
引用信息：  YANG Zhen; YANG Xiao-Ning; XU Zhi-Jun. Acta Phys. -Chim. Sin., 2008, 24
(11): 2047-2052  [杨振;杨晓宁;徐志军. 物理化学学报, 2008, 24(11): 2047-2052]

本期目录 | 在线预览 | 过刊浏览 | 高级检索                                                            [打印本页]   [关闭] 

扩展功能 

本文信息

PDF(796KB)

服务与反馈

把本文推荐给朋友   

加入我的书架 

加入引用管理器 

引用本文 

Email Alert 

文章反馈 

浏览反馈信息 

本文关键词相关文章

纳米颗粒

水

分子动力学

结构

扩散

氢键

本文作者相关文章

杨振

杨晓宁

徐志军

金纳米颗粒周围水的结构和动力学性质的分子动力学模拟 

杨振; 杨晓宁; 徐志军 

南京工业大学化学化工学院, 材料化学工程国家重点实验室, 南京 210009 

摘要： 

采用经典的分子动力学模拟方法系统地研究了在常温条件下金纳米颗粒周围水的结构与动力学性质. 结果表明, 水
分子在纳米颗粒附近形成了明显的多层结构. 同时随着径向距离的减小, 水分子的空间取向也从无序排列趋向于有

序排列. 通过分析界面处不同水层中的均方位移及停留时间分布, 发现紧贴颗粒表面的第一和第二水层中的水分子

表现出很低的扩散系数, 而第三和第四水层中的水分子则能够轻易地离开界面区域而进入主体相区域. 此外, 在界面

处的每个水分子的氢键平均数要高于在主体相的平均值. 
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