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摘要    建立了一种两端带有缓冲液池的纳米通道流体电动输运的分子动力学模型, 仿真

了纳米通道中的离子输运过程. 结果表明, 纳米通道的带电表面会引起双电层(EDL)域中反

号离子的富余及同号离子的衰减, 在外加电场作用下, 通道中正负离子的定向移动将产生稳

定的电泳电流, 该电流主要由 EDL 域中占主导地位的反号离子的定向移动产生; 当 EDL 域

与外界有离子交换时, 电场的作用会导致 EDL 域内 Na+和 Cl−离子数量的减少, 平衡后, EDL
域的电中性将受到破坏, 对外显示的电性取决于表面电荷的特性; EDL 域内离子分布与连续

理论预测的结果相差很大, 如壁面附近  Na+浓度峰值远低于理论预测值; 提高表面电荷密度

可以有效提高反号离子在通道中的传输效率, 同时降低同号离子的传输效率. 仿真结果证实

了经典扩散双电层理论模型无法准确描述纳米通道中的离子分布, 探明了相关实验现象的

产生机理以及纳米通道中离子传输效率与表面电荷密度的关系, 为纳米泵的设计及应用提

供了理论依据. 
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多数固体物质在与水溶液接触时, 由于固体物

质本身的离子化, 离子吸附以及离子溶解等机理, 固
体表面上会获得电荷[1]. 通过带电表面对溶液中离子

的作用, 在靠近表面的一个区域将形成双电层(EDL). 
EDL内的离子在外加电场的作用下将发生定向移动, 
从而产生一系列电动现象, 如电泳、电渗等. 纳米尺

度上的电动输运(electrokinetic transport)易于实现和

控制, 在分析化学、生物医学以及微机电系统(MEMS)
等领域具有广阔的应用前景, 如用于蛋白质、氨基酸

及病毒等分子的分离、提取, 以及对其输运进行控制

的纳米泵等[2~6]. 目前, 对纳米尺度电动输运机理的

理论研究尚处于探索阶段, 纳米泵等生物纳机电系

统(bio-NEMS)还未应用于实际[7].  

近些年来, 对纳米通道中的电动输运现象开展

了很多实验研究, 通道中的电流及电导率大小是描

述离子输运效率的重要指标. 实验结果表明, 溶液的

浓度和EDL的表面电荷密度是影响通道中电流及电

导率大小的两个主要因素. Stein等人[2]测量了高度为

70~1000 nm 通道中的电导率, 观察到当溶液浓度低

到一定程度时, 电导率远大于理论预测值, 此时溶液

浓度和通道尺寸的变化不再影响电导率大小, 表面

电荷密度成为影响电导率的主导因素; Dai 等人[3]通

过所建立的理论模型, 计算了直径为 30 nm的硅管中

离子的传输速度及电流大小, 结果表明外电场作用

下, 通道中的电流大小主要取决于表面电荷密度的

高低, 但随着溶液浓度的增加, 电流大小受表面电荷
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密度的影响将越来越小, 在此基础上, 他们根据场效

应管控制电流的原理, 提出通过控制  EDL 的表面电

荷密度亦可以控制通道中的电流. Dai 等人的工作开

拓性地提出了流体场效应管纳米泵的雏形 , 其后 , 
Karnik 等人[4]制作出了类似于电子器件中  MOSFET的
流体场效应管纳米泵, 通过实验测量及理论计算, 得
出溶液浓度较小时, 表面电荷密度大小决定通道中

的电导率及离子输运效率的高低, 随着流体场效应

管门电压的升高, 通道中的反号离子浓度降低, 电导

率下降. 门电压高低决定通道中的离子浓度和电流

大小, 通过这一控制思想, 成功地实现了对纳米通道

中蛋白质分子输运的控制[3~6,8]. Pu等人[9]在通道中加

入带电的荧光染料, 通过实验首次观察到溶液的浓

度较小时, 通道两端施加外电场后, EDL的作用将导

致正负离子同时在阴极区集结、同时在阳极区衰竭, 
Pu 等人进一步分析了该现象的产生机理, 推测双电

层中反号离子的富余及同号离子的衰减是该现象发

生的根本原因. 随着实验手段的提高, 特别是大量先

进测量设备(如  CCD摄影机)的问世, 对纳米通道中流

体及离子传输过程的直接观察已成为了现实[9]. 实验

观察虽直观而有效, 却不能精确而定量地得到纳米

通道中的很多指标, 如电渗速度、EDL域中的离子浓

度等. 分子动力学模拟(MD)是一种数字实验, 通过

求解系统中各个粒子的运动方程, 可得到离子不同

时刻的空间位置和速度状态, 从而可以定量地统计

出各项宏观指标. MD已成为一种有效的工具, 广泛

应用于纳米流体的研究工作中. Freund等人[10]模拟了

纳米通道中浓度为 0.01 M仅含Cl−的水溶液的电渗流, 
发现壁面附近的粘度值约为通道中心区域的 6 倍. 
Qiao 等人[11,12]改进了Freund的模型, 在溶液中同时加

入正负离子, 模拟高度为 0.95~10 nm 通道内离子的

浓 度 和 电 渗 速 度 分 布 , 结 果 表 明 , 基 于 传 统

Poisson-Boltzmann 和  Navier-Stokes 方程的连续理论

预测与模拟结果偏差很大, 譬如通道壁附近的反号

离子浓度峰值远大于理论预测值, 模拟得到的电渗

速度远小于理论预测等. Ziarani等人[13]模拟了外力形

式为正弦波和脉冲情况时, 通道中的电渗流大小, 通
过求解Navier-Stokes 方程, 得出了电渗流的模拟值与

理论值基本吻合的结论, 这与  Qiao 等人的模拟结果

相反. Kim 等人[14,15]讨论了壁面粗糙情形下, 通道中

的离子分布以及电渗流大小, 观察到粗糙表面会对

固体表面附近的液体产生较平滑表面更大的粘滞力, 
从而降低电渗流. 此外, 纳米尺度发生的很多现象甚

至与连续理论完全相悖, 如电荷倒置、逆流等现象[16].  
实验结果已经证实, 纳米通道中的离子传输效

率主要取决于  EDL 的表面电荷密度和溶液浓度, 然
而, 目前很多有关离子输运现象的实验观察只是定

性的, 纳米通道中离子输运机理的理论尚未建立, 值
得深入研究 . 基于传统Poisson-Boltzmann 及  Navier- 

Stokes方程的连续体理论忽略离子之间、离子与水分

子之间以及离子与管壁间的相互作用, 亦不考虑通道

中溶液的粘度变化, 而当纳米通道的尺度与Debye长
度处于同一量级时, 分子间的作用已不容忽视, 且相

关报道也显示纳米通道中溶液的粘度不是常值[10,11], 
因此, 连续体理论模型还能否描述纳米通道中的离

子分布及流体运动特性值得探讨. 近年来, 通过  MD
这一有效的工具, 研究者们模拟得到了不同壁面、不

同外力形式等多种情形下, 纳米通道中的流形、离子

分布等, 然而, 通过MD研究纳米通道中的离子分布

和流体运动特性时, 目前所建立的模拟模型过于简

单, 均是根据系统呈电中性这一假设, 人为给定一定

数目的正负离子及表面元电荷, 或者将一定数目的

元电荷所带电量平均分配到各壁面原子上, 且不考

虑  EDL 域内的离子与外界的交换过程. 该假设可能

会导致EDL域内的浓度及离子分布与实际情况不符; 
另外, 由于这一假设, 也无法清晰地获得纳米通道中

离子输运过程的物理图象. 本文建立了一种两端带

有缓冲液池的纳米通道流体电动输运的分子动力学

模型, 考察表面电荷密度对通道中正负离子传输过

程的影响; 模型中考虑了  EDL 域内的离子与外界存

在离子交换, 给出了符合工程实际的纳米通道  EDL
域内的离子分布, 仿真结果表明, EDL域内离子分布

与简化的分子动力学模型的模拟结果和连续理论预

测的结果均相差较大, 如Na+浓度峰值仅为理论预测

值的一半左右, 沿着通道高度方向Na+浓度曲线产生

的波动等; 在带电表面作用下, 纳米通道  EDL域中的

反号离子数增多, 而同号离子数减少, 当施加外加电

场时, EDL域中的电泳电流主要是由该域中占主导地

位的反号离子的定向移动产生的; 提高表面电荷密

度可以有效提高反号离子在通道中的传输效率, 同
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时降低同号离子的传输效率. 通过对纳米通道中离

子输运过程的模拟, 探明了相关实验现象[2,4,9]的产生

机理以及纳米通道中离子传输效率与表面电荷密度

的关系, 为纳米泵的设计及应用提供了理论依据.  

1  扩散双电层理论模型 
根据经典 Gouy-Chapman-Stern(GCS)扩散双电层

理论模型, 在图 1 模型里, EDL 域内的电势与离子分

布应遵守 Poisson-Boltzmann 方程, 即 
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其中 ( )zψ 为 EDL 域沿通道高度方向的电势分布, 由

表面电荷及通道中的带电离子产生. z 为通道高度方

向坐标. kB 为 Boltzmann 常数, e 为元电荷所带电量

(1.6×10−19 C), N 为通道中离子的种类, 此处为 2, c0为

离子的体态浓度, z�为离子的化合价, T 为系统的温度, 
ε0 为真空介电常数, 为溶液的相对介电常数.  rε

(1)式的边界条件为 
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= / 2

0 r

d ( ) ,
d z h

z
z

σψ
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其中z = ±h/2 对应通道的上壁与下壁的坐标位置. σs为

表面电荷密度. σs与表面电势 / 2hψ±  Grahame公式满足

[17], 即 

 1/ 2
s r 0 / 2 B8 sinh( / 2 ){[NaCl]} .hkT e k Tσ ε ε ψ±=  (3) 

由(1)~(3)式可求得  EDL 域的电势分布. 该区域内的

离子服从Boltzmann分布[17], 即 

  (4) B( ) /
0 e ze z k T

zc c ψ−= � .

将电势分布代入(4)式, 可解得 EDL 域内的离子分布.  
本文通过数值方法求解上述理论模型 [17,18]. 在

计算过程中 , 选择溶液的相对介电常数 为常数

81
rε

[11].  
双电层理论模型的很多问题尚未解决, 双电层

理论还在不断改进中. 上述GCS模型作为目前广泛

认同的一种理论模型, 虽然可以很好地解释很多电

动现象, 但在定量地描述双电层区域内的离子分布

时, 该理论建立在以下假设的基础上. 1) 扩散层中的

反号离子为服从Boltzmann分布的点电荷; 2) 液相中

的介电常数处处相同; 3) 系统成电中性. 事实上, 离

子具有一定大小, 而不是点电荷, 如Cl−离子的有效

半径约为 0.18 nm[11], 与纳米通道的尺寸已处于同一

量级, 不容忽视. 同时, 双电层自身形成的电场足以

使介电常数发生显著改变, 双电层中的离子浓度亦

足以使得扩散层中的介电常数远远偏离体态值 [17]. 
此外, 双电层区域是否呈电中性仍需进一步论证. 因
此, GCS双电层理论模型能否准确描述纳米通道双电

层区域的离子分布还有待检验.  

2  分子动力学模型建立及模拟细节 
图  1 为所建立的纳米通道流体电动输运模型示

意图. 整个通道沿 x 方向分为左液池 A, EDL 域 C 及

右液池 B三部分. x向长度为 8.46 nm, y向宽度为 2.82 
nm, z 向高度为 3.26 nm, 区域 A, B 和 C 的 x 向尺寸

均为 2.82 nm. EDL 域中的离子在模拟过程中, 可在

整个通道内自由穿梭, 外界液池的离子也可以自由

进入 EDL 域, 这样, EDL 域与外界便有了离子交换过

程, 整个模型符合工程实际. 图 1 中 E 表示外加切向

电场, 符号“+”, “−”表明了其方向. 上下平板均由四

层硅原子按照<100>方向排列组成, 这些 Si 原子在整

个模拟过程中固定不动. 两对称平板间充满了一定

浓度的 NaCl 水溶液. z 向为通道的高度方向, z = ±h/2
对应上下两板最里层 Si 原子位置. 上下两板最贴近

溶液的两层  Si 原子之间的垂直距离即通道的高度 . 
模拟时, 在 x, y 方向施加周期性边界条件.  

仿真系统中包含 2592个水分子, Na+和Cl−离子的

总数为 150, 将一定数目元电荷所带的电量平均分配

到  EDL 域壁面上, 使壁面具有一定的表面电荷密度. 
根据整个系统的电中性来确定  Na+和  Cl−的个数(Na+

和Cl−离子总数维持恒定). 表 1 为本文模拟不同表面

电荷密度时的 2 种工况, 其中工况 1 的表面电荷密度

(σs)为−0.303 C/m2, 如此高的表面电荷密度在实际应

用中是可以实现的[19]. 
通道中的水分子选择TIP4P 模型[20], 模拟过程中

采用  SETTLE 算法[21]保持水的几何形状. 使用L-J及
Coulomb两种作用势来描述体系中相关原子间的相

互作用力. 其中计算L-J作用势时, 除Si-Si原子间以

及包含  H 原子的原子对外, 计算其他所有原子间的

L-J作用, 各原子对间的L-J作用参数如表  2  所示 [22] , 
势能截断半径取  1.1 nm. 对于  Coulomb 静电作用势,  
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图 1  纳米通道流体电动输运模型示意图 

 
表 1  模拟的 2 种工况 
工况 σs /C·m−2 Na+/个 Cl−/个 Eext /V·nm−1 模拟时间/ns

1 −0.303 90 60 2.5 6 
2 −0.101 80 70 2.5 6 

 
表 2  L-J 势作用参数 U(r)=4ε[(σ/rij)12 −(σ/rij)6] 

作用原子 σ/Å ε/kJ·mol−1 
O -O 3.169 0.6502 

O-Na+ 2.876 0.5216 
O-Cl− 3.785 0.5216 
O-Si 3.278 0.3278 

Na+-Na+ 2.583 0.4184 
Na+-Cl− 3.492 0.4184 
Na+-Si 2.985 1.0118 
Cl−-Cl− 4.401 0.4184 
Cl−-Si 3.894 1.0118 

 
计算所有带电粒子(包括Na+, Cl−, 带电Si原子以及

TIP4P水分子中的带电原子)间的相互作用. 带电粒子

之间的静电作用是长程力, 简单地采用截断半径的

方法计算精度不高, 故静电势的计算按照带修正项

的Ewald加和算法计算[23], 其中实空间静电力计算的

截断半径取  1.1 nm. 运动方程按照leap-frog算法[24]计

算, 时间步长选择 2 fs. 通过Berendsen调温方法[25], 
使系统温度保持在 298.0 K. 

模拟开始时, 将 TIP4P 水分子及 Na+和 Cl−离子

随机排布在通道中, 并按照 Maxwelle 分布给每个粒

子一定的初速度. 模拟 2000000 个时间步长(共 4 ns)

以期整个体系达到平衡. 平衡后沿-x方向在通道两侧

施加电场(如图  1 所示), 再模拟 1 ns, 模拟系统达到电

场作用下的新的平衡. 此时, 由于正负离子的定向移

动, 通道中将形成稳定的电泳电流. 统计出工况 1 和

2两种情形下, 有无电场作用时 EDL域中的正负离子

个数及浓度分布情况, 同时统计出外加电场作用下, 
一定时间内通过 EDL 域中心横截面的正负离子数目.  

模拟程序具备并行计算功能, 通过多处理器并行

计算大幅提高了计算效率 . 本文使用东南大学

IBM1350 系列并行机群, 选择 16 个结点, 32 个进程计

算, 计算速度较普通双核 PC 机提高将近 30 倍.  

3  结果及讨论 
3.1  双电层的离子分布 

纳米通道中的带电离子、带电表面以及溶剂间的

相互作用复杂, 基于连续假设的理论模型不能考虑

纳米尺度上粒子间相互作用, 以  GCS 双电层理论模

型描述纳米通道 EDL 域内的离子分布是目前电渗理

论的基础, 采用分子动力学模型研究该区域双电层

的离子分布具有重要的理论意义.  
为考察纳米通道的带电表面对溶液中带电离子

的作用和外加电场对  EDL 域内离子浓度的影响, 同
时为了检验整个  EDL域是否呈电中性, 本文研究 2 种

表面电荷密度工况下, 如表 1, 在外加电场作用前后, 
体系  EDL 域内正负离子总数及该域内的净电荷数 , 
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统计结果如表 3 所示. 由表 3 可见: 1) 无论有无电场

作用, EDL域中的反号离子数均大于同号离子数, 占
主导地位, 纳米通道的带电表面与通道中正负离子

的静电作用导致了EDL域中反号离子的富余及同号

离子的衰减, 比较两种工况还可观察到, 由工况 2 到

工况 1, 随着表面电荷密度的增加, EDL域内的反号

离子富余及同号离子的衰减程度愈加显著; 2) 在电

场的作用下, EDL域中的正负离子不断地与外界发生

交换, 达到平衡后, 该区域正负离子数目大量减少, 
EDL 域由施加电场前的电中性转化为电阴性. 如对

于工况 1, 施加电场前, EDL 域内的净电荷为+29e, 与
壁面所带的−30e电量基本中和, 整个EDL域呈电中

性, 而施加电场后, EDL域内净电荷减少为+22e, 此
时EDL域呈电阴性. 工况 2亦是如此. 由此可见, EDL
域在外加电场作用下, 并不是电中性的, 以前模拟电

渗流的MD模型[10~14]的电中性假设值得商榷.  
 

表 3  EDL 域内离子个数统计 

离子个数 
工况 壁面电荷 施加电场前后 

Na+ Cl– 
净电荷

前 56 27 +29e 
1 −30e 

后 31 9 +22e 

前 34 25 +9e 
2 −10e 

后 24 18 +6e 

 
相关文献对简化模型纳米通道EDL域中的离子

分布已有报道[11], 为进一步探究与外界有离子交换

的EDL域中的离子分布, 同时检验GCS双电层理论模

型对离子分布的描述是否准确, 统计电场作用下, 系
统达到平衡后, 工况 1 条件下, EDL域中的Na+和Cl−

离子浓度沿通道高度方向的分布情况 , 如图  2 所示

(工况 2 的离子分布特点与工况 1 类似). 图 2 中, 实
线为  MD 模拟得到的结果, 虚线为  Poisson- Boltzmann
方程的预测值. 解Poisson-Boltzmann方程时, 体态区

域的浓度选择  MD 模拟得到的结果, 取  1.5 M. 选取

离子浓度最大值的位置也与MD模拟结果保持一致.  
由图 2 可见, 在离壁面约 0.2 nm 处 Na+浓度达到

最高峰值, 约为  17 M. 距离壁面 0.14~0.3 nm 区域, 
Na+处于较高浓度. Cl−, Na+在 1.1~2.2 nm 区域与理论

值基本一致 ,  其他区域浓度与理论预测相差很大 . 

 
图 2  EDL 域中 Na+, Cl−离子的浓度沿通道高度方向的剖

面图(图中横轴以图 1中的下壁面为起点, 为通道高度方向, 
纵轴对应离子浓度值, 字符 MD 表示分子动力学模拟结果, 
P-B 方程表示由连续理论的  Poisson-Boltzmann 方程计算 

得到的结果) 
 
主要有二. 1) Na+浓度最大峰值仅为理论预测值的一

半左右. 文献中曾报道过EDL域中Na+浓度的峰值远

大于理论预测值[11], 而本文观察到事实并非如此. 原
因在于文献[11]讨论的模型不考虑EDL域内部的离子

与外界的交换过程, 认为该区域内的离子总数始终

恒定, 而通过表 3 可知, EDL域内的正负离子个数在

电场的作用下大量减少. 可见, 考虑与外界的离子交

换后, 电场作用下, EDL域内反号离子浓度的最大值

低于理论预测值. 2) 在距离壁面 0.3~1.1 nm区域, Na+

浓度出现了  4 个波动, 而不是按照理论预测, 由峰值

浓度一直下降到体态浓度. 该现象的产生是由于正

负离子与水分子间的相互作用所致. 事实上, 在距离

壁面 0.3~1.1 nm区域, Na+的四个波峰基本对应着水

密度的四个波谷, Na+与水分子的相互作用使得Na+更

容易进入水分子密度较小的波谷, 从而形成Na+浓度

的波峰, 此即图 2 中Na+浓度出现波动的原因.  

3.2  表面电荷密度对离子输运效率的影响 

纳米通道中的离子输运效率是一个重要指标 , 
对其进行有效地控制在生物医学、药物学等领域具有

重要的应用意义. 目前, 相关实验已定性地观察到表

面电荷密度可以影响纳米通道中的离子输运效率[2,4], 
实验[9]还观察到纳米通道中正负离子同在阴极集结、

同在阳极衰竭这一特殊现象. 表面电荷密度是怎样
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影响离子在纳米通道中的输运效率的? 如何有效地

控制正负离子的传输效率? 正负离子同极集结、同极

衰竭现象产生的机理是什么? 本文利用分子动力学

模拟, 通过对通道中离子输运过程的监测, 探究上述

疑问.  
对于表 1 所示的工况 1 和 2, 外加电场作用下, 

当模拟体系达到平衡后, 每隔  0.2 ns 统计一次通过

EDL 域 C 的正负离子个数, 如图 3 所示, 横坐标为统

计时间, 纵坐标为通过 EDL 域的离子数量. 根据图 3
的统计结果, 以箭头粗细表示通过的离子数量多少, 
箭头方向表示离子的运动方向, 描绘出正负离子在

EDL 域中的传输效率示意图, 如图 4 所示. 图 3 和 4
中的 ф1

+和 ф1
−分别表示工况 1 情形时(σs= −0.303 

C/m2), 通过 EDL 域的正、负离子流量, ф2
+和 ф2

−分别

表示工况 2 情形时(σs= −0.101 C/m2), 相同时间内通

过 EDL 域的正、负离子流量.  
由图 3和 4可以观察到三点. 1) ф1

+>ф1
–, ф2

+>ф2
–. 

这说明一定时间内, 通过纳米通道 EDL 域的正离子

数大于负离子数. 需要指明的是, 为了保证整个系统

呈电中性, 通道中加入的总的正离子数多于负离子

数, 尽管如此, 相对正负离子流量的较大差异, 体系

中总的正负离子数量差可以忽略. 如图 3 中 ф1
+约为

800 个左右, 而ф1
−仅为 100 左右, ф1

+为ф1
−的 8 倍, 而

该情形下, 通道中加入的总的正离子数仅为负离子

的 1.5 倍. 由 3.1 知, 纳米通道中的带电表面引起了

EDL 域内反号离子的富余及同号离子的衰减, 故在

外加电场作用下, 单位时间内通过 EDL 域内的反号 

 
图 3  通过 EDL 域的正负离子数量统计图 

 

图 4  正负离子在 EDL 域中的传输效率示意图 
 

离子数多于同号离子数, 该域中的电泳电流主要由占

主导地位的反号离子产生. 这正是实验中观察到的正

负离子同在阴极区集结、同在阳极区衰减的根源. 2) 
ф1

+>ф2
+, ф1

−<ф2
−. 如图 3 所示, 随着表面电荷密度由

−0.101 C/m2 增加到−0.303 C/m2, 0.2 ns内通过EDL域
的正离子数由约 500 个增加到  800 个左右, 而通过的

负离子由约 400 个减少到  100 个左右. 可见, 表面电

荷密度的增加使得EDL域内的反号离子的富余及同

号离子的衰减程度增加, 外加电场作用下, 等时间内

通过EDL域的反号离子数量增加, 而通过的同号离

子减少. 因此, 提高表面电荷密度, 可以有效提高反

号离子的传输效率, 同时降低同号离子的传输效率. 
3) ф1

++ф1
–≈ф2

++ф2
−. 说明在该浓度下, 通道中的电

泳电流与表面电荷密度大小无关. 模拟体系中共有

150 个Na+, Cl−离子, 表 1 中的两种工况下, Na+, Cl−浓
度均较高, 超过 1 mol/l. 实验中观察到当溶液的浓度

较高时, 表面电荷密度与通道中的电导率大小无关[2], 
MD 模拟结果与此亦有很好的吻合.  

4  结论 
本文建立了一种纳米通道流体电动输运的分子

动力学模型, 给出了符合工程实际的纳米通道 EDL
域内的离子分布, 实现了对纳米通道中离子传输过

程的模拟仿真. 通过考察不同表面电荷密度情形下, 
纳米通道中正负离子的传输过程, 得出以下结论. 

1) 当 EDL 域与外界有离子交换时, 电场的作用

会导致 EDL 域内的 Na+, Cl−离子数量的减少; 平衡后, 
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EDL 域由不加电场时的电中性转化为明显的电阴性; 
沿通道高度方向, EDL 域内的离子分布与简化模型的

模拟结果及连续理论预测结果均相差很大, 如 Na+浓

度峰值低于理论值, 沿通道高度方向 Na+浓度出现的

波动等. 由此可见, 目前的 GCS 双电层理论模型不

能准确描述双电层区域内的离子分布, 双电层理论

仍需进一步完善.  
2) 纳米通道的带电表面会引起 EDL域中的反号

离子富余和同号离子的衰减, 外加电场作用下, EDL
域中正负离子的定向移动产生稳定的电泳电流, 其

中占主导地位的反号离子的定向移动对电泳电流的

贡献较大. 这正是纳米通道中正负离子同极集结、同

极衰竭现象产生的机理所在.  
3) 随着表面电荷密度的增加, EDL 域内的反号

离子富余及同号离子的衰减程度愈加显著, 电场作

用下, 反号离子在 EDL 域中的传输效率提高, 而同

号离子的传输效率则降低. 可见, 控制表面电荷密度

可以作为控制纳米通道中正负离子传输效率的有效

手段. 这对纳米通道中离子的分离、提取等有重要的

应用意义. 
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