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　Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ牞ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇｔｈｅｅｘｃｈａｎｇｅｏｆｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎ
ｔｈｅｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌａｎｄｔｈｅｏｕｔｓｉｄｅｌｉｑｕｉｄｗｉｔｈｔｈｅｓｉｌｉｃｏｎａｔｏｍｓ
ｖｉｂｒａｔｉｏｎ牞ａｐｈｙｓｉｃａｌｍｏｄｅｌｏｆｔｈｅｂｕｌｋｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌｂｕｌｋ
ｗｉｔｈｂｕｆｆｅｒｂａｔｈｓｉｓｓｅｔｕｐｕｓｉｎｇＭＤｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｉｎｏｒｄｅｒｔｏ
ｓｔｕｄｙｔｈｅｅｆｆｅｃｔｓｏｆｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｎｇｓｉｌｉｃｏｎａｔｏｍｓｏｎｔｈｅｖｉｓｃｏｓ
ｉｔｙｏｆａｑｕｅｏｕｓＮａＣｌｓｏｌｕｔｉｏｎｓｃｏｎｆｉｎｅｄｉｎｔｈｅｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌ牞
ａｎｄｔｈｅｉｏｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｉｎａｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈ
ａｎａｃｔｕａｌｐｒｏｊｅｃｔ．

１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＤｙｎａｍｉｃｓＭｏｄｅｌａｎｄＳｉｍｕｌａｔｉｏｎ

１１　Ｍｏｄｅｌ

　Ｆｉｇ．１ｓｈｏｗｓｔｈｅｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌ．Ｔｈｅ
ｍｉｄｄｌｅｐａｒｔｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌｉｓａｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌ．Ｅａｃｈｗａｌｌｏｆｔｈｅ
ｃｈａｎｎｅｌｃｏｎｓｉｓｔｓｏｆｆｏｕｒｌａｙｅｒｓｏｆｓｉｌｉｃｏｎａｔｏｍｓｏｒｉｅｎｔｅｄｉｎ
ｔｈｅ〈１００〉ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ．Ｔｈｅｃｈａｎｎｅｌｈｅｉｇｈｔｈｉｓｄｅｆｉｎｅｄａｓｔｈｅ
ｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｔｗｏｉｎｎｅｒｍｏｓｔｗａｌｌｌａｙｅｒｓ．Ｔｈｅｔｈｒｅｅ
ｌａｙｅｒｓｏｆｓｉｌｉｃｏｎａｔｏｍｓｗｈｉｃｈａｒｅｎｅｘｔｔｏｔｈｅｆｌｕｉｄｓｖｉｂｒａｔｅ
ｄｕｒｉｎｇｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，ｂｕｔｔｈｅｒｅｓｔｏｆｔｈｅｍａｒｅｔｒｅａｔｅｄｓｔａｔｉｃ
ｉｎｔｈｅｉｒｏｒｉｇｉｎａｌｐｏｓｉｔｉｏｎｓｄｕｒｉｎｇｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ．Ａｃｅｒｔａｉｎ
ｎｕｍｂｅｒｏｆｓｕｒｆａｃｅｃｈａｒｇｅｓａｒｅｕｎｉｆｏｒｍｌｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄｏｎｔｈｅ
ｉｎｎｅｒｍｏｓｔｌａｙｅｒｓｏｆｔｈｅｓｉｌｉｃｏｎａｔｏｍｓｉｎｔｈｅｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌｒｅ
ｇｉｏｎ，ｇｉｖｉｎｇａｃｅｒｔａｉｎｓｕｒｆａｃｅｃｈａｒｇｅｄｅｎｓｉｔｙ．Ｔｗｏｒｅｓｅｒ
ｖｏｉｒｓａｒｅｃｏｎｎｅｃｔｅｄｔｏｔｈｅｃｈａｎｎｅｌａｔｔｈｅｔｗｏｅｎｄｓ，ｗｈｉｃｈ
ｗｏｒｋａｓｔｈｅｂｕｌｋｒｅｇｉｏｎ．Ｅａｃｈｂｕｌｋｒｅｇｉｏｎｉｓｄｉｖｉｄｅｄｉｎｔｏ
ｔｗｏｐａｒｔｓ：ｂａｔｈａｎｄｂｕｆｆｅｒ．Ｔｈｅｂａｔｈｉｓｔｏｐｒｏｖｉｄｅｓｕｆｆｉｃｉｅｎｔ
ｉｏｎｓｆｏｒｔｈｅｓｙｓｔｅｍ，ａｎｄｔｈｅｂｕｆｆｅｒｉｓｔｏｄｉｍｉｎｉｓｈｔｈｅｉｍｐａｃｔ
ｅｆｆｅｃｔｗｈｉｌｅａｄｊｕｓｔｉｎｇｔｈｅａｔｏｍｓｉｎｔｈｅｂａｔｈａｒｅａｓｔｏｔｈｅ
ｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌ．Ａｔｔｈｅｂｅｇｉｎｎｉｎｇｏｆｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，ｏｎｌｙｔｗｏ



ｂａｔｈｒｅｇｉｏｎｓｏｆｔｈｅｓｙｓｔｅｍａｒｅｆｉｌｌｅｄｗｉｔｈａｎｅｌｅｃｔｒｏｌｙｔｅｓｏｌｕ
ｔｉｏｎｏｆ１ｍｏｌ／ＬＮａＣｌ．ＴｈｅＮａ＋ａｎｄＣｌ－ｉｏｎｓｉｎｔｈｅｂａｔｈ
ｂｏｘｅｓｄｉｆｆｕｓｅｔｏｔｈｅｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｂｕｆｆｅｒｒｅｇｉｏｎｓ，
ｗｈｉｃｈｇｒａｄｕａｌｌｙｌｅａｄｓｔｏａｄｅｃｒｅａｓｅｉｎｉｏｎｓｉｎｔｈｅｂａｔｈｒｅｇｉｏｎ
ａｎｄａｎｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｉｏｎｓｉｎｔｈｅｃｈａｎｎｅｌｒｅｇｉｏｎ．Ｏｎｃｅｔｈｅ
ｎｕｍｂｅｒｏｆｉｏｎｓｉｎｔｈｅｂａｔｈｄｅｃｒｅａｓｅｓｔｏａｃｅｒｔａｉｎｖａｌｕｅ，ｔｈｅ
ｔｗｏｂａｔｈｒｅｇｉｏｎｓａｒｅｒｅｐｌａｃｅｄｂｙａｎｅｗｅｌｅｃｔｒｏｌｙｔｅｓｏｌｕｔｉｏｎ
ｏｆ１ｍｏｌ／ＬＮａＣｌ．Ａｆｔｅｒｓｅｖｅｒａｌｒｅｐｌａｃｅｍｅｎｔｐｒｏｃｅｓｓｅｓ，ｔｈｅ
ｎｕｍｂｅｒｏｆｉｏｎｓｉｎｔｈｅｂｕｆｆｅｒｗｉｌｌｎｏｔｃｈａｎｇｅｇｒｅａｔｌｙａｎｄｔｈｅｙ
ｒｅａｃｈａｎｅｑｕｉｌｉｂｒａｔｅｄｓｔａｔｅ．Ｗｈｅｎｔｈｅｕｐｐｅｒｗａｌｌｉｓｐｒｅｓｓｅｄ
ｔｏａｓｅｔｈｅｉｇｈｔ，ｔｈｅｉｏｎｓｅｘｃｈａｎｇｅｆｒｅｅｌｙｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｃｈａｎ
ｎｅｌａｎｄｔｈｅｏｕｔｓｉｄｅｌｉｑｕｉｄｓｉｎｋｓ．Ｕｓｉｎｇｔｈｉｓａｐｐｒｏａｃｈ，ｔｈｅ
ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆｂｏｔｈｔｈｅｃｏｕｎｔｅｒａｎｄｔｈｅｃｏｉｏｎｓｉｎｔｈｅ
ｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌｒｅｇｉｏｎｒｅａｃｈｅｓａｎｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｎａｔｕｒａｌｌｙ，ｗｈｉｃｈ
ｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅａｃｔｕａｌｐｒｏｊｅｃｔ．

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｂｕｌｋｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌｂｕｌｋｍｏｄｅｌ
ｕｎｄｅｒｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ（ｕｎｉｔ：ｎｍ）

１２　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

　ＴｈｅＴＩＰ４Ｐ［２４］ｍｏｄｅｌｉｓｓｅｌｅｃｔｅｄｔｏｓｉｍｕｌａｔｅｔｈｅｗａｔｅｒｍｏｌ
ｅｃｕｌｅｓａｎｄｔｈｅＳＥＴＴＬＥａｌｇｏｒｉｔｈｍ［２５］ｉｓｕｓｅｄｔｏｍａｉｎｔａｉｎｔｈｅ
ｗａｔｅｒｇｅｏｍｅｔｒｙ．ＴｈｅＬｅｎｎａｒｄＪｏｎｅｓ（ＬＪ）ａｎｄＣｏｕｌｏｍｂｐｏ
ｔｅｎｔｉａｌｓａｒｅｕｓｅｄｔｏｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｒｅ
ｌａｔｅｄｐａｒｔｉｃｌｅｓｏｆｔｈｅｓｙｓｔｅｍ．ＴｈｅＬＪｐｏｔｅｎｔｉａｌＵ（ｒ） ＝
４ε［（σ／ｒｉｊ）

１２－（σ／ｒｉｊ）
６］ｉｓｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄｆｏｒａｎｙａｔｏｍｐａｉｒ

ｅｘｃｅｐｔｔｈｏｓｅｐａｉｒｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍａｎｄｔｈｅＳｉＳｉ
ｐａｉｒ，ｗｈｅｒｅεａｎｄσａｒｅｔｈｅｌｅｎｇｔｈａｎｄｅｎｅｒｇｙｐａｒａｍｅｔｅｒｓ，
ａｎｄｒｉｊｉｓｔｈｅｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏａｔｏｍｓｉａｎｄｊ．Ｔｈｅｐａ
ｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｈｅＬＪｐｏｔｅｎｔｉａｌａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂ．１［２６］．Ｔｈｅ
ｃｒｏｓｓｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔａｔｏｍｓ
ａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅＬｏｒｅｎｔｚＢｅｒｔｈｅｌｏｔｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ
ｒｕｌｅ［２７］．ＦｏｒｔｈｅＣｏｕｌｏｍｂｐｏｔｅｎｔｉａｌ，ａｌｌｔｈｅｃｈａｒｇｅｓｉｎｔｈｅ
ｓｙｓｔｅｍａｒｅｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｍｏｂｉｌｅｉｏｎｓ，ｃｈａｒｇｅｄｓｉｔｅｓ
ｉｎＴＩＰ４Ｐｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ａｎｄｓｕｒｆａｃｅｃｈａｒｇｅｓ．Ｔｈｅｅｌｅｃ
ｔｒｏｓｔａｔｉｃｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓａｍｏｎｇｉｏｎｓ，ｗａｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ａｎｄｓｕｒ
ｆａｃｅｃｈａｒｇｅｓａｒｅｍｏｄｅｌｅｄｂｙｔｈｅＥｗａｌｄｓｕｍｍａｔｉｏｎａｌｇｏ
ｒｉｔｈｍ［２８］．ＴｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓａｒｅｒｕｎｉｎｔｈｅＮＶＴｅｎｓｅｍｂｌｅ
ｕｓｉｎｇｔｈｅＢｅｒｅｎｄｓｅｎｔｈｅｒｍｏｓｔａｔ［２９］ｔｏｍａｉｎｔａｉｎａｃｏｎｓｔａｎｔ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆ２９８０Ｋｗｉｔｈａｔｉｍｅｃｏｎｓｔａｎｔｏｆ０１ｐｓ．Ａ
ｃｕｔｏｆｆｒａｄｉｕｓｏｆ１１ｎｍｉｓｕｓｅｄｔｏｃｏｍｐｕｔｅｔｈｅＬＪａｎｄｅｌｅｃ
ｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｉｎｔｈｅｒｅａｌｓｐａｃｅ．ＴｈｅＩＰ４Ｐｗａｔｅｒｍｏｌｅｃ
ｕｌａｒＮａ＋ａｎｄＣｌ－ｉｏｎｓａｒｅａｒｒａｎｇｅｄｒａｎｄｏｍｌｙａｔｔｈｅｂｅｇｉｎ
ｎｉｎｇｏｆｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，ａｎｄｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｖｅｌｏｃｉｔｙｏｆｅｖｅｒｙｐａｒ
ｔｉｃｌｅｉｓｇｉｖｅｎａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅＭａｘｗｅｌｌＢｏｌｔｚｍａｎｄｉｓｔｒｉｂｕ
ｔｉｏｎ．ＴｈｅＮｅｗｔｏｎｅｑｕａｔｉｏｎｓｏｆｍｏｔｉｏｎａｒｅｉｎｔｅｇｒａｔｅｄｂｙｔｈｅ
ＬｅａｐＦｒｏｇａｌｇｏｒｉｔｈｍ［２７］ｗｉｔｈａｔｉｍｅｏｆ２０ｆｓ．Ｔｈｅｐｅｒｉｏｄｉｃ
ｂｏｕｎｄａｒｙｃｏｎｄｉｔｉｏｎａｎｄｉｍａｇｅｃｏｎｖｅｎｔｉｏｎａｒｅａｐｐｌｉｅｄｉｎｔｈｅ
ｙｄｉｒｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｙｓｔｅｍａｎｄｔｈｅｚｄｉｒｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｂｕｌｋｒｅ

ｇｉｏｎ．ＴｈｅＳｔｉｌｌｉｎｇｅｒＷｅｂｂｅｒ（ＳＷ）ｐｏｔｅｎｔｉａｌ［３０］ｉｓｕｓｅｄｔｏ
ｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｎｇｓｉｌｉｃｏｎａｔ
ｏｍｓ．Ｔｈｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｓｉｌｉｃｏｎｐｌａｔｅｓｉｓｍａｉｎｔａｉｎｅｄａｔ
２９８０ＫｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅＤａｍｐｆｏｒｃｅｍｅｔｈｏｄ［２７］．

Ｔａｂ．１　ＬＪｐｏｔｅｎｔｉａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

Ａｔｏｍｐａｉｒ σ／ｎｍ ε／（ｋＪ·ｍｏｌ－１）
ＯＯ ０３１６９ ０６５０２
ＯＮａ＋ ０２８７６ ０５２１６
ＯＣｌ－ ０３７８５ ０５２１６
ＯＳｉ ０３２７８ ０３２７８
Ｎａ＋Ｎａ＋ ０２５８３ ０４１８４
Ｎａ＋Ｃｌ－ ０３４９２ ０４１８４
Ｎａ＋Ｓｉ ０２９８５ １０１１８
Ｃｌ－Ｃｌ－ ０４４０１ ０４１８４
Ｃｌ－Ｓｉ ０３８９４ １０１１８

　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓａｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｐｒｏ
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纳尺度通道中氯化钠溶液黏度的分子动力学研究

李家鹏１　毕可东１　陈云飞１，２　陈　敏１　王　柱１

（１东南大学江苏省微纳生物医疗器械设计与制造重点实验室，南京２１１１８９）
（２东南大学ＭＥＭＳ教育部重点实验室，南京２１００９６）

摘要：建立一个２侧带有缓冲池的ｂｕｌｋｎａｎｏｃｈａｎｎｅｌｂｕｌｋ模型，采用非平衡态的分子动力学模拟方法研究热运动
的硅原子对受限于纳通道中氯化钠溶液黏度的影响．该模拟在不同的通道上板移动速度、通道高度和通道壁面
电荷密度的情况下进行．模拟结果表明：随着通道壁面电荷密度的增加、通道高度和剪切率的减小，热运动的硅
原子对受限于纳米通道中流体的剪切黏度有着不可忽视的影响，当通道高度小于０８ｎｍ，剪切率小于１０×１０１１

ｓ－１时，热运动的硅原子导致了通道中氯化钠溶液的黏度减小，并且剪切率越小，这一现象越明显．这是由于热运
动的硅原子减弱了反离子（Ｎａ＋）和带电的通道壁面之间的相互作用引起的．
关键词：纳米通道；分子动力学模拟；热运动的硅原子；剪切率；黏度
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