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 碳基芳香环-离子-水：基于石墨烯膜的离子筛分、非正常化学配
比的Na2Cl/Na3Cl晶体和疏水的芳香环在离子溶液中的亲水性 
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    自然界中水绝大部分以盐溶液的形式存在。芳香环结构（以碳原子为主体的环状结构，例如苯环）广泛的存在于碳基材料
和生物分子中，如石墨烯、碳纳米管、富勒烯、芳香环氨基酸、DNA和RNA等。上世纪八十年代，人们发现富含π 电子的芳香环
与离子之间有强的非共价键作用（离子-π 作用）。由于离子与水之间存在水合作用，这样的竞争导致水溶液中的离子-π 作用
被大幅度减弱，从而在水溶液中的离子与芳香环的作用一直被忽视。我们认为，如果考虑到多芳香环效应和溶液中的多离子效
应，水合离子-π 作用会有质的提升。在这个报告中，将介绍我们在过去十几年中的相关进展，包括通过考虑热扰动导致的有序
获得的奇异二维晶体：(1) 我们提出大量水合离子与碳纳米管上的芳香环之间的水合离子-π 作用导致经常有离子被吸附在碳纳
米管口，从而基本阻塞碳纳米管[1,2]。(2) 我们提出并从实验上实现了用水合离子精确控制石墨烯膜的层间距，并展示了其出
色的离子筛分性能[3]。(3) 我们预言在石墨和石墨烯表面会吸附一层具有反常化学计量比的二维离子晶体，我们称之为“反晶
”[4]。(4) 我们发现对芳香环氨基酸和短肽，离子的存在提高了这些氨基酸和短肽中疏水芳环与水分子之间的亲合力[5]，可
能会导致一些蛋白折叠MD模拟的力场参数的修改。 
[1] Liu et al., Phys. Rev. Lett. 115, 164502 (2015
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