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��	���������� (P-G ��)[22]. �
�����
���������, ����
�
�����
	. ������	����
����
��� (7, 7)(8 8)(10, 10)(12, 12) 	�
��������, ���	 1.3 nm. �����
�	 2.46 nm × 2.46 nm × 4 nm. �
 1(a), ���
�
���	 2.06 mol � NaCl ��	�, ��
�� 162 �����6 � Cl ��� 6 � Na ��.

Cl ��� Na �����	��	��. �	�
���������������	�����
����, ����	����������
��	 1.1 nm. �
 Zhu ������ [23] ��


����	������	 160 MPa, ���
������ [20]. ������������
	 1.83 MPa[16], �����. ��������
���������������������
	.

� 1 ����� LJ �������

ri,j εi,j q

C4 3.854 0.062 0

C3a 3.915 0.068 0

H 2.878 0.023 0.41

O 3.535 0.240 −0.82

Na 3.144 0.500 1.00

Cl 4.000 0.400 −1.00


 1 (a) NaCl 	��������������
; (b) (8,8) ��������; (c) �� 0.85 nm � (8,8) ���������
�������	�


����������� [24,25] �����
����������������. ����
����	 (NVT �	), ����	���
, �
� Andersen �� [26] ����������, ��
	 298 K. �� COMPASS �� [27] �������
���, �� Lennard-Jones(LJ) ���� ri,j � εi,j

���� (q) � 1. �� Particle-Mesh Ewald �
� [28] ����������, �
	�����
	 0.1 nm. �������������
���
. ��������	����	 1 fs, ���
	 2 ns. �� 0.5 ns 	������������
��, ��
�����	 0.05 nm, ������
��, ����������.

2.1 ���������������

2.2 ������������������������������������������

�����������������
��������
��. ��������

� (−H)��� (−CH3) ��� (−OH) ��, ��
��������������, �������
���. �������	����������
�	, ��	���������������

	��. �����	���������


����������. �
 2 ��	�, ���
������
�����, �����	 50%.

�������������������.

����, ������

�������
��	��������	����. ���	
�����

��������, �����
��
�� C �������, C ��
���
� sp2 ������	
�� sp3 ����. ��
���� C ���
������� sp2 � sp3,

����������, ��	 C3a � C4, ���
���� 1. ����� C ��	��
��,

	��������������, �����
������
����, ��������
�.
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 3 �����������������
���. �� A, B, C ����������
	
��, ��	�

	��

	 (������
��)��

	 (�������). 
���
�	������. ��	�, ����� 0.94 nm

� (7,7) ����, ���	� 0.62—0.82 nm �	,

����� 1.08 nm � (8,8) ����, ���	
� 0.70—0.98 nm �	. �����������
������������
������. �
���������	�����, ������
����������	����������,

����������.


 2 ������������



 3 �����������������, �
 A, B, C 	
������

�������������������,


���� 0.041 nm, ������������
���������. ������������
���, � (8,8) ��������� (7,7) ���
����. ������� (8,8 ����
���

����	 0.032 nm, � (7,7) ����
���
�����	 0.014 nm. ��
� (8,8) ����
�����, �
�������, ������
������������		�.

������������, �����

��������. �
�100%����� �
� (7,7)(8,8) ������� 50%������,

�������� 0.146 nm � 0.186 nm. ����
�������, ������������, �
����
����.

������
		����������
���	. ������	 100%� A, B, C ��

	����������, �
�������
��
�, ������
	��, ������
����. ������
	���, �����
�����
�	��, ������, ����
��
���	�.

2.3 ������������������������������������������������
���������

���
��������������
���������������. ����
� (7,7) ������������ Cl ��� Na

������ [12]. �����������
� (7,7)(8,8)(10,10)(12,12) ����, ���
��
��������������������
��������, �������������
�.

���������������, ��
� (7,7)(8,8)(10,10)(12,12) ����� Cl ��� Na

�������������. � ∼ 160 MPa �
�����, � (7,7) ����, �������
��� 0.787—0.81 nm �, ����
�	��
� Cl ��� Na ��. �� (8,8), (10,10), (12,12)

����, ������� ∼ 0.83 nm, ∼ 0.80 nm,

∼ 0.80 nm, ���� Cl ��� Na ����
�
���.


 4 ����� Cl �� Na ������
������ (8,8) ���� (�� = 0.85 nm,

0.75 nm) ���
������. 

�, �
���	��	, Cl ���Na �������
����	 0.75 nm ������, �����
������. ����, Cl ���Na ����
��	 0.85 nm �������, � 0.1 ns ��
��������, � 0.25 ns �������
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�. �� 1.3 nm ��������������
� 0.15 ns ��, ���	 8.7 m/s.


 4 Cl, Na ������������ (8,8) ����� (�
� =0.85 nm, 0.75 nm) �����

������������������
������������
��������.

� 2 ������� (8,8) ����������
���. ����	 1.077 nm ��� 0.734 nm, �
�����������, ���� 23 � ns−1. �
���, ���������, ��������
���������. ��
�����, ���
�����	�
����
����, ���
�����
����������. ���
�����, ��������	���, �
���������
. �� Alexiadis � Kassi-

inos ���������������	 [29].

� 2 ���� (Ds) (8,8) ������, � ns �������
� (N )

Ds/nm 0.734 0�758 0.774 0.795 0.815 0.835 0.853 1.077

N 23 23 18 24 25 28 27 29

������� (10, 10)�(12,12) �����
�, ���������� (8, 8) �������
��
, �������		 13 � 19 � ns−1. �
�
�����������	�
�����
��, ������
	��, ��������
�, �����������, �����	
���	��
� [30], �	�������
�.

2.4 ������������������������������������

����	�������������
����. Na ��� Cl ����	�����
�	, ���	��������������
�����. ������������
��,

���������	�	������. ��
�������������	�����
�������� [31], ���������
�����������. ��������
���������, �� Na ��� Cl ��
������� (
��������� 0.35nm

������ [32]) �	 5 �. ��������,

��	��������, ���������
��, ��������������. ����
	 0.95 nm � (7,7) �����, Na ��� Cl ��
�������	 5 �. � (7,7) �������
��	 0.83 nm �, �	�� Na ��� Cl ���
��������	 4 �, ����������

	������
����. ��������
�, ���� (8,8), (10,10), (12,12) ����, Na �
�� Cl ����������	 5 �, ����
������
���	����
�. ����
	����������	�������
�
��. ��������������	���
���, ���������� (�������
	 ∼ 160 MPa), ��	��������. 
��
�������������.


 5 (a) Na ��� (b) �������� 0.75 nm, 0.85 nm 
�������� (8,8) ������

�����	�


 5 ��� Na ������������
�

���

�����	, �����
�
�	. 

��, Na ������	�����	
�, ���
��������. ���� Na ��
��������������	�����. Na

�������	 0.75 nm � (8,8) ������
�, ����	��� ∼ 25 kcal/mol(1 cal=4.1868 J)

���, �	�����������. Na ���
����	 0.85 nm � (8,8) �������, 	�
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����� ∼ 14 kcal/mol. ��������, Na

�������. ��� (8,8) �������,

Na ���������	������, ���
�����. 
 5(b) �������������
�����

�����	�. ������
�� 0.75 nm, 0.85 nm �������� (8,8) �
������, 	������� 1 kcal/mol, � Cl

���Na �������. ��������
�����������������, ����
���	. ����������
��
���
������������	, ��	�����
����	�.

3 � �

�������������, �����
����
��. ������������, �
�����
�	���������, ����
������������������. ���
���, ������������, ����

����
��. �������������
���������������. ������,

��
	��, ���������������
����������������	��. ��
������������� ∼ 0.8 nm, ����
������������ Cl ��� Na ���
�����, ����������������
�������, ��������������.

����������, ���������, �
���	������������. �����
�����, �����������. ����
���������������.

�����������, ����	��,

�������������������. �
�����, �����������	����
����, ����������. �����
���
��������. ��������
������
�	�����, �������
�	�������������������
�.
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Molecular dynamic of selectivity and permeation
based on deformed carbon nanotube
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Abstract

Extensive molecular dynamics simulations of water permeation and ion selectivity of the single-walled carbon nanotubes with the

radial deformation are presented The simulated results indicate that there is a close relationship between the minor axis of deformed

carbon nanotubes and the variety, density as well as the position of functional groups. The critical minor axis of different diameter

carbon nanotubes exists, and the carbon nanotube whose minor axis is less than the critical minor axis owns the selectivity of chlorine

and sodium ions. Meanwhile, compared with intrinsic carbon nanotubes, the deformed nanotubes do not obviously reduce the perme-

ation of water. The analysis of the potential of mean force reveals that the selectivity and the permeation of ions come from the pass

potential barrier of carbon nanotubes with various minor axises. Furthermore, our observations of modifying functional groups may

have significance for controlling the minor axis and improving the selectivity and permeation of ions in real manufacture of some large

nanotubes.
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