
 

电场方向对一维断裂纳米通道连接处
水桥结构的影响*
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电场影响纳米通道内的水分子的电偶极矩取向, 进而影响纳米通道内的水分子的传输. 为了有效发掘水

分子在纳米通道内的传输特点, 必须研究更复杂的纳米通道结构. 最新一种构造复杂纳米通道的方式是构造

断裂纳米通道. 在研究断裂纳米通道内的水分子的动力学特点时, 通常是在零电场或单一电场方向下进行的,

电场方向对断裂纳米通道内的水分子的影响机理尚不明确, 这制约了部分场控分子器件的设计. 为了探究该

问题, 本文采用分子动力学模拟方法, 系统研究了电场方向从 0°变化到 180°的过程中, 电场方向对完整纳米

通道以及断裂长度分别为 0.2和 0.4 nm的断裂纳米通道内的水分子的占据数、传输、水桥、电偶极矩偏向等

性质的影响. 结果表明, 在 1 V/nm的电场强度作用下, 这三种纳米通道内的水分子的占据数、传输等差别主

要集中在电场方向与管轴夹角为 90°时, 此时完整纳米通道内能形成稳定的水链, 断裂长度为 0.2 nm的纳米

通道的连接处能形成不稳定的水桥, 而断裂长度为 0.4 nm的纳米通道的连接处不能形成水桥. 此外, 模拟发

现当电场极化方向与管轴夹角为 90°时, 增大电场的强度, 断裂纳米通道连接处的水桥更容易断裂.
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1   引　言

碳纳米管存在受限空间, 这使得碳纳米管在水

处理、水淡化及气体分离等领域有广泛的应用价

值 [1–6]. 相对于非受限空间的水分子, 受限在碳纳米

管内的水分子展现出一些奇特的特点 [7,8]. 例如, 与

直碳纳米管相比, 弯折角度为 35°的弯碳纳米管内

的水分子的传输能力是等长直碳纳米管内的水分

子传输能力的 3.5倍 [9]. 相对于体相水分子, 碳纳

米管内的水分子之间的氢键网络被受限空间打破,

这导致在碳纳米管内的水分子的传输性质发生显

著的变化. 模拟及实验已经证实, 碳纳米管内的水

分子在碳纳米管内传输的速度极快, 这有助于提高

水处理及水淡化的效率 [10,11]. 碳纳米管内的水分子

的高速流动常常归因于碳纳米管与水分子之间存

在较小的摩擦系数, 当碳纳米管的半径减少时, 水

分子与碳纳米管之间的摩擦系数降低 [12].

尽管碳纳米管内的水分子的传输研究已经取

得系列进展, 但是用相对节能的方式调控水分子在

碳纳米管内的传输依然是一种挑战. 由于水分子为

极性分子, 电场常常用来调控碳纳米管内的水分子

的传输动力学行为. 模拟证实电场影响碳纳米管内

的水分子的黏度, 在半径小于 1.354 nm的碳纳米

管内施加电场会导致其内水分子的黏度升高, 而在

半径大于 1.354 nm的碳纳米管内施加电场会导致

其内水分子的黏度降低 [13]. 随着电场强度增加, 碳

纳米管内的水分子的结构从棱柱结构变化到螺旋
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结构, 再变化到单链结构 [14]. 旋转电场能够打破水

分子之间的氢键网络改变水分子的流动 [15]. 碳纳

米管内的液滴在旋转电场的作用下, 逐渐拉伸膨胀

为碳纳米管内的薄膜 [16]. 如果在碳纳米管两端施

加梯度电场, 水分子在非均匀电场影响下通过碳纳

米管内的传输能力发生变化 [17]. 电场的方向也会

对碳纳米管内的水分子的占据数及传输产生影响 [18].

在碳纳米管两端施加压强的情况下, 分子模拟证

实, 电场的方向对碳纳米管内的水分子的占据数及

传输产生影响 [19]. 即使在碳纳米管两端不施加压

强, 电场的方向依然会对碳纳米管内的水分子的占据

数及传输产生影响 [20]. 当电场的强度从 0.1 V/nm

变化到 2.0 V/nm, 水分子之间氢键的强度发生变

化, 这也导致碳纳米管内的水分子的扩散系数出现

各向异性的特点. 改变电场的方向能够在超疏水表

面实现电浸润的转变 [21]. 在石墨烯碳纳米管的复

合结构中, 水分子的渗透率随着压强增大而增大,

随着电场强度增大而降低 [22]. 在太赫兹电场影响

下, 碳纳米管内的单链水分子的红外吸收能力在平

行管轴方向强于垂直管轴方向 [23].

为了有效发掘一维碳纳米管内的水分子的传

输特性, 必须考虑碳纳米管的结构. 一维碳纳米管

内的水分子很难受到电场方向的调控, 在施加垂直

电场的情况下, 一维碳纳米管内的水分子甚至会出

现扩散增强的现象 [24]. 最近研究中提出一种新型

复杂碳纳米管, 这种复杂碳纳米管为断裂碳纳米

管. 断裂碳纳米管由非连接的单独碳纳米管组成.

断裂纳米管的断裂长度能够影响断裂连接处的

水桥的稳定性, 进而有效调控水分子在碳纳米管

内的传输特点 [25]. 在不施加压强的一维断裂碳纳

米管内, 如果断裂长度达到 0.6 nm, 断裂碳纳米管

连接处的水桥已经不稳定; 如果断裂的长度达到

0.9 nm, 断裂碳纳米管的连接处不能形成水桥 [26].

即使在一维断裂碳纳米管两端施加压强, 断裂碳纳

米管的断裂长度显著影响水分子通过断裂碳纳米

管的流动特性, 当断裂长度达到 1.8 nm, 即使断裂

碳纳米管两端的压强达到数千个大气压, 也不能使

水分子通过一维断裂碳纳米管 [27]. 模拟证实, 在断

裂碳纳米管两端施加平行于碳纳米管的轴线方向

的匀强电场, 能够修复断裂长度较大的断裂碳纳米

管连接处的水桥 [28]. 同时在断裂碳纳米管的轴向

施加电场及压强, 水分子在断裂长度较大的断裂碳

纳米管内的传输得到恢复 [29]. 除此之外, 提高体系

的温度也能促进水分子通过断裂碳纳米管 [30]. 然

而, 目前研究断裂碳纳米管内的水分子的性质所施

加的电场强度方向是单一的, 电场角度对断裂碳纳

米管连接处的水桥稳定性的影响依然不明确, 这限

制了部分场控分子器件的设计. 为此, 本文运用分

子动力学模拟的方法探究电场方向对断裂纳米通

道连接处的水桥稳定性及一维断裂纳米通道内的

水分子传输等性质的影响. 

2   模拟细节

σCC

εCC

为了探究电场方向对一维断裂纳米通道内的

水分子传输的影响, 采用分子动力学模拟的方法,

模拟软件为 GROMACS 4.0.5[31]. 图 1展示了模拟

体系, 该体系包含两片相互平行的石墨烯, 一个一

维断裂纳米通道以及 1549个水分子. 两片平行石

墨烯之间的间距固定为 2.380 nm. 一维断裂纳米

通道由 2个相距 L 的 (10, 0)型碳纳米管及其连接

处组成. 纳米通道的断裂长度标记为 L, L 的变化

范围为 0—0.4 nm. L = 0 nm的纳米通道为完整

纳米通道. 碳原子为非带电的 Lennard-Jones粒子,

碳原子间零势能距离   = 0.34 nm, 碳原子间势

阱深度   = 0.3612 kJ/mol[11]. 用 TIP3P水分子

模型表征水分子之间的相互作用 [32]. 模拟体系采

用 NVT系综, 体系采用 Nose-Hoover控温方法使

得体系温度保持在 300 K[33,34].

 















图  1    模拟框架图 , 包括 2片石墨烯 , 1个断裂纳米通道

(断裂长度标记为 L). 水分子用红白球表示, 石墨烯及断裂

纳米通道用青色表示, 电场方向与+z 方向的夹角定义为 θ

Fig. 1. Configuration  of  the  simulation  system.  It  contains

two graphene sheets, a disjoint nanochannel with a nanogap

(marked  as  L).  Water  molecules  are  shown  in  white  and

red.  Carbon  atoms  are  represented  in  cyan.  The  angle  be-

tween the electric field direction and the +z is defined as θ.
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强度为 1 V/nm的匀强电场施加在模拟体系

中, 电场方向与+z 方向的夹角定义为 θ, θ的变化

范围为 0°—180°. 在模拟过程中, 体系的碳原子固

定在初始位置, 水分子在外加压强的作用下通过纳

米通道. 本文产生压强差的方式是通过让水分子的

加速度为 0.1 nm/ps2, 由此纳米通道两端的压强差

约为 236 MPa[35,36]. 体系间 Lennard-Jones势能的

截断半径选择在 1.4 nm, 在 xyz 三个方向上采用

周期性边界条件. 采用PME (Particle-Mesh Ewald)

的方法处理长程静电相互作用 [37–39]. 本模拟总时

长为 60 ns, 前 10 ns用来使得体系稳定, 剩下的

50 ns用来统计水分子在纳米通道内的性质. 

3   结果及讨论
 

3.1    电场方向对纳米通道中的水分子传输的
影响

NFR

NFL

Vf

由于热涨落, 当纳米通道两端的压强差为零或

者较小时, 水分子在较短的纳米通道内的传输方向

是双向的. 为了表征水分子在纳米通道内的传输特

点, 把水分子从纳米通道左端传输到纳米通道右

端的量值标记为  , 而把水分子从纳米通道右端

传输到纳米通道左端的量值标记为   . 纳米通

道内的水分子单位时间平均流量 (  )运用 (1)式

运算: 

Vf = (NFR −NFL)/50. (1)

Vf

Vf

Vf

Vf

Vf

Vf

Vf

Vf

如图 2所示, 当 L = 0 nm时, 如果电场方向

从 0°变化到 180°, 完整纳米通道内的   变化非常

小. θ从 0°变化到 90°时,    从 27.46个水分子/ns

降低到 24.10个水分子 /ns; 当 θ从 90°变化到

180°时 ,    从 24.10个 水 分 子 /ns逐 渐 增 加 到

26.72个水分子/ns. 结果表明 1 V/nm的电场的方

向对一维完整纳米通道内的水分子的传输影响较

小. 然而, 当断裂纳米通道的断裂长度增加, 随着

θ从 0°变化到 90°,    降低的趋势越来越显著. 对

于 L = 0.2 nm的断裂纳米通道而言, 当 θ从 0°变

化到 90°时,   从 25.58个水分子/ns降低到 16.02

个水分子/ns; θ从 90°变化到 180°时,    从 16.02

个水分子/ns逐渐增加到 24.78个水分子/ns. 对

于 L = 0.4 nm的断裂纳米通道, 当 θ从 0°变化到

90°时,    从 25.54个水分子/ns降低到 0.50个水

分子/ns; 当 θ从 90°变化到 180°时,    从 0.50个

水分子/ns逐渐增加到 24.14个水分子/ns. 因此,

电场方向对断裂长度较大的纳米通道内的水分子

传输有明显的调控效应. 

3.2    电场方向对纳米通道内的水分子占据
数的影响

图 3展示了不同纳米通道内的水分子的平均

占据数 (N )与电场方向 θ的关系. 不同纳米通道

内的水分子平均占据数随着 θ的变化展现出不同

的特点.
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图 3　完整纳米通道及断裂纳米通道内的水分子平均占据

数 (N )随 θ的变化

Fig. 3. Average water occupancy, N, in complete nanochan-

nels  and  disjoint  nanochannels  as  a  function  of θ,  respect-

ively.
 

对于 L = 0 nm的完整纳米通道, 当 θ从 0°变

化到 180°的过程中, 完整纳米通道内的水分子平

均占据数维持在 9个左右. 因此, 1 V/nm的电场

的方向几乎不影响一维完整纳米通道内的水分子

的平均占据数. 而对于 L = 0.2 nm的断裂纳米通
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图  2    水分子通过完整纳米通道及断裂纳通道的单位时

间平均流量 (  )随 θ的变化

VfFig. 2. Average  water  transfer  rate,    ,  through  complete

nanochannels and disjoint nanochannels as a function of θ,

respectively.
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道 , 当 θ从 0°增加到 90°, N 从 9.01降低到 5.54;

当从 90°增加到 180°, N 逐渐从 5.54增加到 9.01.

对于 L = 0.4 nm的断裂纳米通道, N 受 θ的影响

变得更加明显. 当 L = 0.4 nm时, 当 θ从 0°增加

到 90°, N 从 9.30急剧降低到 1.94; 当从 90°增加

到 180°, N 从 1.94迅速增加到 9.33. 由此可见, 电

场方向对断裂长度较大的纳米通道内的水分子的

平均占据数有明显的调控效应. 

3.3    电场方向对纳米通道内的水分子数分布
概率的影响

Vf

在 θ从 0°增加到 90°的过程中, 不同纳米通道

内的水分子的   及 N 均会出现降低的趋势, 纳米

通道内的水分子数分布一定会受到电场角度的影

响. 图 4展示了在不同电场角度的影响下, 纳米通

道内的水分子数的平均分布概率. 纳米通道内的水

分子数平均分布概率利用下式进行计算: 

P (Z) =
1

12500

12500∑
i=1

1

ni
dni, (2)

ni

dni Z—Z +∆Z

∆Z

其中 12500为总帧数,   为第 i 帧纳米通道内的水

分子的占据数,   为纳米通道内在  范

围内的水分子占据数,   为 0.024 nm.
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图 4　(a)当 θ = 0°时, 纳米通道内不同位置水分子数的平

均分布概率 ; (b)当 θ = 90°时 , 纳米通道内不同位置水分

子数的平均分布概率

Fig. 4. (a)  Average  water  distribution  probability  in

nanochannels  as  a  function  of  the  positions  when  θ  is  0°;

(b)  average  water  distribution  probability  in  nanochannels

as a function of the positions when θ is 90°.
 

图 4(a)为电场角度为 0°时, 纳米通道内的水

分子数的平均分布概率. 可以看出: 对于 L = 0 nm

的完整纳米通道, 其内的水分子数分布为波状分布;

对于 L = 0.2 nm的断裂纳米通道, 断裂纳米通道

内的水分子数平均分布依然是波状分布, 但是对

于 L = 0.4 nm的断裂纳米通道, 水分子在其内分

布有 2个尖峰, 存在 2个水分子数平均分布概率极

大的位置. 结果表明在电场角度为 0°时, 小的断裂

长度不影响断裂纳米通道内的水分子数的平均分

布概率, 大的断裂长度能够影响断裂纳米通道内的

水分子数的平均分布概率. 如图 4(b)所示, 电场角

度为 90°时, 纳米通道内的水分子数的平均分布概

率已经发生变化. 可以看出, 对于完整纳米通道及

L = 0.2 nm的断裂纳米通道, 其内的水分子数平

均分布概率依然是波状分布, 但是对于 L = 0.4 nm

的断裂纳米通道, 其内的水分子数的平均分布概率

已不再呈现出对称特点. 对于 L = 0.4 nm的断裂

纳米通道, 在方向为 90°的电场影响下, 断裂纳米

通道的断裂连接处的水分子数的平均分布概率接

近于零, 水分子在断裂纳米通道左侧的平均分布概

率比断裂纳米通道右侧水分子数的平均分布概率

要高. 结果表明电场的方向能够影响断裂长度大的

纳米通道内的水分子数的平均分布概率. 

3.4    电场方向对纳米通道内的水分子运动
速度的影响

纳米通道内的水分子的平均运动速度 (v)采

用下式运算: 

v =
1

2500

2500∑
i=1

1

Ni(ti − ti−1)

Ni∑
j=1

rj(ti)−rj(ti−1), (3)

Ni ti ti−1

rj(ti) ti

ti − ti−1 = 0.02 ns

式中  代表  及  时刻纳米通道内共有的水分

子数量,    为   时刻纳米通道内的第 j 个水分

子的 z 坐标,   .

图 5展示出电场角度对不同纳米通道内的水分

子平均运动速度的影响, 完整纳米通道 (L = 0 nm)

及 0.2 nm的断裂纳米通道内的水分子平均运动速

度在电场角度从 0°变化到 180°的过程中几乎保持

不变, 只是在电场角度为 90°时, 纳米通道内的水

分子平均速度稍微降低. 对于 L = 0.4 nm的断裂

纳米通道, 电场角度 θ从 0°增加到 90°的过程中,

断裂纳米通道内的水分子平均运动速度从 5.48 m/s

急剧降低到 0.50 m/s; 电场角度 θ从 90°增加到

180°的过程中, 断裂纳米通道内的水分子的平均运

动速度从 0.50 m/s急剧增加到 5.84 m/s. 这表明

对于断裂长度比较大的纳米通道, 当电场角度从

0°增加 90°的过程中 , 其内的水分子的运动受到

阻碍作用, 当电场角度从 90°增加到 180°过程中,

其内的水分子恢复运动. 
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3.5    电场方向对纳米通道内的水分子结构的
影响

图 6直观展示了在 1 V/nm的电场影响下不

同纳米通道内的水分子的结构变化. 图 6(a)为电

场角度为 0°时, 完整纳米通道 (L = 0 nm)内的水

分子的结构图, 此时其内的水分子为紧密排列的一

维链状结构 . 图 6(b)为电场角度为 0°时 , L =

0.4 nm的断裂纳米通道内的水分子的结构图, 可

以看出其内的水分子依然为紧密排列的一维链状

结构. 0.4 nm的断裂长度并未改变断裂纳米通道

内的水分子一维链状结构, 在断裂纳米通道的连接

处形成了稳定的水桥. 图 6(c)为电场角度为 90°

时, 完整纳米通道内的水分子的结构图, 此时其内

的水分子为紧密排列的一维链状结构 , 方向为

90°角度的电场并未打破完整纳米通道内的水分子

一维链状结构. 然而如图 6(d)所示, 当电场角度

为 90°时, L = 0.4 nm的断裂纳米通道内的水分子

的结构发生剧烈变化. 与图 6(c)相比, 90°角度的

电场使得 L = 0.4 nm的断裂纳米通道内的水分子

不能形成一维链状结构 , 即在电场作用下 , L =

0.4 nm的断裂纳米通道的连接处不能形成水桥结构. 

3.6    电场方向对纳米通道内的水分子电偶
极矩取向的影响

水分子为偶极分子, 在静电场的影响下, 水分

子的电偶极矩偏转方向会发生变化. 图 7展示了不

同纳米通道内的水分子的电偶极矩方向与 z 轴正

方向的平均偏向角 (ϕ)随电场角度 (θ)的变化, 具

体展现出 3个不同的阶段.
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图  5    完整纳米通道及断裂纳米通道内的水分子平均运

动速度 (v)随 θ的变化

Fig. 5. Average water velocity, v, in complete nanochannels

and disjoint nanochannels as a function of θ, respectively.

 

(a)  =0 nm, =0O

(b)  =0.4 nm, =0O

(c)


=0 nm, =90O

(d)


=0.4 nm, =90O

图 6    (a), (b) θ = 0°时, 完整纳米通道及断裂纳米通道内

的水分子的结构图; (c), (d) θ = 90°时, 完整纳米通道及断

裂纳米通道内的水分子的结构图

Fig. 6. (a),  (b)  Structure  of  water  molecules  in  complete

nanochannels  and  disjoint  nanochannels  when  θ  = 0°,   re-

spectively; (c), (d) structure of water molecules in complete

nanochannels  and disjoint  nanochannels  when θ = 90°,   re-

spectively.

 

100

120

140

160

180

80

60

40

20

0
0 20 40 60

/(O)
80 100 120 140 160 180


/
(O


=0 nm
=0.2 nm
=0.4 nm




图  7    完整纳米通道及断裂纳米通道内的水分子平均偶

极偏向角 (ϕ)随 θ的变化

Fig. 7. Average  angle  between  water  dipole  and  +z  direc-

tion,  ϕ, in  complete  nanochannels  and  disjoint   nanochan-
nels as a function of θ, respectively.
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在第 1阶段, 当 θ从 0°变化到 67.5°时, 完整

纳米通道 (L = 0 nm)及 0.2, 0.4 nm的断裂纳米

通道内的水分子的 ϕ变化一致, 此阶段三条线几乎

重叠在一起, 而且随着 θ的增加 ϕ几乎保持不变.

例如当 L = 0 nm时 , 当 θ从 0°增加到 67.5°时 ,

ϕ仅仅从 25.8°增加到 28.6°. 因此在第 1阶段, 当

θ从 0°增加到 67.5°时, 电场方向对纳米通道内的

水分子电偶极矩平均取向的影响极小. 在第 2阶

段, 当 θ从 67.5°增加到 112.5°时, 三种纳米通道内

的水分子的 ϕ发生跃变. 例如当 L = 0 nm时, 如

果 θ从 67.5°增加到 112.5°时 ,  ϕ从 28.6°跃变到

151.4°. 在第 2阶段, 虽然三种纳米通道内的水分

子的 ϕ角变化趋势一致, 但三条曲线不重合在一

起. 在 θ为 90°时, 完整纳米通道 (L = 0 nm)内的

水分子的平均 ϕ角最大, L = 0.4 nm的断裂纳米

通道内的水分子的平均 ϕ最小 . 在第 3阶段当

θ从 112.5°增加到 180°时, 三种纳米通道内的水分

子的平均 ϕ又变化一致, 此阶段三条线又几乎重叠

在一起, 而且随着 θ的增加 ϕ几乎保持不变. 例如

当 L =  0  nm时 , 当 θ从 112.5°增加到 180°时 ,

ϕ仅仅从 151.4°增加到 154.2°. 因此在第 3阶段 ,

当 θ从 112.5°增加到 180°时, 电场方向对纳米通道

内的水分子电偶极矩取向的影响极小. 因此电场方

向影响纳米通道内的水分子电偶极矩的取向, 在

第 1阶段纳米通道内的水分子电偶极矩正向排列;

在第 2阶段, 纳米通道内的水分子电偶极矩从正向

排列逐渐变成反向排列; 而在第 3阶段, 纳米通道

内的水分子电偶极矩为反向排列. 

3.7    电场强度对纳米通道内的水分子占据
数的影响

图 8展示了电场强度为 1, 2 V/nm时, 三种纳

米通道内的水分子平均占据数 (N )与电场角度

(θ)的关系.

图 8(a)展示了在电场强度为 1, 2 V/nm时,

完整纳米通道 (L = 0 nm)内的水分子平均占据

数 (N )随电场角度的变化. 对于完整纳米通道, 在

电场强度为 1 V/nm时, 当 θ从 0°变化到 180°时,

其内水分子的平均占据数几乎不变; 当电场强度增

加到 2 V/nm时, 在 θ为 0°—67.5°及 112.5°—180°
时, 完整纳米通道内的水分子的平均占据数与电场

为 1 V/nm时完整纳米通道内的水分子平均占据

数几乎重叠, 而在 θ为 90°时, 完整纳米通道内的

水分子的平均占据数急剧降低到 0.36个水分子. 由

此说明在电场强度为 2 V/nm及电场角度为 90°

时, 完整纳米通道内的水分子已经不能成链. 图 8(b)

展示了在电场强度为 1, 2 V/nm时, L = 0.2 nm

的断裂纳米通道内的水分子平均占据数 N 随电场

角度的变化. 对于 L = 0.2 nm的断裂纳米通道,

在 θ为 0°—67.5°及 112.5°—180°时 , 电场强度为

1, 2 V/nm作用下, 其内的水分子平均占据数几乎

重叠, 且数量变化极小; 在 θ为 90°时, 断裂纳米通

道内的水分子的平均占据数均减少, 在电场强度

为 1 V/nm及 θ为 90°时, L = 0.2 nm的断裂纳米

通道内的水分子平均占据数降低到 5.54, 而在电场

强度为 2 V/nm及 θ为 90°时, L = 0.2 nm的断裂

纳米通道内的水分子平均占据数降低到 0.18个水

分子. 图 8(c)展示了在电场强度为 1, 2 V/nm时,

L = 0.4 nm的断裂纳米通道内的水分子平均占据

数 N 随电场角度的变化. 图 8(c)与图 8(b)类似, 只

是在电场强度为 1 V/nm及 θ为 90°时, L = 0.4 nm

的断裂纳米通道内的水分子平均占据数降低到

1.94, 而在电场强度为 2 V/nm及 θ为 90°时, L =

0.4 nm的断裂纳米通道内的水分子的平均占据数

降低到 0.23个水分子. 由此可见, 当电场方向与管

轴夹角为 90°时, 相对于 1 V/nm的电场强度, 增

大电场的强度, 断裂纳米通道连接处的水桥越容易

断裂. 

3.8    讨　论

最近的一些研究表明电场的方向影响纳米通

道内的水分子的传输 [18,19]. 纳米通道内的水分子的
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图  8    (a)—(c)电场强度 E = 1, 2 V/nm时 , 完整纳米通

道 (L = 0 nm)及 0.2, 0.4 nm的断裂纳米通道内的水分子

平均占据数 (N)随 θ的变化

Fig. 8. (a)—(c)  Average  water  occupancy, N,  in  complete
nanochannels  and  disjoint  nanochannels  under  E  =  1,

2 V/nm as a function of θ, respectively.
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扩散与受限形状、电场强度和电场方向相关 [24]. 除

此之外, 电场的方向影响固液表面的气体分布, 选

择气体分子或者水分子进入纳米通道 [2,40,41]. 为了

发掘水分子在纳米通道内的特点, 纳米通道必须有

更复杂的结构. 自从断裂纳米通道首次运用在分子

动力学模拟以来, 水分子在断裂纳米通道内的特点

依然有很多需要探究的地方.

本文确定了电场的方向能够影响断裂纳米通

道内的水分子的一些特性. 特别是断裂纳米通道内

的水分子单位时间流量、水分子占据数、水分子运

动速度、水桥稳定及水分子平均偶极偏向等均受到

电场角度的影响. 相对于完整纳米通道内的水分子

的统计规律, 断裂长度较大的断裂纳米通道内的水

分子的性质更容易受到电场角度的影响. 对于断裂

长度较大的断裂纳米通道, 单位时间水分子流量、

水分子占据数以及水分子运动速度在电场角度从

0°增加到 90°时随电场角度增加而降低, 在电场角

度从 90°增加到 180°变化时随电场角度增加而增

加. 这些结果增加了对断裂纳米通道内的水分子控

制方式的认识.

本文存在一些局限. 首先, 电场的强度只是选

择 1和 2 V/nm, 而电场的强度能够影响断裂纳米

通道内的水分子的动力学特点, 如果选择强度比较

小的电场强度, 电场的方向可能不影响断裂纳米通

道内水分子的动力学特点. 第二, 本文施加在断裂

纳米通道两端的压强差为固定值, 如果采用较大的

压强差, 模拟的结果会相应改变. 第三, 本文采用

的断裂纳米通道的断裂长度最大值为 0.4 nm, 水

分子不能从断裂纳米通道连接处逸出, 如果增大断

裂长度, 水分子通过断裂纳米通道内的性质会有新

的结果. 最后, 本文中纳米通道的水分子为一维链

状结构, 如果纳米通道的半径增加, 纳米通道内水

分子的结构逐渐会变成多链结构, 电场方向对半径

较大的断裂纳米通道内的水分子的传输的调控也

值得深入研究. 

4   结　论

本文运用分子动力学模拟的方法研究了在匀

强电场方向影响下一维完整纳米通道以及断裂长

度为 0.2, 0.4 nm的一维断裂纳米通道内的水分子

占据数、传输、水桥、电偶极矩偏向等特点 . 在

1 V/nm的电场作用下, 三种纳米通道内的水分子

性质差别主要分布在电场极化方向与管轴夹角为

90°时, 此种情况下断裂长度为 0.4 nm的断裂纳米

通道连接处不能形成水桥, 而完整纳米通道内能形

成稳定的水链. 对于断裂长度为 0.4 nm的断裂纳

米通道内的水分子占据数、单位时间流速、水分子

运动速度, 在电场角度从 0°增加到 90°时, 急剧降

低, 而在电场从 90°增加到 180°过程中, 急剧增加.

当电场极化方向与管轴夹角为 90°时, 增大电场的

强度, 断裂纳米通道连接处的水桥更容易断裂.
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Abstract

The  orientation  of  water  molecules  within  nanochannels  is  pivotal  in  influencing  water  transport,
particularly under the influence of electric fields. This study delves into the effects of electric field direction on
water  transport  through  disjoint  nanochannels,  a  structure  which  is  of  emerging  significance.  Molecular
dynamics  simulations  are  conducted  to  study  the  properties  of  water  in  complete  nanochannel  and  disjoint
nanochannels  with  gap  sizes  of  0.2  nm and  0.4  nm,  respectively,  such  as  occupancy,  transport,  water  bridge
formation, and dipole orientation, by systematically varying the electric field direction from 0 to 180 degrees.
The  simulation  results  disclose  that  the  electric  field  direction  has  little  influence  on  water  flow  through
complete nanochannels. However, as the size of the nanogap expands, the declining trend of water transfer rate
through disjoint nanochannels becomes more distinctive when the electric field direction is shifted from 0 to 90
degrees under an electric field with a strength of 1 V/nm. Notably, results also reveal distinct behaviors at 90
degrees under an electric field with a strength of 1 V/nm, where the stable water chains, unstable water bridges,
and  no  water  bridges  are  observed  in  complete  nanochannels,  disjoint  nanochannels  with  0.2  nm  gap,  and
0.4  nm  gap,  respectively.  Moreover,  simulations  indicate  that  increasing  the  electric  field  strength  in  a
polarization  direction  perpendicular  to  the  tube  axis  facilitates  water  bridge  breakdown  in  disjoint
nanochannels.  This  research  sheds  light  on  the  intricate  interplay  between  electric  field  direction  and  water
transport dynamics in disjoint nanochannels, presenting valuable insights into various applications.
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