裂纳米管内的平均运动速度 (v)

可表示为
 

v =
1

2500

2500∑
i=1

1

Ni(ti − ti−1)

Ni∑
j=1

rj(ti)−rj(ti−1), (2)

Ni ti ti−1

rj(ti) ti

ti − ti−1 = 0.02 ns

式中  代表  及  时刻在断裂纳米管内共存的

水分子数量,    为   时刻断裂纳米管内的第

j 个水分子的 z 坐标,   .

图 6给出 D 对 L = 0.80 nm及 L = 1.00 nm

的断裂纳米管内的水分子运动速度的影响. 统计结

果表明,  当 D 从 0 nm增加到 1.70 nm时 ,  裂隙

长度分别为 0.80 及 1.00 nm的断裂纳米管内水

分子的平均运动速度并不是一个单调变化的过程.

随着 D 的增加 , L =  0.80  nm及 L =1.00 nm的

断裂纳米管内水分子平均运动速度 (v)有类似的

变化趋势.  当 D = 0 nm时 ,  在裂隙长度分别为

0.80及 1.00 nm的断裂纳米管内 v 非常小, 分别是

0.31 nm/ns及 0.41 nm/ns.  当 D 从 0 nm增加到

0.93 nm时, 在裂隙长度分别为 0.80及 1.00 nm的

断裂纳米管内 v 有显著向上的跃变 .  当 D  =

0.93 nm时, 在 L = 0.80 nm的断裂纳米管内 v 达

到 4.84 nm/ns, 在 L = 1.00 nm的断裂纳米管内

v 也可达到 4.65 nm/ns. 在 D = 0.93 nm时, 相对

D = 0 nm, 断裂纳米管内 v 有一个巨大增长. 然而,

当 D 在 0.93 nm到 1.70 nm变化时, L = 0.80 nm

及 L = 1.00 nm的断裂纳米管内水分子的 v 有明

显的下降特点. 对于 L = 1.00 nm的断裂纳米管,

其内水分子的 v 大小从 4.65 nm/ns逐渐降低到

0.79 nm/ns; 对于 L = 0.80 nm的断裂纳米管, 其

内水分子的 v 大小从 4.84 nm/ns持续降低到

1.24 nm/ns. 值得注意的是, 在 D 从 0.93 nm增加

到 1.70 nm的过程中 ,  水分子在 L = 1.00 nm的

断裂纳米管内的 v 小于 0.80 nm的断裂纳米管

内的 v.

 3.6    同轴包覆纳米管直径对断裂纳米管中
水分子有序度的影响

水分子的空间取向受到受限环境的影响, 本文

采用下式计算水分子在断裂纳米管内的平均序参

量 S,  并在图 7展示了断裂纳米管内水分子的

S 与 D 的关系: 

S =
1

2
⟨3 cos2 θ − 1⟩, (3)

式中 q 为水分子电偶极矩方向与 z 轴正方向的夹

角. 序参量 S 是描述受限环境中水分子偏向的一个

重要参量, 纳米管内水分子的 S 越大, 说明水分子

在纳米管内排列越有序, 反之, 纳米管内水分子的

S 越小, 说明纳米管内水分子排列越无序. 图 7展

示了 L = 0.80 nm及 L = 1.00 nm的断裂纳米管

内水分子的 S 受到 D 的影响. 随着 D 的增加, 两

类断裂纳米管内水分子的 S 并不是单调变化. 在

D 从 0 nm增加到 0.93 nm时, 两类断裂纳米管内

的 S 均显著增加, 对于 L = 0.80 nm的断裂纳米

管,  其内的 S 从 0.46增加到 0.54,  对于 L  =

1.00 nm的 断 裂 纳 米 管 ,  其 内 水 分 子 的 S 从

0.29增加到 0.52. 如果继续把 D 从 0.93 nm增加

到 1.70 nm, 两类断裂纳米管内水分子 S 均展现出

降低的特点, 对于 L = 0.80 nm的断裂纳米管, 其

内水分子的 S 从 0.54降低到 0.06,  而对于 L =

1.00 nm的断裂纳米管, 其内水分子的 S 从 0.52降

低到 0.03. 从图 7可以看出, 在 D 从 0 nm增加到

1.70 nm的过程中, L = 0.80 nm的断裂纳米管内

水分子的 S 要始终大于 L = 1.00 nm的断裂纳米

管内水分子的 S. 这说明在 D 从 0 至 1.70 nm变

化时, 在 L = 0.80 nm的断裂纳米管内水分子排列
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图 6    断裂纳米管内的水分子运动速度 (v)是 D 的函数

Fig. 6. The  average  water  velocity(v)  in  the  disjoint

nanochannels as a function of D.
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比 L = 1.00 nm的断裂纳米管内水分子排列有序.
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图 7　断裂纳米管内的水分子序参量 (S )是 D 的函数

Fig. 7. The average order parameter of water molecules (S )

in disjoint nanochannels as a function of D.
 

 3.7    讨　论

本文运用分子动力学模拟的方法研究了水分

子在同轴包覆纳米管影响下通过裂隙长度较大的

断裂纳米管的动力学特点. 同轴包覆纳米管的直径

显著影响水分子通过裂隙较大的断裂纳米管. 相对

于纳米管端口位置, 未包覆的断裂纳米管内在裂隙

位置水与纳米管的相互作用势能处于尖峰位置, 因

此在未包覆的情况下, 水分子通过断裂纳米管会受

到较强的阻力. 在包覆纳米管的情况下, 在裂隙位

置水与纳米管的相互作用势能峰值降低, 包覆纳米

管能够降低水分子通过断裂纳米管连接处的阻力.

因此包覆纳米管能够有效修复断裂纳米管连接处

的水桥. 尽管目前已经提出一些修复断裂纳米管连

接处水桥的方法, 但是必须施加很强的电场强度.

如果要修复裂隙长为 0.90 nm的水桥, 电场的强度

要达到 0.40 V/nm. 与此同时, 如果要修复裂隙更

长的断裂纳米管连接处的水桥, 需要更强的电场强

度. 即使使用太赫兹电场, 电场的强度也要达到

V/nm量级. 这些方法不仅需要较强电场, 而且是

被动式修复断裂纳米管连接处的水桥, 一旦匀强电

场或者太赫兹电场关掉, 断裂纳米管连接处的水桥

仍然会打破, 断裂的水桥依然会复现. 为此, 本文

提出一种主动修复断裂纳米管连接处水桥的方法.

当然本文还存在一些需要完善的地方. 首先本文采

用的断裂纳米管为 (10, 0)型纳米管, 该纳米管的

半径直径较小, 水分子在其内受限为单链水链, 如

果选择直径较大的断裂纳米管, 水分子通过时, 在

包覆纳米管的作用下, 水分子的流通特性应该相应

改变.  其次 ,  本文选取的包覆纳米管的直径为

0—1.70 nm, 在这个范围内水分子只能够填充断裂

纳米管连接处, 在断裂纳米管管壁及包覆纳米管

之间的区域并不存在水分子, 如果包覆纳米管的

直径继续增加到较大量值, 水分子通过断裂纳米管

的传输特性应该更丰富. 再次, 体系的温度维持在

300.00 K, 宏观上通过热学变换理论可以有效调控

热传输 [40], 如果该理论可以应用在纳米尺度水传

输上, 必定产生更丰富的水传输的特点. 最后, 本

文采用的纳米管的截面为圆形, 如果纳米管的截面

选择成三角形、矩形、方形, 这些形状的截面能增

强对截面影响断裂纳米管传输的理解.

 4   结　论

本文运用分子动力学模拟的方法研究了在同

轴包覆纳米管影响下裂隙长度为 0.80, 1.00 nm

的断裂纳米管内的水分子传输特性. 同轴包覆纳米

管能够降低水分子通过断裂纳米管连接处的阻力,

对修复断裂纳米管连接处的水桥起着重要作用, 随

着包覆纳米管直径的增加, 水分子通过断裂纳米管

的传输速度先增加后降低直至稳定. 断裂纳米管内

的水分子占据数随着包覆纳米管的直径增加而增

加, 水分子运动速度及水分子在断裂纳米管内的序

参量随着包覆纳米管直径增加均先增加后降低. 本

研究对主动式修复断裂纳米管连接处的水桥有参

考意义.
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Abstract

The challenge in transporting water molecules through one-dimensional, large, disjoint nanochannels arises

from the breaking of the water bridge. Even under significant pressure differences, water molecules are difficult

to  transport  through  these  large  disjoint  nanochannels.  Restoring  the  broken  water  bridge  is  crucial  for

maintaining  continuous  water  transport  through  disjoint  nanochannels.  Current  repairing  methods,  including

the application of uniform or terahertz electric fields, are passive solutions. Once the electric fields are removed,

it  will  stop  working,  causing  the  bridge  to  break  again.  In  this  study,  molecular  dynamics  simulations  are

employed  to  investigate  water  transport  through  disjoint  nanochannels  with  large  nanogaps  mediated  by  the

coverage of coaxial nanochannels. The results reveal that as the diameter of the covered nanochannel decreases,

the peak interaction between water molecules and the nanochannel decreases, which facilitates the reformation

of  the  water  bridge  within  the  nanogap  region.  The  water  transfer  rate  through  the  disjoint  nanochannel

exhibits a non-monotonic dependence on the covered nanochannel diameter: it increases rapidly initially, then

decreases  with  further  increase  in  diameter,  eventually  reaching  a  relatively  stable  flow  rate.  Increasing  the

diameter  of  the  covered  nanochannel  enhances  water  occupancy  within  the  disjoint  nanochannel,  while  the

velocity and order parameter of water molecules display an initial increase followed by a decrease with further

increase  in  diameter.  These  results  offer  significant  insights  into  understanding  the  influence  of  covered

nanochannels  on  water  transport  through  disjoint  nanochannels  andproviding  novel  approaches  for  repairing

broken water bridges in disjoint nanochannel systems.
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