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电渗流通过改变流固界面的双电层效应, 使流体在通道内产生高剪切率从而驱动界面处产生大的滑移

速度. 本文采用分子动力学模拟构建电渗流纳米通道模型, 研究了石墨烯带电壁面纳米通道内流体流动特性

与壁面滑移减阻特性. 结果表明, 电渗流改变了双电层结构增加其扩散层的可移动性; 同时在电场作用下扩

散层的离子定向迁移, 通过黏性作用带动整体流动, 增大了流体的流动性能. 引入离子后, Na+在壁面处吸附

削弱流体与壁面之间的吸附力, 从而提升流体在限域空间的驱动力, 增大离子溶液滑移长度和流速. 最终提

出了一种通过调控石墨烯非对称壁面电荷实现通道内溶液超快运输的方法, 成功地实现了石墨烯通道内溶

液电渗流的滑移减阻效果. 为纳米限域空间内微流体的快速节能输运提供了理论依据.
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 1   引　言

微纳限域内流体通过电场、压力、温度、浓度

以及能量梯度实现定向运输行为, 使其在能量转

换、药物输送和微流控系统中得到广泛应用 [1–3]. 为

了提高无损耗液体运输的运动速度和减少摩擦以

实现不必要的黏附方面能量耗损 [4,5], 近几年的研

究中已在不断探索通道内流体高效运输方法,

Zhang等 [6] 采用分子动力学 (MD)模拟方法对带

电石墨烯纳米通道中电渗流调控单链 DNA的序

列识别进行了详细的研究, 结果表明随着表面电荷

密度增加, 离子导电性增强, 从而促进了流体流动

并提高了离子导电率. Liu等 [7] 通过分子动力学方

法研究了石墨烯双层通道下的水分子流动, 研究发

现水分子的分层结构和通道内水的流动密切相关.

Giovambattista等 [8] 探究水滴在带电壁面上接触

角的变化, 结果表明随着电荷密度的增加, 水滴与

壁面产生更强的液-固相互作用力, 从而增大了带

电壁面的润湿性能. 基于这些方法实现通道内流体

的运输受限于流体的运输速度以及壁面对通道内

溶液电渗流行为的影响, 另一方面壁面电荷的高低

也会影响流体驱动运输效率和驱动阻力, 过高的电

场会打破溶液的稳定结构, 使其水分子产生迁移现

象, 从而影响通道内流体的运输 [9].

石墨烯具有优异的电性能, 能够作为流体运输

的通道壁面引领新型流体操控技术的发展, 并且其

表面光滑且化学稳定以及高导电性, 可以在各种环

境条件下保持性能稳定 [10]. 此外石墨烯在流体运

输领域具有广泛的应用前景, 尤其是在微流控、传

感器以及高精度液体输运等领域 [11]. 通道内溶液

的电渗流现象是离子在电场作用下产生的流动, 即

在电场的作用下, 双电层中的净电荷会被产生的库

仑力诱导移动, 导致液体的整体流动形成电渗流.
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目前石墨烯纳米通道的去离子水的电渗流行为最

新研究表明, 纳米通道受到相反的表面电荷的影

响, 产生的电场在通道中引起了不对称的密度分布

和速度分布, 证实了带相反电荷的石墨烯纳米通道

可以调控通道内流体的流动 [12]; 并且在相同正负

电荷的石墨烯纳米通道下的电渗流行为研究发现,

带电的石墨烯表面电极可以改变流体流动的方向

与速度 [13], 从而揭示了石墨烯通道内溶液的运输

机制以及减阻效应.

综上所述, 通过调整壁面电荷和电场, 可以有

效地调控通道内溶液的电渗流行为. 但是对于纳米

尺度下非对称电场诱导的离子整流效应与界面水

偶极定向反转机制并没有相关研究. 因此, 本文采

用具有优异电性能的二维材料石墨烯作为纳米通

道, 借助分子动力学方法构建了石墨烯纳米通道电

渗流模型, 以探究其内流体的流动特性. 首先, 研

究了通道电场对水分子的密度分布及受力的影响,

分析了在电场力、范德瓦耳斯力与黏性阻力耦合作

用下溶液的流动特性, 以及通道内溶液的速度分布

和滑移现象. 进一步地, 探究了电场下带电离子的

迁移行为, 分析了壁面双电层结构和 Na+与 Cl–离

子的迁移特性, 揭示了纳米通道内离子溶液的电渗

流行为. 最终, 提出了一种通过调控石墨烯非对称

壁面电荷实现通道内溶液超快运输的方法, 成功实

现了石墨烯通道内溶液电渗流的滑移减阻效果.

 2   模型与介绍

为了探究限域通道中溶液电渗流驱动产生的

滑移减阻效应, 构建了电渗流纳米通道模型, 图 1

为本文的三维模型示意图. 图 1(a)模型是由上下

石墨烯壁面内封闭的水溶液组成, 其中灰色壁面由

三层石墨烯组成, 其被固定在上下壁面处, 且每层

石墨烯的厚度为 3.4 Å. 其中通道前后、左右无壁

面, 且为周期性边界, 从而确保模型内的水分子可

以自由移动. 模型盒子的大小为 46.1 Å × 46.1 Å ×

47 Å, 模型中石墨烯纳米通道高度为 39 Å, 从而确

保水分子在通道内流动运输, 图 1(b)为本文纳米

通道内电渗流运输模型, 通过水溶液中添加 PH = 7

的 1 mol/L离子浓度的 NaCl溶液形成离子溶液

模型, 其中离子溶液中含有 50个 Na+和 28个 Cl–,

通过探究纳米通道内离子溶液的电渗流行为来分

析纳米通道内溶液运输特性. 同时研究表明, 连续

性运输理论可预测通道高度小于 2—4 nm纳米通

道内流体的运输 [14,15], 此通道高度避免了电双层重

叠, 同时展现了几乎等量的体积相和液体-固体界

面区域. 因此在狭窄的纳米通道内, 通过水分子的

密度分布来分析通道的流体运输 [16].

对于模拟过程中溶液的流动速度可以通过对

水分子的速度进行时间平均和空间平均来获得. 即

在一段模拟时间 Dt 内, 对每个水分子的速度进行

平均, 以消除分子热运动带来的瞬时速度波动, 具

体如 (1)式所示. 同时将模拟区域按空间位置划分

成若干子区域, 对每个子区域内所有水分子的平均

速度再次进行平均, 得到该区域的速度如 (2)式所

示. 通过这样的统计平均过程, 从而反映通道整体

流动的宏观速度. 同时对于通道内溶液模拟过程中

受到的范德瓦耳斯力通过 Lennard-Jones (LJ)力
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图 1    纳米通道流动模型示意图　(a) 石墨烯纳米通道内水流动模型; (b) 石墨烯纳米通道内离子溶液的流动模型 (上下灰色层

为三层石墨烯壁面, 中间蓝色区域为水溶液)

Fig. 1. Schematic diagram of the nanochannel flow model: (a) The water flow model inside the graphene nano-channel; (b) the flow

model of the ionic solution inside the graphene nano-channel. The upper and lower gray layers are the three-layer graphene wall,

and the middle blue region is the water solution.
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场进行计算, 对于体系内任意两个原子 (或分子)

i 和 j, 它们之间的范德瓦耳斯力 Fvdw 通过 LJ势

公式 (3)推导得出. 然后通过对体系内所有原子对

之间范德瓦耳斯力进行矢量求和, 并通过 (4)式得

到作用在溶液分子或整个体系上的范德瓦耳斯力.

然后通过计算分子间的相互作用力的平均值来表

示分子间的黏性阻力 Fvisc, 可以通过 (5)式计算得

到. 而静电力 Felec 是由于分子中的电荷分布产生

的, 其通常用库仑定律 (6)式来计算, 具体计算公

式如 (7)式所示. 

⟨νi⟩t =
1

n

n∑
j=1

νi(tj), (1)

其中 n 是在Dt 内的采样点数, tj 是第 j 个采样时刻. 

νmacro =
1

N

N∑
i=1

⟨νi⟩t, (2)

其中 N 是块区域内水分子的数量. 

Uij(rij) = 4εij

[(
σij

γij

)12

−
(
σij

γij

)6
]
, (3)

其中 rij 是原子 i 和 j 之间的距离, ɛij 是原子间相互

作用强度, sij 是分子间的平衡距离. 

FvdW = −dUij

drij
r̂ij , (4)

r̂ij其中  是指从 i 指向 j 的单位向量. 

Fvisc = −η
dv
dx

, (5)

dv
dx

其中 h 是流体的黏度,   为速度梯度.
 

UCoul(r) =
qiqj
4πε0r

, (6)

其中 qi 和 qj 为两个电荷, ɛ0 为介电常数. 

Felec = −dUCoul

drij
r̂ij , (7)

其中 i, j 为带静电的粒子.

本文的水分子的模型为 TIP4P模型 [17], 并用

共轭约束 (Shake算法)来约束水分子的键角、键

长, 从而维持水分子结构的稳定性. 石墨烯选取的

势函数为 AIREBO[18], 钠 (Na+)和氯 (Cl–)的相互

作用参数取自 GROMACS力场 [19]. 同时计算水中

氧原子的 LJ相互作用, 其他不同原子之间的相互

作用是用 Lorentz-Berthelot混合势表示, 具体的

势能关系如表 1所列, 其中水分子氢原子和氧原子

的带电量分别设置为 0.5242 e 和–1.0484 e. 石墨

烯上下壁面最内壁碳原子上添加 0.01 e—0.10 e 的

负点电荷, 这些值是基于分子动力学研究得到 [20],

从而产生对应电场强度为 0.02—0.10 V/nm的电

场. 并且所有的 LJ相互作用和库仑相互作用的截

断半径为 10 Å和 12 Å, 对于距离大于截断半径的

原子之间的相互作用则使用 PPPM势能函数进行

计算, 模拟系统的三个方向均使用周期性边界条件.
 
 

表 1    原子对之间的相互作用参数

Table 1.    Interaction parameters between atom pairs.

原子类型(i) 原子类型(j) s/Å e/meV 电荷q/e

O (H2O) O (H2O) 3.154 6.72 –1.04

H (H2O) H (H2O) 0.00 0.00 0.52

Na+ (NaCl) Na+ (NaCl) 2.575 0.648 1.00

Cl– (NaCl) Cl– (NaCl) 4.448 4.607 –1.00

C (石墨烯) C (石墨烯) 3.40 3.73 –0.01 — –0.10
 

在施加电场之前, 使用 NVT系综对系统进行

热平衡, 并采用 Nose-Hoover恒温器算法将水滴温

度始终控制在 300 K[21], 即模拟溶液的常温状态,

以 1 fs的步长运行 100 ps, 从而使模型在没有外力

的情况下达到平衡. 之后进行非平衡流动模拟, 通

过对模型施加 X 方向的电场进行流动模拟, 总的

模拟时间为 1 ns. 同时为确保模型的准确性, 同样

模拟条件下进行 3次平行模拟 (即 3次独立重复模

拟), 每次模拟时间均为 1 ns. 在模拟中, 控制溶液

的流动速度不超过 60 m/s, 从而避免高流速造成

的溶液非线性运输 [22].

 3   结果与讨论

 3.1    电场对通道内水溶液输运研究

石墨烯作为壁面材料时摩擦系数非常小, 实验

和模拟结果都证实了水分子在石墨烯通道内的高

速流动现象 [7,23]. 因此本文首先探究 X 方向电场强

弱对于纳米通道内水的流动特性的影响, 通过分析

通道内水分子的密度分布以及流动速度来研究石

墨烯通道的流体输运. 其中石墨烯上下壁面最内壁

碳原子上添加 0.10 e 的负点电荷, 这些点电荷可以

产生 0.10 V/nm的负电场, 从而使得石墨烯壁面

带负电. 并改变 X 方向电场的大小, 从而探究外加

电场大小对纳米通道内水溶液流动特性的影响.

图 2为不同外加电场强度下石墨烯纳米通道

内水分子的密度分布曲线. 从图 2可以看出, 在电
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场的作用下水分子密度曲线呈现出相同的变化趋

势, 即在近壁面处出现了速度峰值 (7.5和 39.5 Å

处), 而在通道中心区域处水分子的密度曲线趋于

一定值 (820 kg/m3), 发现水分子密度曲线随通道

中心呈现出对称分布, 且随着电场强度的增大, 近

壁面处水分子的密度峰值逐渐减小. 这表明在电场

作用下石墨烯纳通道内水分子在流动过程中主要

汇聚在壁面附近, 且随着 X 方向电场强度的增大,

壁面附近水分子的密度逐渐增大. 分析发现通道内

溶液流动过程中由于石墨烯壁面与水分子之间的

相互作用使得水分子在近壁面处汇聚, 同时在电场

的作用下, 水分子由于电场力的作用在通道内流

动, 增强水分子与石墨烯表面的相互作用, 导致更

多的水分子被吸引到表面, 从而增加表面附近的水

分子密度. 且随着电场的增大, 这种相互作用也逐

渐增大.

 
 

0 10 20 30 40
0

500

1000

1500

2000

2500

3000

0.25 V/nm
0.20 V/nm
0.15 V/nm
0.10 V/nm
0.05 V/nm

7.5 Å 39.5 Å

密
度

/
(k

g
Sm

-
3
)

通道高度/A

石
墨
烯
壁
面

 (
上

)

石
墨
烯
壁
面

 (
下

)

图 2　石墨烯纳米通道内壁面电荷为 0.10 e 下不同外加电

场强度通道内水分子密度分布图

Fig. 2. Density distribution of water molecules in the chan-

nel  for  different  applied  electric  field  strengths  at  a  wall

charge of 0.10 e inside the graphene nano-channel.

为了更清晰地观察近壁面处的密度分布, 图 3

展示了不同电压条件下, 上壁面图 3(a)和下壁面

图 3(b)处的密度峰值局部放大图. 发现随着通道

内电场的增强, 近壁面处的密度峰值逐渐增加, 且

两条密度曲线呈现出相似的变化趋势. 尤其是在近

壁面处 7.5和 39.5 Å的位置, 显现出水分子的汇聚

现象. 这表明在电场作用下, 石墨烯近壁面区域形

成了明显的双电层效应, 并且随着电场强度的增

加, 这种水分子的聚集效果愈加显著. 分析发现石

墨烯壁面带有电荷, 而水分子作为极性分子, 其正

负电荷两端在电场作用下偶极矩与电场方向趋于

一致 (图 3(a)和图 3(b)所示). 同时由于壁面带负

电, 使得溶液中带负电的氧原子被排斥远离壁面,

而带正电的氢原子则被吸引朝向壁面, 从而导致壁

面处的水分子聚集现象.

图 4为不同电场强度下石墨烯通道内水的流

动特性. 图 4(a)为五种不同电场强度下水分子速

度平均值的归一化分布. 可以看出水分子的速度曲

线都呈现出抛物线式先增大后减小的变化趋势, 且

在通道高度为 25 Å时达到速度峰值, 即速度峰值

出现在通道内的中心区域; 同时随着 X 方向电场

强度的增大, 水分子的速度曲线的峰值也逐渐增

大. 这表明在电场的作用下, 通道内远离壁面处的

水分子流动更快, 从而形成了水分子滑移长度增大

的速度曲线. 分析发现水分子与石墨烯表面之间的

壁面相互作用会限制它们在壁面附近的流动, 电场

的施加进一步增强了这种相互作用, 导致水分子在

壁面附近的速度小于通道中心处水分子的速度. 因

此外加电场会改变水-石墨烯壁面相互作用以及水

分子的速度分布, 并且随着电场强度的增大, 这种

壁面相互作用就会更明显.

 

6.6 6.8 7.0 7.2 7.4 7.6 7.8 8.0 8.2 8.4
1800

2000

2200

2400

2600(a)
0.25 V/nm
0.20 V/nm
0.15 V/nm
0.10 V/nm
0.05 V/nm

密
度

/
(k

g
Sm

-
3
)

通道高度/A

电场
方向

(b)

38.5 39.0 39.5 40.0 40.5

2000

2500
0.25 V/nm
0.20 V/nm
0.15 V/nm
0.10 V/nm
0.05 V/nm

密
度

/
(k

g
Sm

-
3
)

通道高度/A

电场
方向

上壁面

39.5 Å

下壁面

7.5 Å

图 3    不同电压下密度曲线中上壁面 (a)和下壁面 (b)峰值处的局部放大图

Fig. 3. Localized magnification of the density profiles at the peaks of the upper (a) and lower (b) walls at different voltages.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 18 (2025)    183101

183101-4

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


图 4(b)为不同电场强度下通道内溶液受到的

范德瓦耳斯、黏性阻力与静电力的柱状分布, 其中

红色、绿色和青色柱状分布分别为溶液流动过程中

受到的黏性阻力、静电力和范德瓦耳斯力的变化.

通过三组平行模拟可以发现溶液流动过程中受到

的范德瓦耳斯力从–0.235 nN增大到–0.324 nN, 受

到的黏性阻力从–0.456 nN减小到–0.272 nN, 静电

力从–0.898 nN增大到–1.021 nN. 表明石墨烯通道

内水溶液受到静电力和范德瓦耳斯力随着通道内

X 方向电场的增大呈现出递增的趋势, 而黏性阻力

随电场的增大而逐渐减小. 分析发现随着通道内电

场的增强, 石墨烯壁面与水分子之间的库仑相互作

用也逐渐增大, 导致通道内水分子受到范德瓦耳斯

力增强. 水分子偶极子在电场作用下受到静电力的

作用而趋向于沿电场方向排列, 整体受到更强的静

电力的作用而驱动, 从而表现为溶液受到的静电力

增大. 同时较大的电场强度使更多水分子的偶极矩

沿电场方向有序排列, 减少了水分子间的无序碰撞

和摩擦, 进而使溶液受到的黏性阻力减小, 从而增

大了通道内水溶液与壁面之间的滑移, 呈现出石墨

烯通道内运输效果增强的现象.

图 4(c)为不同电场强度下溶液的滑移长度变

化曲线以及流动过程中受到的驱动力的柱状分布. 可

以看出滑移曲线呈现出单调递增的变化趋势, 且通

道内水溶液在流动过程中的滑移长度在 6 —10 Å
的范围内. 在电场强度为 0.25 V/nm时产生了最

大滑移长度为 10.2 Å, 而在电场强度为 0.05 V/nm

时出现了最小滑移长度为 6.1 Å. 表明通道内溶液

在流动过程中与石墨烯壁面之间的滑移随着 X

方向电场的增大而增大, 也刚好对应了水分子的速

度分布曲线. 分析发现电场的施加对水分子在石墨

烯表面的滑移行为产生显著影响. 在施加 X 方向

电场后, 水分子因偶极子特性定向排列, 形成电渗

流效应. 且电场强度越大, 电渗驱动力越强, 推动

水分子流动的速度越快. 同时根据通道内水溶液受

到的驱动力的柱状分布, 可以发现水溶液在流动过

程中受到的驱动力从–0.207 nN增大至–0.425 nN.

这表明随着通道内电场的增大, 水溶液受到的驱

动力逐渐增大. 分析发现石墨烯通道内水溶液受

到的电场力作为主要驱动力而逐渐增大, 水分子更

易克服与壁面之间的相互作用, 从而减少了壁面给

流体带来的黏性阻力影响, 溶液的流速也逐渐增

大, 从而呈现出滑移逐渐增大的流体运输. 因此通

过外加电场强度来调控石墨烯通道内的溶液运输

效率.
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图 4    不同电场强度下石墨烯通道内水的流动特性分析

(a) 不同电场强度下通道内水分子归一化速度分布曲线 ;

(b) 不同电场强度下通道内水溶液流动过程中受到的黏性

阻力、范德瓦耳斯力和静电力的柱状分布; (c) 水流动过程

中滑移长度的变化曲线与驱动力的柱状分布

Fig. 4. Characterization  of  water  flow  in  graphene  channel

under different electric field strengths: (a) Normalized velo-

city  distribution  curves  of  water  molecules  in  the  channel

under different electric field strengths; (b) Columnar distri-

butions of viscous resistance, van der Waals force and elec-

trostatic  force  during  the  flow  of  aqueous  solution  in  the

channel  under  different  electric  field  strengths;  (c)  vari-

ation curves of the slip length in the flow of water with the

columnar distributions of the driving force.
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 3.2    电场对通道内离子溶液的电渗流行为
研究

3.1节中通过调控 X 方向电场的大小可以实

现对于石墨烯通道内流体运输的调控, 随着 X 方

向电场的增强, 壁-液之间滑移长度增大, 从而呈现

出通道内溶液流速逐渐增大的趋势. 石墨烯纳米通

道往往涉及到更为复杂的流体体系, 如离子溶液的

运输. 离子的存在可能会显著改变流体的动力学行

为. 因此为了进一步提高流体在纳米尺度下的运

输, 通过对水溶液中添加离子来探究通道内溶液电

渗流行为, 同时石墨烯通道内水溶液中添加 Na+和

Cl–形成离子溶液, 从而探究离子溶液对于通道内

溶液流动运输的影响因素.

图 5所示为电场强度为 0.10 V/nm、壁面电荷

为 0.05 e 条件下通道内水的流动速度与离子溶液

流动速度分布曲线. 可以看出, 两速度分布曲线都

呈现出抛物线状的先增大后减小的变化规律, 且速

度峰值都出现在通道高度为 25 Å的位置. 这表明

施加相同的电场条件下, 通道内水溶液和离子溶液

受到的影响不同, 即离子溶液在通道内流动可以产

生更大的滑移, 而水溶液在通道内流动过程中产生

较小的滑移, 通道内离子溶液的流动速度普遍高于

水溶液的流动速度. 分析发现在电场以及壁面电荷

的作用下溶液中的离子分布发生了变化, 使溶液中

的带正电的离子逐渐向壁面靠近, 而带负电的离子

沿着电场方向移动. 从而增强了离子溶液的流动性

能; 在离子溶液中, 离子在电场作用下会发生迁移,

这种迁移与水分子的流动共同作用下, 从而提高了

流动速度. 因此离子溶液在石墨烯纳米通道中的流

动效果优于水溶液, 可以通过添加离子形成离子溶

液促进石墨烯通道内溶液的运输.

 3.2.1    限域通道内壁面电荷对离子溶液输运

减阻的影响

通过探究外加电场对于石墨烯通道内水流动

速度的影响发现, 壁面电荷会影响溶液中带电粒子

的朝向以及排布, 同时当通道内水溶液中添加离子

后, 壁面电荷会影响溶液中离子的排布从而影响流

体的运输效率 [24]. 因此接下来将主要探究壁面带

电量对纳米通道内离子溶液的流动特性的影响, 这

里给石墨烯上下壁面最内壁碳原子上添加范围在

0—0.10 e 范围的负电荷, 这些点电荷产生的电场

范围为 0—0.37 V/nm, 从而使得石墨烯壁面带负

电. 同时对石墨烯通道施加恒定的 X 方向电场强

度为 0.25 V/nm的负电场, 通道内溶液就会受到

X 方向的驱动力, 从而确保溶液流动.

图 6为石墨烯通道内离子溶液流动过程中的

水分子的密度曲线以及离子排布. 图 6(a)为石墨

烯通道内不同壁面电荷下水分子的密度分布曲线.

可以看出石墨烯近壁面 7.5和 39.5 Å处达到了密

度峰值 2500 kg/m3, 且不同壁面电荷下水的密度

分布曲线呈现出相同的变化趋势, 但是随着壁面带

电量的不同, 曲线的峰值大小也有所差异. 由于上

下壁面处密度分布呈现出相同的变化规律, 因此这

里只给出了下壁面 7.5 Å处的密度峰值的局部放

大 (图 6(b)所示). 由图 6(b)可以看出, 石墨烯壁

面未加电荷时, 水分子密度峰值为 1650 kg/m3, 当

给石墨烯壁面附加电荷后, 随着壁面带电量的增

大, 密度峰值也逐渐增大, 即壁面电荷增大到 0.10 e

时, 近壁面的密度峰值增大到 2500 kg/m3. 这表明

当壁面电荷增大时, 石墨烯壁面高度 7.5 Å处聚

集更多的水分子. 分析发现由于石墨烯壁面带负电

荷,  会吸引溶液中 Na+,  同时排斥带负电的 Cl–

(图 6(c)所示); 随着表面电荷的增加, 这种离子聚

集效应增强, 进而显著影响溶液中的离子分布和运

动; 且石墨烯壁面的润湿性能也随着表面电荷量的

增大而增大, 符合电场作用下石墨烯表面的电润湿

性能的模拟效果 [25].

为了探究壁面电荷作用下石墨烯通道内溶液

的离子排布, 图 6(d)给出了壁面电荷为 0.08 e 下

石墨烯通道内 Na+与 Cl–的电荷密度曲线. 首先从

图 6(c)可以看出在壁面电荷和通道内电场的作用
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图 5    电场强度为 0.10 V/nm、壁面电荷为 0.05 e 条件下
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Fig. 5. Normalized  distribution  curves  of  the  mean  water
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下, 溶液中的 Na+由于带正电的原因而吸附在石墨

烯壁面上, 而 Cl–由于带负电而悬停在通道中被电

场驱动. 结合图 6(d)密度曲线可清晰地看出, 在石

墨烯壁面附近 Na+电荷密度曲线存在四个密度峰

值, 其密度曲线随着通道中心呈对称分布. 而 Cl–

主要集中分布在远离壁面的通道中心区域, 其密度

曲线呈现出抛物线式分布, 且在 24.6 Å处出现速

度峰值, 也对应了电场作用下溶液流动过程中的离

子分布. 分析发现是由于壁面电场和石墨烯壁面相

互作用下的共同结果, 且溶液中的 Cl–由于 X 方向

的电场的作用而逐渐向 X 正方向驱动, 从而对应了

Cl–密度曲线靠近通道中心的位置密度最大, 因此

在电场的作用下出现了通道内的电渗流运输现象.

图 7显示了石墨烯通道内不同壁面电荷下离

子溶液流动过程中的速度、滑移以及受到的力的分

析, 图 7(a)为不同带电壁面下离子溶液的归一化

速度分布. 可以看出, 当壁面未加电荷时, 通道内

溶液的速度分布曲线呈现出塞状分布 [26]; 分析发

现由于石墨烯通道内溶液受到的电场力的作用较

弱, 导致滑移长度较小为 6.2 Å, 因此出现了塞状

速度分布. 然而当石墨烯壁面添加负电荷时, 通道

内溶液的流动速度分布曲线呈现出抛物线式变化

趋势, 且溶液的速度曲线峰值都出现在 25 Å处. 当

石墨烯壁面电荷量从 0.05 e 增大到 0.10 e 时, 溶

液速度曲线的峰值随着壁面电荷的增大而增大, 且

这种速度分布相对于通道中心是对称分布. 表明随

着壁面电荷的增大, 通道内溶液的流速逐渐增大,

从而呈现出近壁面处溶液流速远大于壁面附近溶

液流速的现象. 分析发现, 当石墨烯壁面带负电荷

时, 壁面所产生的电场会增强壁面与液体之间的相

互作用. 而且随着壁面电荷量的增加, 这种库仑相

互作用也呈现出逐渐增强的趋势. 在接近壁面的区

域内, 壁面电荷产生的电场力影响范围较广; 而在

距离壁面较远的区域, 电场力的作用则逐渐减弱.
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图 6    石墨烯通道内离子溶液流动过程中的水分子的密度以及离子排布　(a) 不同壁面电荷下离子溶液的密度分布; (b) 水分子

在下壁面 7.5 Å处密度分布峰值的局部放大图; (c) 壁面加电荷后离子溶液在流动过程中通道内离子的排布; (d) 壁面电荷为 0.08 e

下石墨烯通道内 Na+与 Cl–的电荷密度曲线 (其中不同颜色的曲线代表不同电荷下的密度曲线)

Fig. 6. Density of water molecules during the flow of ionic solution in the graphene channel and ionic arrangement: (a) Density dis-

tribution of ionic solution at different wall charges of graphene; (b) local magnification of the peak density distribution of water mo-

lecules  at  7.5  Å  on  the  lower  wall;  (c)  ionic  arrangement  of  ions  in  the  channel  during  the  flow  of  ionic  solution  after  the  wall

charge; (d) charge density profile of Na+ in the graphene channel at a wall charge of 0.08 e and Cl– charge density curves (curves of

different colors represent density profiles at different charges).
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溶液的流速受到外加电场和黏性力的共同影响, 逐

渐趋近于达到平衡状态, 因而速度曲线呈现出先增

加后减小的抛物线趋势.

图 7(b)为不同壁面电荷下离子溶液流动过程

中受到的范德瓦耳斯力、黏性阻力和静电力的柱状

分布. 可以看出, 随着壁面电荷的增大, 离子溶液

在流动过程中受到的范德瓦耳斯力的绝对值逐渐

增大 (即–0.125 nN增大到–0.413 nN), 受到的静

电力从–1.04 nN增大到–1.215 nN, 但黏性阻力绝

对值随着壁面电荷的增大而逐渐减小 (即从

–0.463 nN减小到–0.108 nN). 分析发现当壁面电

荷增加时, 石墨烯壁面与离子溶液中 Na+之间的相

互作用增强, 同时增强了二者间的静电吸引作用,

导致范德瓦耳斯力绝对值随壁面电荷增加而增大.

同时石墨烯壁面附近形成更密集的 Na+吸附层 (双

电层), 这一吸附层如同“润滑剂”, 从而削弱了壁面

对流体的摩擦约束, 降低了流体流动的黏性阻力.

在石墨烯壁面添加电荷以及通道内电场作用下, 离

子溶液中的 Na+和 Cl–会受到静电力的作用而产生

迁移; 且随着壁面电荷的增大, 通道内离子受到的

电场力的作用逐渐增强, 从而使得离子在电场方向

上获得更大的驱动力, 通道内流体的流速逐渐增

大, 使得壁面处流体的滑移逐渐增大.

图 7(c)为不同壁面电荷下石墨烯通道内离子

溶液滑移量的变化曲线与溶液受到的驱动力柱状

分布. 可以发现, 通道内溶液的滑移曲线随着壁面

电荷量的增大而增大, 当壁面未加电荷时, 在 X 方

向电场的作用下, 离子溶液的滑移量为 6.2 Å, 而

当壁面电荷增大到 0.10 e 时, 离子溶液的滑移量增

大到 16.5 Å. 这表明随着壁面电荷的增大, 离子溶
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图 7    石墨烯通道内不同壁面电荷下离子溶液流动过程中的速度、滑移以及受到的力的分析　(a) 不同石墨烯壁面电荷下离子

溶液的归一化速度分布 (其中不同颜色的点线代表不同电荷下离子溶液流动的速度曲线); (b) 不同壁面电荷下离子溶液流动过

程中受到的范德瓦耳斯力、黏性阻力和静电力的柱状分布; (c) 不同壁面电荷下石墨烯通道内溶液的滑移量的变化曲线与溶液受

到的驱动力柱状分布

Fig. 7. Analysis  of  the  velocity,  slip,  and  the  force  applied  during  the  flow  of  ionic  solutions  under  different  wall  charges  in  the

graphene  channel:  (a)  Normalized  velocity  distribution  of  ionic  solutions  under  different  graphene  wall  charges  (different  colored

dotted curves represent the velocity profiles of ionic solutions flowing under different charges); (b) columnar distributions of van der

Waals force, viscous resistance, and electrostatic force applied to the flow of ionic solutions under different wall charges distribu-

tions; (c) the variation curves of the slip of the solution in the graphene channel under different wall charges with the columnar dis-

tribution of the driving force on the solution.
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液在石墨烯壁面的滑移行为增强, 即溶液的滑移长

度增大. 分析发现壁面电荷量的增大从而增强了石

墨烯壁面与溶液中 Na+之间的静电相互作用, 这种

增强的相互作用导致 Na+在壁面附近形成紧密的

吸附层. 随着吸附层的 Na+离子浓度升高, 从而削

弱了壁面对流体的黏性阻力. 因此离子溶液在石墨

烯通道内流动时, 因 Na+吸附层的“润滑”作用, 离

子溶液与壁面的滑移长度随之增大. 同时在电场作

用下, 溶液中的 Cl–沿着电场方向移动, 形成电渗

流效应. 且随着壁面电荷量的增加, 电渗流效应增

强, 导致更多的 Na+吸附在石墨烯壁面, 而 Cl–在

电场的作用下产生的离子迁移对流体整体流动起

到了促进作用, 从而增大滑移长度. 同时根据离子

溶液流动过程中受到驱动力的柱状分布. 可以发现

随着壁面电荷的增大, 通道内的离子溶液在流动过

程中, 受到的驱动力从–0.452 nN增大到–0.694 nN.

分析发现溶液受到的驱动合力主要来源于电场对

离子的静电力、壁面与溶液之间的范德瓦耳斯力和

溶液的黏性阻力的共同作用. 随着溶液受到的静电

力逐渐增大, 这使得离子在电场方向上获得更大的

驱动力, 因此表现为溶液受到的驱动力逐渐增大,

溶液的流速也逐渐增大.

 3.2.2    通道内壁面电荷非对称性对离子溶液

流动的影响

从 3.2.1节可知当石墨烯壁面施加电荷时, 离

子溶液在石墨烯纳米通道内呈现出电渗流效应. 为

了更加直观地探究表面电荷对于纳米通道内溶液

电渗流的影响, 通过调控壁面电荷的差值来分析通

道内的电渗流动 (即调节石墨烯壁面的电荷量), 从

而调控溶液中的离子以及水分子的流动. 通道内

X 方向的电场大小为 0.25 V/nm, 同时下壁面设置

为 0.1 e 的负电荷, 通过调节上壁面的电荷量, 从

而实现对石墨烯上下壁面电荷差值的调控. 由图 7(c)

可知壁面电荷的增大会导致 Na+在壁面处形成吸

附层, 从而减小壁面处流体的黏性阻力, 增大了离

子溶液的滑移和流动速度. 因此通过探究壁面电荷

差值产生的电场对于通道内 Na+与 Cl–的排布来分

析通道内溶液的流动速度, 从而探究离子溶液的电

渗流行为.

图 8显示了不同壁面电荷差值下溶液中 Na+

和 Cl–的电荷密度分布曲线以及钠离子的数量变

化. 图 8(a)为壁面电荷差值为 0.01 e(即上壁面电

荷为 0.09 e, 下壁面电荷为 0.10 e)时石墨烯通道

内 Na+和 Cl–的电荷密度分布曲线, 可以发现 Na+

的密度分布曲线在近壁面 7.5和 39.5 Å处出现了

密度峰值, 在 7.5 Å处的密度峰值 1.72 e/Å3 大于

39.5 Å处的密度峰值 1.38 e/Å3. 这表明 Na+主要

分布在近壁面处, 同时下壁面附近 Na+的密度大于

上壁面处的密度. 分析发现当壁面添加负电荷时,

离子溶液中的 Na+由于电场的吸引作用而逐渐汇

聚在近壁面, 且下壁面处这种电场作用效果更强,

所以下壁面就汇聚更多的 Na+. 观察 Cl–的电荷密

度曲线则呈现出抛物线式先增大后减小的变化趋

势, Cl–的密度峰值出现在通道高度 24 Å的位置,

峰值大小为 0.38 e/Å3. 这表明 Cl–主要分布在通道

中心区域, 且越靠近石墨烯壁面处, Cl–的密度越

小. 分析发现在壁面电荷以及通道内电场的作用

下, Cl–由于电场排斥力的作用而排布在通道中心

区域. 当壁面电荷差值提升到 0.05 e 时通道内的离

子分布曲线如图 8(b)所示. 可以发现 Na+主要集

中分布在近壁面处, 同样下壁面处 7.5 Å密度峰值

为 1.55 e/Å3, 而上壁面处出现了两个密度峰值, 最

大密度峰值为 0.98 e/Å3 出现在 38 Å处. 这表明在

上壁面处 Na+的密度出现了波动, 而下壁面 Na+主

要聚集在 7.5 Å处, 分析发现当上壁面电荷减小到

0.05 e 时, 壁面电荷产生的电场作用逐渐减弱, 使

得 Na+受到的电场吸引作用减弱, Na+的密度减小.

同时 Cl–密度曲线在靠近上壁面处呈现出相同的变

化趋势, 但 Cl–的密度峰值位置发生了改变, 出现

在 28 Å近壁面处, 其密度峰值为 0.31 e/Å3. 这表

明随着上壁面电荷的减小, Cl–逐渐向上壁面运动.

分析发现随着壁面电场作用的减弱, 壁面电场与

Cl–之间的排斥效果减小, 同时在 X 方向电场的作

用下, Cl–逐渐向上壁面偏移. 当壁面电荷差值增大

为 0.09 e 时通道内的离子分布曲线如图 8(c)所示.

可以发现 Na+的密度峰值出现在近壁面 7.5和 37 Å

处, 而上壁面处速度峰值减小为 0.25 e/Å3. 表明随

着上壁面电荷减小为 0.01 e 时, 上壁面处的 Na+密

度也逐渐减小. 分析发现随着上壁面电荷继续减

小, 静电引力的作用也逐渐减小, 使得上壁面处 Na+

密度也减小. 同时 Cl–的密度曲线在 35 Å处出现了

密度峰值, 大小为 0.30 e/Å3. 这表明 Cl–逐渐汇聚

在上壁面附近, 且越靠近上壁面处 Cl–的密度越大,

分析发现由于上壁面电场效应的持续减弱, Cl–受

到的静电斥力也随着减小, Cl–的偏移效果更加明

显. 因此可以通过调节壁面电荷差异, 从而有效调

控石墨烯通道内的离子的分布和流动.
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图 8(d)为不同壁面电荷差值下石墨烯上壁面

吸附 Na+的数量变化曲线. 可以发现当上壁面电荷

差值为 0.01 e 时 (即上壁面电荷为 0.09 e, 下壁面

电荷为 0.10 e), 上壁面吸附层 Na+的个数为 28个;

而当壁面电荷差值增大到 0.09 e 时 (即上壁面电荷

为 0.01 e, 下壁面电荷为 0.10 e), 上壁面吸附层Na+

的数量减小为 0, 此时由于上壁面电荷减小, 从而

使得 Cl–受到的静电斥力减弱, 因此会出现部分 Cl–

逐渐向上壁面附近迁移. 上壁面 Na+的数量曲线随

着壁面电荷差值的增大而逐渐减小. 这表明随着壁

面电荷差值逐渐增大, 上壁面处 Na+吸附层离子数

量逐渐减小, 电荷差值对离子在壁面的分布有显著

影响. 分析发现随着壁面电荷差值的增加 (即上壁

面电荷从 0.09 e 减小到 0.01 e), 上壁面产生的电

场强度逐渐减小, 从而减弱了壁面对钠离子的电场

力的效果, 导致钠离子从上壁面迁移, 同时通道内

Cl–由于上壁面电荷的减小而逐渐向上壁面迁移,

因此壁面电荷的增大会加快溶液中的离子流动, 提

高溶液的运输效率.

根据不同壁面电荷差值下离子溶液中 Na+和

Cl–的电荷密度分布, 探究了溶液中离子的迁移对

通道内溶液运输效率的影响. 图 9显示了石墨烯通

道内不同壁面电荷差值下离子溶液流动过程中的

速度对比. 图 9(a)为石墨烯通道不同壁面电荷差

值下离子溶液在纳米通道内的归一化速度变化曲

线. 可以发现速度曲线在通道中间部分 (20—35 Å)
达到最大速度, 然后逐渐下降. 并随着壁面电荷差

值的增加, 离子溶液与壁面之间的滑移长度越来越

大. 分析发现当壁面电荷差值增大到 0.09 e 时, 壁

面与溶液之间的相互作用力减弱, 壁面附近离子逐

渐向通道中心迁移, 此时水平方向的电场力成为主

要的驱动力, 溶液中自由离子的数量增大, 这些离

子在电场力的作用下移动速度加快使得溶液流速

得到加强. 同时由于石墨烯壁面存在壁面电荷差,

近壁面处的电场强度发生改变, 影响溶液在通道内

的流动, 且溶液中的离子由于壁面相互作用的减
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图 8    不同壁面电荷差值下溶液中 Na+和 Cl–的电荷密度分布曲线　(a), (b), (c)分别是壁面电荷差值为 0.01 e, 0.05 e 和 0.09 e

下溶液中的离子密度分布曲线 (其中蓝色点线为 Na+的密度曲线, 红色点线为 Cl–的密度曲线); (d) 不同壁面电荷差值下石墨烯

上壁面吸附 Na+的数量变化曲线

Fig. 8. Charge density distribution curves of Na+ and Cl– in solution for different values of wall charge difference: (a), (b), (c) Ion

density distribution curves in solution at wall charge difference values of 0.01 e, 0.05 e, and 0.09 e, respectively (the blue dotted line

is the density curve of Na+ and the red dotted line is the density curve of Cl–); (d) variation curves of the amount of adsorbed Na+

on the graphene on the walls at different values of wall charge difference.
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弱, 在 X 方向电场的作用下会产生跟溶液运动方

向相同的速度从而增大溶液的电渗流动. 图 9(b)

为 X 方向 0.10 V/nm的电场作用下, 壁面电荷差

值为 0.05 e、壁面电荷 0.05 e、壁面电荷 0.09 e 的

速度分布曲线对比. 根据壁面电荷对溶液流动特性

的影响, 发现随着壁面电荷的增大, 通道内溶液的

流动效率增强. 同时对比壁面电荷相同条件下壁面

电荷差值对于通道内溶液流动特性的影响, 表明壁

面电荷差值下通道内溶液的流速得到整体提升, 溶

液的速度曲线呈现出抛物线式先增大后减小的变

化趋势, 且溶液的速度曲线向上壁面偏移. 分析发

现当上下壁面存在电荷差值时, 会在通道内形成上

下壁面间的电场梯度. 该电场梯度与外部施加的

X 方向电场叠加, 增强了对通道内离子溶液的驱动

力. 相比上下壁面电荷相等 (无电荷差)的情况, 电

荷差异产生的附加电场进一步促进离子迁移, 因此

溶液整体流动速度更大. 且电场的作用使得离子更

容易克服与壁面的黏附力, 使得阳离子与壁面之间

产生滑动, 增加了溶液的流动速度.

图 10显示了通道内不同壁面电荷差值下离子

溶液流动过程中的受力以及滑移分析. 图 10(a)为

不同壁面电荷差值下溶液流动过程中受到的范德

瓦耳斯力、黏性阻力和静电力的柱状分布. 可以发

现随着壁面电荷差值的增大, 通道内离子溶液受到
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图 9    石墨烯通道内不同壁面电荷差值下离子溶液流动过程中的速度对比　(a) 石墨烯通道不同壁面电荷差值下离子溶液在纳

米通道内的归一化速度变化曲线; (b) X 方向 0.10 V/nm的电场作用下, 壁面电荷差值为 0.05 e、壁面电荷 0.05 e、壁面电荷 0.09 e

的速度分布曲线对比

Fig. 9. Comparison  of  velocities  during  the  flow  of  ionic  solutions  in  graphene  channels  with  different  wall  charge  differences:

(a) Normalized velocity change curves of ionic solutions in nano-channels with different wall charge differences in graphene chan-

nels; (b) comparison of velocity distribution curves with 0.05 e, 0.05 e, and 0.09 e under the action of the electric field of 0.10 V/nm

in the X direction.
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图 10    石墨烯通道内不同壁面电荷差值下离子溶液流动过程中的受力以及滑移分析　(a) 不同壁面电荷差值下溶液流动过程

中受到的范德瓦耳斯力、黏性阻力和静电力的柱状分布; (b) 不同壁面电荷差值下溶液的滑移曲线和溶液受到驱动力的柱状分布

Fig. 10. Force as well as slip analysis during the flow of ionic solutions in graphene channels with different wall charge differences:

(a) Columnar distributions of van der Waals force, viscous drag force and electrostatic force applied to the flow of solutions with

different  wall  charge  differences;  (b)  slip  profiles  of  solutions  with  different  wall  charge  differences  and columnar  distributions  of

driving force applied to the solutions.
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的黏性阻力从–0.452 nN减小到–0.357 nN, 而受到

的静电力则从–1.145 nN增大到–1.293 nN, 受到的

范德瓦耳斯力从–0.387 nN减小到–0.145 nN. 表明

随着壁面电荷差值的增大, 通道内溶液受到的静电

力逐渐增大, 黏性阻力逐渐减小, 范德瓦耳斯力逐

渐减小. 分析发现随着壁面电荷差值的增大, 通道

内离子溶液流动过程中受到通道电场以及上下壁

面的电场梯度的叠加, 从而增大了通道内溶液受到

的静电力的作用. 当壁面电荷差值增大时 (即上壁

面电荷从 0.09 e 减小到 0.1 e, 下壁面电荷固定为

0.10 e), 壁面与离子溶液之间的静电相互作用发生

改变. 由于离子溶液中的 Na+会受到壁面电荷的影

响, Na+在壁面附近逐渐形成吸附层, 使得壁面与

离子之间的相对位置和相互作用方式改变, 从而导

致范德瓦耳斯力减小, 最终使得溶液中 Na+和 Cl–

迁移效果更加明显, 溶液在壁面附近的流动更加顺

畅, 壁面与离子溶液之间边界层效应减弱, 导致黏

性阻力逐渐减小. 因此可以调控壁面电荷差值来改

变通道内离子溶液的受力从而调控溶液的运输.

图 10(b)为通道内壁面电荷差值下离子溶液

的滑移曲线和溶液受到的驱动力的柱状分布. 可以

看出溶液的滑移曲线呈现出递减的变化趋势, 随着

壁面电荷差值的增大, 通道内离子溶液的滑移量

从 1.6 Å增大到 19.2 Å. 分析发现随着壁面电荷差

值的增大, 石墨烯壁面之间的电场梯度增强, 导致

溶液中的离子 (Na+)在壁面附近的吸附与迁移行

为改变. Na+逐渐向高电荷壁面侧迁移形成吸附层,

使得壁面产生了双电层效应, 从而削弱了壁面对流

体的黏滞阻力, 使流体更易滑动, 滑移量增加. 当

电荷差值增大时, 壁面与流体间的静电相互作用呈

现不对称性. 高电荷壁面侧对离子的吸附更强, 从

而降低了壁面摩擦阻力 [27]; 低电荷壁面侧因电场

较弱, 对壁面处的溶液受约束减小. 在静电力、范

德瓦耳斯力和黏性阻力的共同作用下, 使得流体在

壁面的滑动能力提升, 最终表现为滑移量随电荷差

值增大而显著增加. 同时根据通道内离子溶液受到

的驱动力柱状分布, 可以发现随着通道内壁面电荷

的增大, 离子溶液受到的驱动力从–0.306 nN增大

到–0.791 nN. 表明随着壁面电荷差值的增大, 通道

内溶液受到的驱动力逐渐增大. 分析发现当壁面电

荷差值逐渐增大时, 离子溶液在流动过程中受到的

范德瓦耳斯力和黏性阻力绝对值逐渐减小, 使得溶

液受到驱动合力的绝对值逐渐增大. 同时壁面电荷

差值会在通道内形成一个额外的电场梯度, 这个电

场梯度随着壁面电荷差值的增大而增强, 从而与外

部施加的 X 方向电场叠加, 离子溶液受到的静电

力逐渐增大增强, 因此表现为驱动力的绝对值增大;

而在这个电场梯度的叠加下, 因此溶液的流速逐渐

增大, 壁面与溶液之间的滑移也越来越明显.

 4   结　论

本文通过分子动力学模拟, 构建了石墨烯纳米

通道的电渗流模型, 深入地探究了石墨烯带电壁面

纳米通道内溶液的电渗流特性, 主要得出以下结论:

在 X 方向电场作用下, 石墨烯纳米通道内水

分子在近壁面处汇聚, 形成双电层效应, 且随着电

场强度增大, 壁面附近水分子密度增大, 石墨烯壁

面与溶液间的壁-液相互作用增强. 同时近壁面处

水分子流动速度与电场强度正相关, 电场增强可强

化电渗流驱动, 促进水分子偶极定向排列, 使壁面

滑移长度从 6.1 Å增至 10.2 Å. 此外, 通道内电场

增强使水溶液受到的范德瓦耳斯力和静电力增大,

黏性阻力减小, 从而使得溶液受到的驱动合力从

–0.207 nN增至–0.425 nN, 石墨烯通道内水溶液的

运输效果增强. 因此通过调控外加电场强度可有效

地调控石墨烯通道内溶液运输效率.

当通道内水溶液引入离子后, 相较于水溶液,

离子溶液在石墨烯通道内展现更优的流动性能. 同

时当石墨烯壁面电荷增大时, 由于壁-液相互作用的

增强使得石墨烯壁面附近聚集更多水分子. 石墨烯

壁面润湿性能增强, 离子溶液中 Na+逐渐吸附在壁

面上, Cl–在电场作用下迁移在通道中心区域, 且壁面

电荷增大使溶液流速增大, 近壁面处流速大于壁面

附近流速. 最终, 壁面电荷增加导致离子溶液受到

的范德瓦耳斯力和静电力增大, 黏性阻力减小, 使离

子溶液滑移长度从 6.2 Å增至 16.5 Å, 受到的驱动

合力从–0.452 nN增至–0.694 nN, 促使通道内溶液

的流速和滑移增大, 增大石墨烯通道内的运输效率.

壁面电荷差值形成的电场梯度与外加电场叠

加, 可增强离子驱动力. 同时调节壁面电荷差值可

有效调控石墨烯通道内离子的分布和流动. 随着壁

面电荷差值增大, 上壁面处 Na+吸附层离子数量逐

渐减小, Cl-逐渐向上壁面迁移; 并且离子溶液与壁

面之间的滑移长度从 1.6 Å提升至 19.2 Å, 溶液流

速加快, 受到的静电力增大, 黏性阻力和范德瓦耳
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斯力减小, 驱动合力从–0.306 nN增大到–0.791 nN.

因此通过调控壁面电荷差值可改变通道内离子溶

液的受力, 从而调控溶液的运输.
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Abstract

Electroosmosis drives a large slip velocity at the interface by altering the electrokinetic double layer effect

at  the  fluid-solid  interface,  thereby  generating  high  shear  rates  within  the  channel.  In  this  paper,  molecular

dynamics  simulations  are  used  to  construct  an  electroosmotic  flow  nanochannel  model,  and  the  fluid  flow

characteristics  and wall  slip  reduction properties  within graphene charged-wall  nanochannels  are  investigated.

The results show that the electroosmotic flow changes the structure of the bilayer to increase the mobility of its

diffusion layer, and at the same time, the ions in the diffusion layer under the action of the applied electric field
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undergo  directional  migration  and drive  the  overall  fluid  flow through the  viscous  effect,  which  enhances  the

mobility performance.  After the introduction of  ions,  Na+  is  adsorbed at the wall  surface,  which weakens the

adsorption  force  between  the  fluid  and  the  wall  surface  and  enhances  the  driving  force  of  the  fluid  in  the

confined domain space, thus increasing the slip length and flow rate. Finally, by modulating the charge size on

the  upper  and  lower  wall  surfaces,  asymmetric  channel  wall  charges  are  formed.  The  electric  field  gradient

superimposed on the applied electric field further enhances the driving force of ions, changes the distribution of

the of Na+ adsorption layer and the migration behavior of Cl–, thereby increasing the transport of the solution

in the channel. Therefore, in this paper, a method is proposed to realize the ultrafast transport of solution in the

channel by modulating the asymmetric wall charge of graphene, successfully achieving the slip reduction effect

of the electroosmotic flow of solution in the graphene channel. A theoretical basis is laid for the fast and energy-

saving transportation of microfluidics in the nano-limited space.

Keywords: electroosmotic flow, wall charge, slip rent reduction, bilayer

PACS: 31.15.at, 81.05.ue,82.45.Gj, 47.61.Fg 　DOI: 10.7498/aps.74.20250440

CSTR: 32037.14.aps.74.20250440
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限域通道内溶液的电渗流滑移减阻机制
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