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氮化硼纳米通道膜内水传输的分子动力学模拟
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摘要：水资源污染和短缺问题日益严重，研发高效、可持续的膜法水处理技术受到人们的广泛
关注。近年来，一维纳米管由于优异的水传输性能成为研究热点。本研究采用分子动力学
（ＭＤ）模拟方法，从水分子的数量密度、结构和取向等方面探究了不同氮化硼纳米管（ＢＮＮＴｓ）
中水的传输特性。模拟结果显示，相同条件下，以氮原子作为入口端的锯齿型ＢＮＮＴ（１９，０）
的水通量最小，水分子在ＢＮＮＴｓ内会发生不规则的取向翻转且会通过增大键角来促进传输。
其次，在孔径不同的纳米通道内，孔径越小，水分子越需要较大的平均取向角和键角以促进传
输。而且在一定条件下，长膜更有利于水传输。温度越高，水分子在入口处堆积越少，从而促
进水传输，此外，增大压强，水通量也增大。
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　　随着全球人口的增长和经济的快速发展，淡水
资源日益短缺，海水淡化是缓解这一问题的有效途
径［１］。由于在理论研究中表现出优异的水传输性
能，一维纳米管成为纳米通道膜材料领域的研究热
点。碳纳米管（ＣＮＴｓ）作为纳米管的首选材料，其
流体输运行为一直都是理论和实验研究的重要方向
之一［２－３］。例如，Ｈｕｍｍｅｒ等［４］发现 ＣＮＴｓ可以作
为水和质子的独特分子通道。而 Ｏｒｔｉｚ－Ｍｅｄｉｎａ
等［５］通过添加聚酰胺等方法改善碳纳米管的离子截
留性能。氮化硼纳米管（ＢＮＮＴｓ）与碳纳米管结构
类似，并且Ｂ、Ｎ原子的存在使ＢＮＮＴｓ结构有更高
的化学稳定性、更好的生物相容性以及优良的抗氧
化性［６－７］。此外，ＢＮＮＴｓ还具有独特的电子特性和
机械性能，这使得ＢＮＮＴｓ成为了一种很有潜力的
纳米通道材料［８］。

近些年，ＢＮＮＴｓ已经被用于膜领域的研究。

Ｗｏｎ等［９］通过分子动力学（ＭＤ）模拟发现ＢＮＮＴ
（５，５）比ＣＮＴ（５，５）有更优良的水传输性质，水分子
在ＢＮＮＴ（５，５）中形成单串链，而ＣＮＴ（５，５）中几乎
不充满水。之后 Ｗｏｎ等利用密度泛函理论（ＤＦＴ）
发现水分子在表面带电 ＢＮＮＴｓ（５，５）、（６，６）和
（１０，１０）中的扩散系数比未带电的纳米管中的扩散
系数低，这是因为水分子在进入管后与氮原子形成
氢键导致带部分电荷的水扩散变慢，而在ＢＮＮＴ
（９，９）中水扩散会变快［１０］。此外，Ｍｉｓｔｒｙ等［２］研究
表明，在ＢＮＮＴｓ短膜中水传输的总阻力主要是孔
端阻力。这些研究表明不同ＢＮＮＴｓ中存在复杂的
水分子输运行为。另一项研究中，Ｈｉｌｄｅｒ等［１１］通过

ＭＤ研究发现水分子在ＢＮＮＴｓ（５，５）和（６，６）中形
成单排链，在（７，７）和（８，８）中形成有序螺旋管和四
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边形管。Ｌｉａｎｇ等［１２］研究表明，盐的排斥和水的渗
透高度依赖于ＢＮＮＴｓ的半径。除了纳米管的孔径
外，ＢＮＮＴｓ的手性也对纳米管内部水传输有很大
的影响。Ｋｕｍａｒ等［１３］研究发现水在锯齿形ＢＮＮＴｓ
的流动能力低于扶手型纳米管，这不仅与水流经过
锯齿型纳米管时的摩擦系数更高有关，还与扶手型
的对称结构有关。Ｓａｈｕ等［１４］研究表明，ＢＮＮＴｓ在
本质上比ＣＮＴｓ更疏水且有更高的水渗透性。这
些研究解释了ＢＮＮＴｓ内水传输机制，但未见对通
道内水构型的研究。

然而，目前对于ＢＮＮＴｓ的水传输机制尚未形
成完整的认识。因此，本研究考虑了纳米管的管径、
手性、长度、温度以及压差的因素，构建了一系列不
同条件下的ＢＮＮＴｓ水传输模型。通过 ＭＤ模拟，
探究水分子在纳米孔通道内的传输特性，分析水分
子在传输过程中的数量密度、平均取向角和键角等
物理量，从而揭示纳米管径、手性等因素对水渗透性

能的影响。

１　实验

１．１　模型构建
构建了锯齿型（１９，０），螺旋型（１４，８），以及

（５，５），（８，８），（１１，１１），（１４，１４）和（１７，１７）５种不
同孔径的扶手型ＢＮＮＴｓ［１５］。三种ＢＮＮＴｓ的结构
如图１所示。ＢＮＮＴｓ的两端与石墨烯连接，以阻
止水分子通过膜。模拟系统如图２所示，将不同

ＢＮＮＴｓ放入到水盒子中，盒子左侧为进料侧（有

１　５００个水分子），右侧为渗透侧（有８００个水分
子），最外端放置两块刚性石墨烯作为活塞，左右
两侧分别留有真空层，以便有足够的空间进行水
传输。模拟盒子的ｘ和ｙ方向的尺寸约为３．４
ｎｍ，ｚ方向尺寸约为２．０ｎｍ，与膜的长度有关。

ＢＮＮＴｓ的轴向与ｚ方向平行。表１列出了模拟系
统的相关信息。

图１　ＢＮＮＴ（１９，０）（ａ）、ＢＮＮＴ（１４，８）（ｂ）及ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｃ）管状图（淡粉色代表硼原子，深蓝色代表氮原子）

Ｆｉｇ．１　Ｔｕｂｕｌａｒ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ　ＢＮＮＴ（１９，０）（ａ），ＢＮＮＴ（１４，８）（ｂ）ａｎｄ　ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｃ）

（Ｌｉｇｈｔ　ｐｉｎｋ　ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ　ｂｏｒｏｎ　ａｔｏｍｓ　ａｎｄ　ｄａｒｋ　ｂｌｕｅ　ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ　ｎｉｔｒｏｇｅｎ　ａｔｏｍｓ）

图２　模拟系统

Ｆｉｇ．２　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｓｙｓｔｅｍ
表１　ＢＮＮＴｓ的相关模拟信息

Ｔａｂｌｅ　１　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｏｆ　ＢＮＮＴｓ

　 原子数量 类型 孔直径／Å 模拟时间／ｎｓ
ＢＮＮＴ（１９，０） ８　８５８ 锯齿型 １５．４１７　 ３
ＢＮＮＴ（５，５） ８　８２０ 扶手型 ６．９８０　 ３
ＢＮＮＴ（８，８） ８　８６８ 扶手型 １１．２３０　 ３
ＢＮＮＴ（１１，１１） ８　８７８ 扶手型 １５．４２５　 ３
ＢＮＮＴ（１４，１４） ８　８９２ 扶手型 １９．６５５　 ３
ＢＮＮＴ（１７，１７） ８　８９０ 扶手型 ２３．８５５　 ３
ＢＮＮＴ（１４，８） ８　８８４ 螺旋型 １５．６３２　 ３

　　注：１Å＝１０－１０　ｍ。

１．２　模拟过程
采用ＬＡＭＭＰＳ软件进行 ＭＤ模拟。硼、氮原

子采用Ｄｒｅｉｄｉｎｇ力场，Ｄｒｅｉｄｉｎｇ力场适用于预测有
机、生物和无机分子的结构、相对能量、旋转势垒和
动力学，并且在之前相关研究中已经验证该力场在

ＢＮＮＴｓ中的有效性［１６－１７］。同时采用ＴＩＰ３Ｐ柔性模
型描述水分子，ＴＩＰ３Ｐ模型可以更准确地描述水分
子的动态行为，具有较高的计算效率［１２，１８］。在模拟
过程中，粒子对之间的相互作用将按照 Ｌｅｎｎａｒｄ－
Ｊｏｎｅｓ势和库仑势的模型来计算，截断半径为

１０．０Å。同时，静电力的长程相互作用使用ＰＰＰＭ
（ｐａｒｔｉｃｌｅ－ｐａｒｔｉｃｌｅ　ｐａｒｔｉｃｌｅ－ｍｅｓｈ）算法计算，算法精
度为１０－４，在三个方向上都应用了周期边界条件，
原子间的键合作用使用谐振势描述，并且使用混合
势，包括谐振势和余弦平方势来描述原子间的角度。
在模拟过程中，先进行能量最小化和预平衡，在

３００Ｋ下分别在ＮＶＥ系综和ＮＰＴ系综进行０．１ｎｓ
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弛豫，其次，在非平衡态模拟之前进行了０．１ｎｓ的
预压缩（在进行温度分析时使用相应的分析温度进
行预平衡）。之后，在ＮＶＴ系综下进行３．０ｎｓ的非
平衡态分子动力学模拟（ＮＥＭＤ）。ＮＥＭＤ模拟时，
在ｚ轴方向上对进料侧活塞石墨烯每个原子施加恒
定的压力ｆ（ｆ＝ｐ＊Ａ／ｎ，其中ｐ为压差，Ａ为石墨
烯的面积，ｎ为一侧石墨烯原子总数）。每５ｐｓ保存
一次轨迹，时间步长为１ｆｓ。将纳米孔通道分成几
部分（其厚度为２．５Å），计算每个截面内所有水分
子的平均取向角和水分子平均键角。

２　结果与讨论

２．１　手性对水传输的影响

ＢＮＮＴｓ有三种不同的手性结构，但目前还没
有对这三种结构水传输机理的系统分析。因此，在
本工作中，首先研究了ＢＮＮＴｓ不同结构对水传输
的影响，选取了孔径一致的锯齿型ＢＮＮＴ（１９，０）、
扶手型ＢＮＮＴ（１１，１１）、螺旋型ＢＮＮＴ（１４，８）三种
氮化硼结构，在本工作中ＢＮＮＴ（１１，１１）和ＢＮＮＴ
（１４，８）入口端原子包括Ｂ和 Ｎ 两种原子，ＢＮＮＴ
（１９，０）表示Ｎ原子端作为入口端，ＢＮＮＴ（１９，０）－Ｂ
表示Ｂ原子端作为入口端。在压差为４０ＭＰａ，温
度为３００Ｋ下进行ＮＥＭＤ模拟。结果如图３所示，
在相同模拟条件下，Ｎ 原子作为入口端的锯齿型

ＢＮＮＴ（１９，０）的水通量略低。首先，可能是由于锯
齿型纳米管内部通道的不规则性、表面电荷分布的
不均匀性导致水分子在锯齿型纳米管中的传输阻力
更大，从而降低了水通量；其次，可能是由于氮原子
的高电负性导致入口处带有较强的负电荷，从而与
水分子的氧原子产生静电排斥作用，增加了水分子

进入纳米管的阻力。相比之下，硼原子作为入口端
时，静电作用较弱，水通量更高。

图３　在４０ＭＰａ、３００Ｋ下，三种不同手性ＢＮＮＴｓ
的水通量

Ｆｉｇ．３　Ｗａｔｅｒ　ｆｌｕｘ（ＷＦ）ｏｆ　ｔｈｒｅｅ　ＢＮＮＴｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｃｈｉｒａｌｉｔｉｅｓ　ａｔ　４０ＭＰａ　ａｎｄ　３００Ｋ

为进一步研究不同手性结构ＢＮＮＴｓ中水分
子分布情况，统计了通过纳米管的水分子沿ｚ轴即
管道的一维数量密度分布，从图４（ａ）可以看出在纳
米管中水分子数量密度基本一致，呈现出波浪形
（５４～７４Å为纳米管），水分子在通过管口时，数量
密度分布发生了明显的突升，说明在此处发生了分
子堆积现象，这是ＢＮＮＴｓ孔端效应造成的［２］。水
分子在管口末端聚集的位置不同主要是管的长短差
异造成的。为了探究水分子在管内的数量分布，进
一步统计了纳米管通道内ｘｙ截面的径向二维水分
子数量密度。如图４（ｂ）～４（ｅ）所示，可看出水分子
在紧靠膜内侧数量密度最大，优先形成一层水壁，类
似于环 状层 进行 传输，这种 现象 是水 分 子 与

ＢＮＮＴｓ内表面形成了氢键造成的［１９－２０］。

图４　不同手性ＢＮＮＴｓ中，水分子沿管道一维数量密度分布（ａ）；锯齿型ＢＮＮＴ（１９，０）（ｂ）、扶手型ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｃ）、

螺旋型ＢＮＮＴ（１４，８）（ｄ）和锯齿型ＢＮＮＴ（１９，０）－Ｂ（ｅ）径向二维水分子数量密度分布

Ｆｉｇ．４　Ｏｎｅ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ｎｕｍｂｅｒ　ｄｅｎｓｉｔｙ（ＮＤ）ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｃｈａｎｎｅｌ　ｉｎ　ＢＮＮＴｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｃｈｉｒａｌｉｔｉｅｓ（ａ）；ｒａｄｉａｌ　ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ＮＤ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｉｎ　ｚｉｇｚａｇ　ＢＮＮＴ（１９，０）（ｂ），

ａｒｍｃｈａｉｒ　ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｃ），ｓｐｉｒａｌ　ＢＮＮＴ（１４，８）（ｄ）ａｎｄ　ｚｉｇｚａｇ　ＢＮＮＴ（１９，０）－Ｂ（ｅ）
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　　进一步探究了纳米管内水分子的构型变化机
制，管内水分子取向角定义为水分子偶极矢量与纳
米孔轴方向（正ｚ轴）之间的夹角［２１］。图５表示在
连续３ｎｓ下水分子平均取向角（ＡＯＡ）的变化，发现
在同一时刻下管内水分子的取向角不总是保持一
致，说明水分子不是直链通过ＢＮＮＴｓ，而是通过调
整方向来促进水的传输。在不同时刻，水分子通过

ＢＮＮＴｓ的平均取向角方向相反，说明在ＢＮＮＴｓ中
发生了翻转行为且这种行为是不规则的。与之不同
的是，在ＣＮＴｓ中，水分子形成具有一致偶极子取

向的单纵队结构［２２］。这可能是因为ＢＮＮＴｓ的表
面是Ｂ和 Ｎ交替排列的结构，Ｂ与 Ｎ的电负性不
同，从而导致极性分布的不对称，水分子受到局部电
场的影响，会通过偶极翻转降低与ＢＮＮＴｓ管壁的
摩擦阻力，从而发生不规则取向翻转［２３］。此外，分
析了通道内水分子平均键角（ＡＢＡ）的变化，如图６
所示。水分子进入纳米通道内，键角增大。这是因
为在受限空间内，水分子调整键角以趋于直线，降低
阻力进而促进传输。因此，水分子在通过纳米管时
会增大键角，进行不规则的取向翻转。

图５　ＢＮＮＴ（１９，０）（ａ）、ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｂ）、ＢＮＮＴ（１４，８）（ｃ）和ＢＮＮＴ（１９，０）－Ｂ（ｄ）在连续３ｎｓ下水分子平均取向角度

Ｆｉｇ．５　Ａｖｅｒａｇｅ　ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ　ａｎｇｌｅｓ（ＡＯＡ）ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｏｖｅｒ　ｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓ　３ｎｓ　ｉｎ　ＢＮＮＴ（１９，０）（ａ），

ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｂ），ＢＮＮＴ（１４，８）（ｃ）ａｎｄ　ＢＮＮＴ（１９，０）－Ｂ（ｄ）

图６　水分子通过不同ＢＮＮＴｓ的平均键角变化

Ｆｉｇ．６　Ａｖｅｒａｇｅ　ｂｏｎｄ　ａｎｇｌｅ（ＡＢＡ）ｖａｒｉａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｐａｓｓｉｎｇ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ＢＮＮＴｓ

２．２　孔径大小对水传输的影响
本研究选取了扶手型ＢＮＮＴｓ，探究不同孔径

下水传输与取向之间的关系。首先构建了（５，５）、
（８，８）、（１１，１１）、（１４，１４）和（１７，１７）５种不同孔径的
氮化硼纳米管（孔径大小如表１所示），在压差为４０
ＭＰａ、温度为３００Ｋ下进行ＮＥＭＤ模拟。如图７所
示，在相同模拟条件下，孔径最小的（５，５）水通量几
乎为０，孔径最大的（１７，１７）在短时间内就达到了水
传输的最大限度，显示出超大水通量，孔径越大，水
通量就越大。这与之前在ＣＮＴｓ的 ＭＤ模拟结果
都相符合［２４－２５］。

　　相应地，研究了不同孔径下水分子通过纳米管
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图７　在４０ＭＰａ、３００Ｋ下，五种不同孔径

ＢＮＮＴｓ的水通量

Ｆｉｇ．７　ＷＦ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ｆｉｖｅ　ＢＮＮＴｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｐｏｒｅ　ｓｉｚｅｓ　ａｔ　４０ＭＰａ　ａｎｄ　３００Ｋ

的数量密度分布情况。从图８（ａ）展示的水分子一
维数量密度分布，发现水分子在出入口同样发生了
分子堆积现象，这一现象在ＢＮＮＴｓ水传输中普遍
存在，孔径越大，入口阻力越小，管中水分子数量密

度越高。图８（ｂ）～８（ｆ）为水分子在不同孔径纳米
管通道内ｘｙ截面的径向分布情况，ＢＮＮＴ（５，５）孔
径仅有６．９８０Å，因而水分子数量密度极低。水分
子在通过纳米管时，会遍布在管中，但由于ＢＮＮＴｓ
与水分子之间的相互作用，管内表面会吸引更多水
分子 形 成 环 状 层，类 似 于 ＣＮＴｓ 水 分 子 的 分
布［２６－２７］。

为了探究水分子的构型变化，研究了管内水分
子平均取向角。如图９（ａ）所示，由于（５，５）的孔径
太小，水分子在进入管道内时不是连续的，并且需要
极大的取向角来促进水传输，随着孔径的增大，进入
通道时所需要的取向角度逐渐变小。说明随着管径
的增加，水分子的传输阻力降低，不需要进行取向的
调整。键角变化如图９（ｂ）所示，可以发现在不同孔
径的纳米管中，孔径越小，水分子键角越大。因此，
推断出水分子在通过不同孔径ＢＮＮＴｓ时，孔径越
小，水传输阻力越大，越需要增大取向角和水分子键
角来降低阻力，从而促进水传输。

图８　在不同孔径ＢＮＮＴｓ中，水分子沿管道一维数量密度分布（ａ）；ＢＮＮＴ（５，５）（ｂ）、ＢＮＮＴ（８，８）（ｃ）、

ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｄ）、ＢＮＮＴ（１４，１４）（ｅ）和ＢＮＮＴ（１７，１７）（ｆ）径向二维水分子数量密度分布

Ｆｉｇ．８　Ｏｎｅ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ＮＤ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｃｈａｎｎｅｌ　ｉｎ　ＢＮＮＴｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐｏｒｅ　ｓｉｚｅｓ（ａ）；

ｒａｄｉａｌ　ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ＮＤ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｉｎ　ＢＮＮＴ（５，５）（ｂ），ＢＮＮＴ（８，８）（ｃ），ＢＮＮＴ（１１，１１）（ｄ），

ＢＮＮＴ（１４，１４）（ｅ）ａｎｄ　ＢＮＮＴ（１７，１７）（ｆ）

图９　水分子通过不同孔径ＢＮＮＴｓ的平均取向角度（ａ）；水分子通过不同孔径ＢＮＮＴｓ的平均键角变化（ｂ）

Ｆｉｇ．９　ＡＯＡ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ｐａｓｓｉｎｇ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ＢＮＮＴｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐｏｒｅ　ｓｉｚｅｓ（ａ）；ＡＢＡ　ｖａｒｉａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

ｐａｓｓｉｎｇ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ＢＮＮＴｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐｏｒｅ　ｓｉｚｅｓ（ｂ）
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２．３　长度对水传输的影响
本研究选取扶手型ＢＮＮＴ（１１，１１）来探究长度

对水传输的影响。分别构建了２０Å、４０Å、８０Å和

１６０Å４种不同长度的氮化硼纳米管，在压差为

３０ＭＰａ、温度为３００Ｋ下进行 ＮＥＭＤ模拟。如图

１０（ａ）所示，在相同模拟条件下，长膜结构水通量更
大。这很大程度上是由于在ＢＮＮＴｓ水传输中，流
动阻力由孔端阻力主导所致［２］。

图１０　在３０ＭＰａ、３００Ｋ下，不同长度ＢＮＮＴｓ的水通量（ａ）；ＢＮＮＴ（１１，１１）在不同长度下，水分子沿管道一维数量

密度分布（ｂ）；２０Å（ｃ）、４０Å（ｄ）、８０Å（ｅ）、１６０Å（ｆ）的ＢＮＮＴ（１１，１１）径向二维水分子数量密度分布

Ｆｉｇ．１０　ＷＦ　ｏｆ　ＢＮＮＴｓ　ｏｆ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｌｅｎｇｔｈｓ　ａｔ　３０ＭＰａ　ａｎｄ　３００Ｋ（ａ）；ｏｎｅ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ＮＤ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｃｈａｎｎｅｌ　ｉｎ　ＢＮＮＴ（１１，１１）ａｔ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｌｅｎｇｔｈｓ（ｂ）；ｒａｄｉａｌ　ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ＮＤ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

ｉｎ　ＢＮＮＴ（１１，１１）ａｔ　２０Å（ｃ），４０Å（ｄ），８０Å（ｅ）ａｎｄ　１６０Å（ｆ）

　　为进一步研究水分子分布情况，统计了水分子
在管中的数量密度分布，从图１０（ｂ）～１０（ｆ）可以发
现长膜纳米通道在出口处水分子堆积较少，并且其
通道内水分子数量密度较低。水分子在通过纳米管
时，总阻力主要分为孔端阻力和纳米管内部阻力，

Ｍｉｓｔｒｙ等［２］发现，当ＢＮＮＴｓ长度在０～２００Å内，
与末端阻力相比，通道内部流动阻力可以忽略不计。
因此，增加纳米管长度，水分子在末端堆积减少导致
阻力减弱，从而降低了管内水分子的整体密度。在
模拟范围内，长度对水分子在管内平均取向角和键
角都没有影响。水分子在进入管内时，依旧会选择
增大键角来促进水传输。因而，在一定条件下，长膜
更有利于水传输。

２．４　温度对水传输的影响
继续探究了温度对水传输的影响。对扶手型

ＢＮＮＴ（１１，１１），在压差为３０ＭＰａ，温度分别为２８０
Ｋ、３００Ｋ、３２０Ｋ、３４０Ｋ和３６０Ｋ下进行ＮＥＭＤ模

拟。如图１１（ａ）所示，在相同模拟条件下，随着温度
升高，水通量是逐渐增大的［２８］。在图１１（ｂ）中，水分
子在纳米管的出入口处均出现了堆积现象。随着温
度的升高，纳米管入口处的水分子堆积现象显著减
少。这一现象可归因于水分子在较高温度下动能的
显著增强，导致氢键断裂频率增加，进而减弱了其在
通过纳米管时所受到的入口阻力，有效提升了水的
通量［２７－２８］。模拟发现，温度对水分子ｘｙ截面的径
向分布与取向变化没有影响。因此，在ＢＮＮＴｓ中
进行水传输时，温度升高，入口阻力降低，从而促进
了水传输。

２．５　压差对水传输的影响
最后探究了压差对水传输的影响。同样使用扶

手型ＢＮＮＴ（１１，１１），在温度为３００Ｋ，压差分别为

５ＭＰａ、１０ＭＰａ、２０ＭＰａ、４０ＭＰａ和８０ＭＰａ下进行

ＮＥＭＤ模拟。如图１２（ａ）所示，在相同模拟条件下，
随着压差增大，水通量是逐渐增大的。这符合
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图１１　扶手型ＢＮＮＴ（１１，１１）在不同温度下的水通量（ａ）；不同温度下ＢＮＮＴｓ水分子沿管道一维数量密度分布（ｂ）

Ｆｉｇ．１１　ＷＦ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ａｒｍｃｈａｉｒ　ＢＮＮＴ（１１，１１）ａｔ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ（ａ）；ｏｎｅ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ＮＤ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ

ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｃｈａｎｎｅｌ　ｉｎ　ＢＮＮＴｓ　ａｔ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ（ｂ）

图１２　扶手型ＢＮＮＴ（１１，１１）在不同压差下的水通量（ａ）；不同压差下ＢＮＮＴｓ水分子沿管道一维数量密度分布（ｂ）

Ｆｉｇ．１２　 ＷＦ　ｔｈｒｏｕｇｈ　ａｒｍｃｈａｉｒ　ＢＮＮＴ（１１，１１）ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐｒｅｓｓｕｒｅ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓ（ａ）；ｏｎｅ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ＮＤ

ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｗａｔｅｒ　ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ　ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｃｈａｎｎｅｌ　ｉｎ　ＢＮＮＴｓ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐｒｅｓｓｕｒｅ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓ（ｂ）

Ｈａｇｅｎ－Ｐｏｉｓｅｕｉｌｌｅ方程的相关规律（Ｑ＝Δｐ／Ｒ，其中
Ｑ为体积流量，ｍ３／ｓ；Δｐ为管两端的压强差，Ｐａ；Ｒ
为流阻，Ｐａ·ｓ／ｍ３）。当压差增大时，水分子受到更
强的驱动力，能够克服纳米管内表面的摩擦力和分
子间相互作用力，从而加速通过纳米管。模拟发现，
压差对水分子在管内数量密度及平均取向等因素没
有影响。水分子在进入管内时，依旧会选择增大键
角来促进水传输。因而，在一定条件下，增大压强，
水通量增大。

３　结论

综上所述，本研究使用 ＭＤ模拟探究了水在

ＢＮＮＴｓ中的传输特性。首先，研究了不同手性

ＢＮＮＴｓ中水的传输特性，通过模拟发现，相同条件
下，氮原子作为入口端的锯齿型ＢＮＮＴ（１９，０）的水
通量最小，此外，水分子在ＢＮＮＴｓ内会发生不规则
取向翻转且会通过增大键角来促进传输。其次，在

孔径不同的纳米通道内，随着孔径的增大，内部水分
子与膜之间相互作用逐渐减弱，水分子无序地遍布
在管内，并且孔径越小，水分子越需要较大的平均取
向角和键角来促进传输。而且在一定条件下，长膜
更有利于水传输。最后探究了温度和压强对

ＢＮＮＴｓ水传输的影响，温度升高会降低入口阻力，

从而促进了水传输，并且，增大压强，水通量也增大。

本研究为ＢＮＮＴｓ内水传输提供新的见解，为优良
水传输通道的设计提供指导。
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