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石墨烯纳通道中离子输运的分子动力学模拟

陈　辰１，２　 陈云飞１，２　 沙菁 １，２　 伍根生３　 马　建１，２　 李　１，２　 纪安平１，２

（１东南大学机械工程学院，南京 ２１１１８９）
（２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）

（３南京林业大学机械电子工程学院，南京 ２１００３７）

摘要：采用分子动力学模拟方法建立了石墨烯纳通道中离子输运的模型，统计了不同直径石墨烯纳米孔两

侧的电势和电荷分布，确立了电势和电荷分布随纳米孔直径的变化关系．通过施加匀强电场使极性水分子
在石墨烯纳通道中重新排列，总结出水分子的极化程度与纳通道直径的对应关系．利用建立的纳通道中离
子输运的理论模型，定量分析了不同直径纳通道中的阴、阳离子浓度与体态溶液浓度的变化关系．结果表
明，纳米孔径的减小会导致孔两侧电势降的增大、聚集电荷的增多，并且水的极化程度也更加明显．此外，在
较低浓度的ＮａＣｌ溶液下，纳通道中氢离子浓度占的比重大．随着ＮａＣｌ溶液浓度的增加，通道中钠离子的浓
度上升值远大于氢离子的浓度减小值，因此，钠离子浓度对于离子电导的贡献更大．
关键词：分子动力学模拟；离子输运；石墨烯纳通道；离子电导
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