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  چكيده

به عنوان حسگر جرمي  دتوانمي كه اي برخوردار استالعاده با ساختاري دوبعدي، از خواص فوق خانواده نانو مواد كربني است كه ترين اعضاجوان يكي از گرافن
سازي ديناميك مولكولي مورد  با روش شبيه حسگرهاي جرمي، در اين مقاله رفتار ارتعاشي گرافني ود. با توجه به كاربردهاي ويژه حسگر جرميشنيز استفاده 

در بدين منظور،  تحت بررسي قرارگرفته است. و آرمچير يگزاگراستاي ز دو صفحه در ابعادافزايش تغييرات فركانس طبيعي حسگر در اثر  ومطالعه قرار گرفته 
ها با استفاده از دست آمده است. جابجاييايجاد شده و جابجايي ذرات از روش ديناميك مولكولي به ديناميك مولكولييك صفحه گرافن مربعي در محيط ابتدا 

و  از صفحات گرافني كه در راستاي زيگزاگ يبراي ابعاد ديگر ،مراحلاين محاسبه شده است.  حسگرنس طبيعي اول روش تجزيه فركانسي تحليل و فركا
هاي مكانيك محيط پيوسته نظريههمچنين به منظور صحه گذاري، فركانس طبيعي حاصل با نتايج يكي از  اند نيز انجام گرفته است. آرمچير تغيير اندازه داشته

ي قابليت سنجش جرمي صفحه گرافني با وجود ذرات متمركز طلا روي آن، حساسيت صفحه گرافني به جرم ذرات متمركز مقايسه شده است. در ادامه با بررس
  محاسبه و ارائه شده است.

  .، فركانس طبيعيجرمي، شبيه سازي ديناميك مولكولي حسگرگرافن،  :كليدي هاي واژه

 
Vibrational analysis of graphene mass sensor via molecular dynamics simulation 
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Abstract 
Graphene is one of the youngest member of the nano-carbon material with two-dimensional structure which has extraordinary 
mechanical and electrical properties. Graphene sheets can also be used as mass sensors. In this paper, the special applications of this 
substance as a mass sensor are considered. The vibrational behavior of a graphene mass sensor is studied by molecular dynamics 
simulation method. Also, the effects of increase the dimensions of the rectangular sheet in two zigzag and armchair directions has 
been studied on natural frequencies. For this purpose, a square graphene sheet has been created in the molecular dynamic 
environment and the particle displacement is obtained from the molecular dynamics method. The displacements are analyzed using 
the frequency domain decomposition method and the first natural frequency of the sheet is calculated. Then, the dimensions of 
graphene sheet have been changed in the zigzag and armchair directions, and the natural frequency of the sheet is also estimated. In 
order to validate the method, the estimated natural frequency is compared with the results of one of the improved theories of 
continuous mechanics. In the following, the ability of graphene sheet for detection of attached mass has been examined using the 
presence of concentrated gold particles. Finally, the sensitivity of graphene sheet to the attached masses is presented. 
Keywords: graphene, mass detection, molecular dynamics simulation, natural frequency. 

  

   مقدمه - ١
 تكنولوژي و علوم در دانشمندان هاي يافته آخرين از يكي گرافن

 مسطح لايه تك ساختار با كربن هاي آلوتروپ از يكي ماده اين. باشد مي
  .]١[باشد  مي  گوشه شش آرايشي داراي كه است

نانو  مقياس در) گرافن( كربن از شده شناخته بعدي دو ساختارهاي
 اثري بي توجه، قابل بالستيك انتقالي خواص پايين، چگالي داراي

فوق گريزي آب و مناسب نوري انتقال بالا، گرمايي ظرفيت شيميايي،
 شبكه سبب به گرافن ي العادهفوق مكانيكي خواص. باشندالعاده مي
 مساحت كم، وزن. ]٢[ است كربن- كربن پيوند استحكام و هگزاگونال

 تغييرات به بالا حساسيت و بالا تشديد فركانس زياد، سفتي بالا، سطح
 دوبعدي زنبوري لانه شبكه و الكترونيكي نوار ساختار نتيجه كه محيط

. ]٤, ٣[ است گرافن خاص هاي ويژگي ديگراز  باشد، مي كربن هاي اتم

 وسيعي كاربردهاي ،بالا استحكام و پايين چگالي مانند كيمكاني خواص
 كرده ايجاد ها ماهواره و فضاپيما ساخت حوزه در ماده اين براي نيز

  .است
 كربن، هاي لوله نانو شامل كربن، هاي اتم هاي پيكربندي تمام

 آشكارسازي خواص گرافيت، حتي و لايه چند هاي گرافن ها، فولرن
 يك كه شده باعث گرافن كم چگالي و كوچك اندازه. دارند اي العاده فوق
 ويژگي ها آن در طبيعي فركانس كه هايي عملكرد براي كاربردي ماده

 هاي كننده تشديد و گازي هاي ملكول هايحسگر مانند است، كليدي
 بالاي پتانسيل سبب به گرافن چنين هم .آيد حساب به مكانيكي نانو

 به .دارد خود به ها ملكول كردن متصل در خوبي توانايي خود سطح
 وسايل در ساختاري عنصرهاي عنوان به گرافن هاي ورقه جهت همين

 ها خازن و الكترودها الكتروشيميايي، هايحسگر مانند نانو مقياس
 پايه بر رزوناتور مهم كاربردهاي از جرم تشخيص. دارند وسيعي كاربرد
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 جرمي حسگر كمك به جرم شخيصت .]٥[ باشد مي) GBRs( گرافن
 متصل جرم به رزونانس فركانس حساسيت اساس بر گرافني، صفحه

 رفتار درك ،حسگر عنوان به ها آن از استفاده دليل به و باشد مي شده
  .]٦[ است وضوعي حائز اهميتم گرافني صفحه ديناميكي

 براي را گرافن صفحات آزاد ارتعاشات ]٧[ همكاران و محمدي
. كردند بررسي غيرمحلي پيوسته مكانيك مدل با مختلف مرزي شرايط

 شعاع با بعد بدون فركانس مستقيم رابطه به تحقيقاتشان طي ها آن
 تاثير كه دريافتند همچنين. بردند پي مودها تمامي در دايروي صفحه

 دايروي گرافني صفحات در بعد بدون فركانس رب غيرمحلي پارامترهاي
 رياظه و فروشاني صارمي. است كمتر ديگر معمول صفحات به نسبت

 روش با را لايه چند و لايه تك گرافن صفحات محلي غير ارتعاشات ]٨[
 تاثير كه كردند مشاهده ها آن .دادند قرار مطالعه مورد ١محدود نوار

 بيشتر توجهي قابل طور به لايه تك صفحه روي غيرمحلي پارامترهاي
 بين واندروالسي نيروهاي كه گرافني چندلايه صفحات نتايج و است

. باشند نمي غيرمحلي پارامترهاي تاثير تحت ،باشد مي فعال ها آن
 بيني پيش براي را اي ساده تحليلي مدل ]٩[ رضوي و برق شوچيق

 و گيردار مرزي شرايط با مستطيلي گرافن صفحه آزاد ارتعاش پاسخ
 صفحات از مختلف هاي مثال مطالعه اين در .دادند توسعه مفصلي

 مدل سنجي صحت براي وابسته مدرج و ايزوتروپيك ارتوتروپيك،
 براي يپيشنهاد مدل كه شد مشاهده و ه استشد ارائه پيشنهادي،

 گيردار مرزي شرط در كم ضخامت با و مفصلي نازك و ضخيم صفحات
 تحليلي حل ]١٠[ پاديكار و پرادهان. است برخوردار كافي دقت از

 محلي غير نظريه حركت معادلات از را گرافن مثل نانو صفحات ارتعاشي
 بر را غيرمحلي پارامترهاي تاثير و كردند ارائه ناوير روش كمك به

 نظريهانتخاب  .كردند بررسي نانو صفحات طبيعي هاي فركانس
هاي مكانيك پيوسته مانند  الاستيسيته غيرمحلي نسبت به ساير روش

تري را براي تحليل  اتمي، هزينه محاسبات پايين- مكانيك هيبريد
ها از دقت خوبي  دهد و در مقايسه با آن روش هاي اتمي ارائه مي سازه

به اثر مقياس امكان  نظريهاين  وابستگي همچنين نيز برخوردار است
 با كه كردند مشاهده ها آن .سازد بيني دقيق رفتار مواد را فراهم مي پيش

 ابعاد هرچه و يابد مي كاهش بعد بدون فركانس مودها شماره افزايش
 طبق و تر محسوس غيرمحلي هاي پارامتر تاثير ،باشد كوچكتر صفحه
 چنين هم. بود خواهد كوچكتر بعد بدون هاي فركانس بيني، پيش

 بدون فركانس يانگ، مدول و صفحات ضخامت افزايش با كه دريافتند
  .  يابد مي كاهش بعد

 براي را رياضي چهارچوبيك  ]١١[ چوژاري و كاري يآده
 .ندا هداد گسترش يجرم حسگر عنوان به لايه تك گرافن ورق از استفاده

از  سفركانس رزونان تغيير و متصل جرم براي بيان رابطه بين ها آن
دند و ثوابت رگرافن استفاده ك ورق جنبشي و انرژي پتانسيل روابط

 امكان استفاده از ]١٢[ همكاران و شن. ندا هداد پيشنهاد بدون بعدي را 
 اندازه تاثيرات و نانومكانيكي حسگر عنوان به لايه تك گرافن هاي ورقه
 طبيعي هاي فركانس ها آن كار در .كردند بررسي كلاسيك نظريه را بر
. ه استشد استخراج گلركين روش از استفاده با نانومكانيكي حسگر يك

 عنوان به را لايه تك گرافن هاي ورقه عملكرد ]١٣[ همكاران و آرش

                                                             
1 Finite Strip Method 

 هاي ورقه ارتعاشي آناليز با نجيب گازهاي تشخيص در يجرم حسگر
 اثر ها آن .كردند بررسي لكوليوم ديناميك سازي شبيه ءوسيله به گرافن
 را بر گرافن هاي ورقه ابعاد و شرايط مرزي ،گاز هاي اتم موقعيت و تعداد

 ]١[ همكاران و ماكياتسي. مطالعه و بررسي كردند حسگر حساسيت
. قرار دادند بررسي مورد يجرم حسگر عنوان به را اي دايره گرافن ورق
، داراي گيردار مرزي شرايط درحسگر جرمي  كه دريافتند ها آن

 رايط مرزي مي باشد.ت فركانسي بالاتري نسبت به ساير شحساسي
الاستيسيته غير محلي براي  نظريهيك روش بر پايه  ]١٤[ زاده صادق

كرده است. همچنين به  هاي كربني ارائه بررسي رفتار ارتعاشي ورقه
هاي طبيعي ورق  لايه و وجود ذره خارجي بر فركانسبررسي اثر تعداد 

 .ديناميك مولكولي پرداخته است- آناليزمودال تكنيك به كمك يك
 و فركانس تغييرات جرم، افزايش با دهد كه ش نشان مينتايج اين پژوه

 حساسيت ها، تعداد لايه افزايش با و يابد مي افزايش حسگر حساسيت
 و همكاران انگگ. يابد كاهش مي اندكي فركانس تغييرات و افزايش

 تغييرات و طبيعي فركانس محاسبه براي  محدود اجزا روش از ]١٥[
اين تحقيق نشان  .ندكرد استفاده شكل اي دايره يگرافن حسگر فركانس

 و طبيعي فركانس تغييرات ميان لگاريتمي خطي ءرابطه يك دهد مي
 است كمتر دما كه هنگامي حساسيت همچنين. دارد وجود متصل جرم

 ٧ ها لايه تعداد كه هنگامي گرافن هاي ورقه حساسيت و شود مي بيشتر
 منظور به خود مطالعات در وانگ. رسد مي خود بيشينه به باشد

 و ها تيوب نانو از شده ساخته هايحسگر ها، مولكول يا ها اتم تشخيص
 مطالعات در امواج انتشار و ارتعاش آناليز اساس بر را گرافني صفحات

ه كرد بازنگري و معرفي ،پيوسته مكانيك و اتمي مدلسازي ،ازمايشگاهي
 لايه تك صفحه كاربرد قابليت ]١٨[ نائي و جلالي. ]١٧, ١٦[ است

 با شده، اضافه فلزي ذره حضور در را رزونانسي حسگربه عنوان  گرافني
 قرار تحقيق مورد محلي غير الاستيسيته و مولكولي ديناميك هاي روش
 بر شده اضافه جرم توزيع نحوه و محلي غير پارامترهاي تاثير و دادند
 ها آن. كردند بررسي فركانس تغييرات بر را گرافني صفحه سطح

 سطح در تري يكنواخت طور هب شده اضافه ذره كه هنگامي دريافتند
 متمركز مركز در كه وقتي به نسبتباشد،  شده توزيع گرافني صفحه
 پارامترهاي تاثير حالت اين در اگرچه .يابد مي كاهش حساسيت است
   .باشد مي كمتر محلي غير

مكانيك محيط پيوسته كلاسيك مستقل از اثر مقياس  نظريه
در  بيني كند باشد و قادر نيست اثر مقياس را بر رفتار مواد پيش مي
ديناميك مولكولي هاي  سازي و شبيه ه نتايج تحقيقات تجربيالي كح

مكانيكي و ارتعاشي اثر مقياس بر خواص كه  حاكي از آن است
 همين امر موجب شده و اي برخوردار است ها از اهميت ويژه هنانوساز

تا محققان جهت بررسي رفتار ارتعاشي نانو صفحات گرافني از  است
هاي  نظريه  .]٢٠, ١٩, ١٠, ٧[هاي غير كلاسيك بهره ببرند  نظريه

گراديان  نظريهالاستيسيته كوپله،  هاي تنش هنظريمختلفي مانند 
اثر مقياس را  پلههاي الاستيسيته كو اصلاح شده تنش نظريهكرنشي و 
سازي ديناميك مولكولي  و در شبيه كنند هاي خود لحاظ ميدر تحليل

نيز ماهيت غيرمحلي بودن به اين صورت است كه تنش در يك نقطه نه 
تنها به كرنش آن نقطه بلكه به كرنش محدوده اطراف آن نقطه نيز 

يقات صورت گرفته در بررسي تحق. همچنين ]٢١[ باشد وابسته مي
دارا به دليل مزايايي چون  دهد كه زمينه حسگر جرمي گرافني نشان مي

تر و هزينه كمتر،  دقت بالاتر، زمان تحقيق كوتاهبودن اثر مقياس، 
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سازي ديناميك مولكولي جهت بررسي خواص  محققان از روش شبيه

ار حسگر تا كنون رفت اند ولي ارتعاشي و سنجش جرم اين ماده بهره برده
از لحاظ نحوه چينش اتم ها در هندسه مستطيلي مورد بررسي قرار 

يعني در حالتي كه مساحت صفحه ثابت است، در ضلع نگرفته است. 
توانند در راستاي زيگزاگ و يا آرمچير چيده  بزرگتر صفحه، ذرات مي

و اثرات اين نحوه چينش بر فركانس طبيعي حسگر و حساسيت  شوند
از آنجا كه چيدمان . نون مورد مطالعه قرار نگرفته استفركانسي آن تاك

ها در مقدار فركانس رزونانس صفحه و در نتيجه حساسيت فركانس اتم
نسبت به وجود جرم خارجي موثر است؛ بنابراين اين موضوع به عنوان 

به منظور دستيابي به  هدف اصلي اين تحقيق در نظر گرفته شده است.
ابتدا فركانس طبيعي اساسي دو صفحه گرافني با ابعاد  ،اين هدف

الاستيسيته غير  نظريهمتفاوت بدست آمده و با نتايج حاصل از يك 
پس از اطمينان از  محلي و نيز نتايج ساير محققان مقايسه شده است.

ديناميك مولكولي حاضر، به بررسي قابليت  صحت و دقت مدلسازي
در حضور ذرات مستطيلي  نيز ومربعي سنجش جرمي صفحه گرافني 

تغييرات  . با استفاده از نتايج حاصل،شود متمركز طلا پرداخته مي
ر فركانس طبيعي، حساسيت فركانس نسبت به تغييرات جرم و تاثي

ر فركانس صفحات مستطيلي مورد بمختلف  هايدر حالتذرات چينش 
   گيرد. قرار ميو بررسي مطالعه 

  

  هامباني و روش -٢
  صفحه كلاسيك غير محلي نظريروابط  -١- ٢

 نظريهيك صفحه همگن تك لايه كه به عنوان مدل  ١در شكل 
  صفحه گرافني استفاده خواهد شد، نشان داده شده است.

  

  
  صفحه معمولي تك لايه  -١شكل 

  
بيان  رايه صفحه تك لا عادلات جابجايي برايم )٣(تا  )١(روابط 

  :]١٠[كنند مي
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،  𝑥هاي در جهت (𝑥,𝑦,0)ترتيب جابجايي نقطه  به  wو  u ،vها  كه در آن

𝑦   و𝑧  دهد. را نشان مي  
 باشند صورت زير مي جابجايي به- كرنشنش از معادلات روابط كر
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  كرنش برشي هستند. 𝜀௫௬هاي نرمال و  كرنش 𝜀௭௭و  𝜀௬௬و  𝜀௫௫كه 
هوك و مداخله دادن روابط و  در نهايت با استفاده از قانون

هاي جابجايي، بصورت  غير محلي، معادله حاكم با مولفه پارامترهاي
  :]١٠[شوند براي صفحه تعريف مي )٥رابطه (
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Dكه = Ehଷ/12(1 − ϑଶ) و همچنين m଴ ،mଶ ،q ،μ   وN଴
ها به ترتيب   

اينرسي جرم، بار عرضي توزيع جرم، نسبت به واحد سطح، ممان به 
  .اي هستندمتر غيرمحلي و نيروهاي درون صفحهشده، پارا

اگر فرض شود  .شود استفاده مي ) از روش ناوير٥براي حل معادله (
  :اعمال نشودبه صفحه هيچ نيرويي كه 

)٦(  yy xyxx
0 0 0 0N N N q     

كاهش خواهد  )٧معادله حاكم بصورت رابطه ( در نتيجه
  :]١٠[يافت

)٧(  2 2 2D( ) W M Wmn mn mn mn mn         

ω୫୬كه 
بدست  )٨از رابطه ( باشند و مي هاي طبيعي فركانس  
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 .باشند مي شمارنده مودنمايانگر   n و mكه 

  

  ديناميك مولكولي روابط حاكم بر -٢- ٢
 چالش امري كوچك هاي مقياس در ها ديناميكي سازه مطالعه رفتار

و  حرارتي مكانيكي، خواص بررسي براي محققان. است دشوار و برانگيز
 مقياس در مختلف مواد ارتعاشي و ديناميكي رفتار طرفي از و الكتريكي

 كه هايي روش جمله از. كنند مي استفاده گوناگوني هاي روش از نانو
 برد، بهره آن از توان مي گرافن صفحات ارتعاشي رفتار بررسي براي
 قرار استفاده مورد حاضر تحقيق در كه است مولكولي ديناميك روش
 محاسباتي فيزيك هاي شاخه از يكي مولكولي ديناميك. است گرفته
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 بر زمان و پرهزينه ها آن آزمايش كه يتحقيقات استفاده از آن در كه است
نوع، موقعيت و خواص  تعيين با روش اين در. شود مي پيشنهاد است،
 قوانين اساس بر زمان از هايي بازه در ها آن ميان برهمكنش ذرات،

 روش اين خروجي و پاسخ ترتيب بدين. شود مي سازي شبيه فيزيكي
 تعريف شرايط اي كه گونه به ذرات باشد، از يك هر جابجايي تواند مي

  .كند ارضا را سازي شبيه براي شده
 با. باشد مي نيوتن دوم قانون پايه بر روش به عبارت ديگر اين

 به را يك هر شتاب توان ميبه هر يك از ذرات  اعمالي يهانيروشناخت 
 بيانگر كه شوند مي حاصل پتانسيل توابع از معمولا نيروها. آورد دست
  .]٢٢[ ))١٠( رابطه (سيستم هستند پتانسيل انرژي

)١٠(  1 2 N 1 2 N( , , ..., ) U( , ,...,i ri
F r r r r r r )   

تابع  Uام،  iبه ترتيب بيانگر موقعيت و نيروي وارد بر ذره  𝐹୧و  r୧كه 
  تعداد ذرات است. Nانرژي پتانسيل و 

 از مجموعي صورت به پتانسيل انرژي خارجي نيروهاي غياب در
  :]٢٢[ شود مي بيان )١١بين ذرات بصورت رابطه ( طرفه دو تعاملات

)١١(  
N N

ij
i 1 j 1

( r )uU
 

   

r୧୨ كه = r୧ − r୨ باشد مي موقعيت بردار.   
 ) حاصل١٢رابطه ( صورت به ذرات بر نيروهاي وارده ترتيب بدين

  :]٢٢[ شوند مي
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بنابراين براي تعيين مقدار نيرو لازم است كه انرژي پتانسيل بين 
ذرات مشخص باشد. تاكنون محققان روابط مختلفي براي بيان انرژي 

 است ١جونز- لئوناردروابط پركاربرد، رابطه از يكي  .ندا هكردپتانسيل ارائه 
  :]٢٢[ شود تعريف مي )١٣صورت رابطه ( هكه ب
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) و به كارگيري قانون ١٣) تا (١٠در نتيجه با استفاده از روابط (
دست  ذره را بهتوان جابجايي هر  دوم نيوتن براي هر يك از ذرات مي

  آورد.
  

  فركانسي روابط حاكم بر روش تجزيه - ٣-٢
 و پارامتري كلي؛ دسته دو به محيطي ارتعاشات آناليز هاي روش

 انجام با پارامتري غير هاي روش. شوند مي بندي تقسيم پارامتري غير
 در شده، گيري اندازه هاي داده روي بر رياضي، عمليات مجموعه يك

 ]٢٣[پردازند  مي سازه ديناميكي مشخصات استخراج به فركانس، حوزه
 در سيستم، براي پارامتري مدل يك ،پارامتري هاي روش در حاليكه در

 از آمده بدست هاي پاسخ روي بر مستقيماً و شده زده تقريب زمان حوزه
 استخراج سيستم ديناميكي مدل و شود مي منطبق گيري اندازه هاي داده
. است فركانسي تجزيه روش ،پارامتري غير هاي روش از يكي .گردد مي
 ابتدا شده، ارائه ]٢٥, ٢٤[ همكارانش و برينكر توسط كه روش اين در

 مقادير تجزيه روش سپس و شود مي زده تخمين طيفي چگالي ماتريس

                                                             
1 Lennard-Jones 

طبيعي  هاي فركانس مقادير ترتيب بدين و شود مي اعمال آن روي تكين
  .شوند مي حاصل هامود شكل و

 و ها خروجي بين رابطه برپايه فركانسي تجزيه روش بر حاكم روابط
  .]٢٦[ هستند استوار) ١٤ رابطه(  سيستم يك هاي ورودي

)١٤(  𝐺௬௬(𝑗𝜔) = 𝐻ഥ(𝑗𝜔)𝐺௫௫(𝑗𝜔)𝐻்(𝑗𝜔) 

ماتريس چگالي  G୷୷ماتريس چگالي طيفي توان ورودي،  G୶୶كه در آن 
  باشد. ماتريس تابع پاسخ فركانسي مي H(jω)طيفي توان خروجي و 

 هاي قطب و مودها شكل حسب بر توان مي را ها پاسخ توان چگالي
  :]٢٧, ٢٥[ كرد بيان ١٥ رابطه صورت به سيستم
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امين  kنشان دهنده  λ୩ام،  kود بردار شكل م kيك اسكالر،  d୩ كه
  باشد. نشان دهنده مزدوج مختلط مي "ത  "فركانس طبيعي و علامت 

 در مود محدودي تعداد فركانس هر در كه كند مي بيان رابطه اين
 طبيعي هاي فركانس نزديكي در. دننماي مي شركت سيستم پاسخ ايجاد

. سازد مي را سيستم پاسخ توجهي قابل طرز به مود، يك فقط سيستم،
 خواهد فركانس اين مود شكل شبيه بسيار فركانس، اين در پاسخ لذا
 و مقادير به فركانس هر در پاسخ، توان طيفي چگالي ماتريس اگر. بود

 ارتباط در تكين مقادير آنجايي كه از گردد، تجزيه آن تكين بردارهاي
 صفر، غير تكين مقادير تعداد باشند، مي مودها شركت ضريب با مستقيم

 فركانس آن در را سيستم پاسخ كه است مودهايي تعداد دهنده نشان
 هاي فركانس با معادل ، سيستم تكين مقدار اولين هاي قله و سازند مي

  .]٢٨[ بود خواهد سيستم طبيعي
  

  مدلسازي -٤-٢
 قرار توجه مورد بسيار امروزه كه گرافن صفحات كاربردهاي از يكي

 جرمي حسگر عنوان به كه باشد مي جرم تشخيص توانايي گرفته،
. دهد تشخيص صفحه سطح را روي ديگري ريز ذرات وجود تواند مي

  فركانس مقايسه با است كه صورت روش تشخيص وجود جرم، بدين
شناسايي امكان  ذرات، حضور بدون و ذرات حضور طبيعي صفحه در

 جرم به طبيعي  فركانس حساسيت بررسي به منظور گردد. فراهم مي
گردد و  استخراج بدون حضور ذره صفحه  فركانس بايد ابتدا شده، اضافه

اي بر روي صفحه قرار گيرد و مجددا فركانس طبيعي  سپس ذره
محاسبه شود و از اين طريق حساسيت فركانس طبيعي نسبت به جرم 

  .]١٤[)) ١٦طه((راب دست آيد به

)١٦(  GS H
Sensitivity

GS

ω ω
ω


  

فركانس طبيعي در حضور ذره روي سطح صفحه گرافن و  Hωكه 

GSω باشد. فركانس طبيعي صفحه بدون وجود ذره مي  
 جرميارتعاشي حسگر  رفتار بررسي براي تحقيق اين در رو اين از

ي  و محاسبه حساسيت فركانس، ابتدا يك صفحه گرافن با هندسه
). شرايط ٢ايجاد شده است(شكل  مولكولي محيط ديناميك مربعي در

در نظر گرفته شده است. به منظور تحريك SSSS مرزي به صورت 
در وسط صفحه اعمال گرديده و  پيكوثانيه ٥/٠صفحه نيرويي به مدت 

گيري  پيكوثانيه اندازه ٥/٤٩٨ر مدت سپس جابجايي تمام ذرات د
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هاي  باشد. جابجايي ي يك فمتوثانيه ميشود. زمان نمونه بردار مي

گيري شده به كمك روش تجزيه فركانسي تحليل و فركانس  اندازه
  گردد. طبيعي سيستم محاسبه مي

  

  
  گرافني مربعي صفحه  -٢شكل 

  
صفحات نيز  صفحه مربعي وسازي فوق براي  فرآيند شبيه

در حالت بدون ذره و نيز با تعداد ذره  در ابعاد مختلف، مستطيلي
حساسيت  فركانس طبيعي اساسي و مختلف تكرار و در هر مرحله

  فركانسي محاسبه شده است.
  

  نتايج - ٣
  مقايسه با تجربيات پيشين، صحه گذاري -١- ٣

با اين تحقيق  نتايج استفاده، مورد روش صحت به منظور بررسي
 )١ يكسان (جدول مكانيكي خواص و شرايط با نتايج ساير محققان،

  .شوند مي مقايسه
  

  خواص مكانيكي صفحه يك لايه گرافني -١ جدول

h (nm) ρ(𝐾𝑔 𝑚3⁄ ) ϑ E (TPa) 

٠٦/١  ٣/٠  ٢٣٠٠  ٣٤/٠  

  
به منظور صحه سنجي، دو ورق گرافني مربعي با ابعاد تقريبي 

نانومتر در محيط ديناميك مولكولي ايجاد  ٥/٢×٥/٢نانومتر و  ١٠×١٠
دست آمده است. سپس  و با روش مذكور فركانس طبيعي اساسي آن به

) محاسبه و از ٨ها از رابطه( فركانس طبيعي براي هر يك از ورق مقادير
مقدار پارامتر غير محلي به نيز استخراج شده است.  ]١٨, ١٠[ مراجع

) ٨مقدار فركانس طبيعي حاصل از رابطه ( اي انتخاب شده است تا گونه
توان  در نتيجه مي با نتايج ساير محققين داشته باشد. يتطابق مناسب

يج ساير محققان و نيز با نتا نتايج حاصل از روش ديناميك مولكولي را
ارائه  ٢ حاصل در جدولنتايج  ود.) مقايسه نم٨نتايج حاصل از رابطه (

مقدار پارامتر  μابعاد صفحات و  bو  a ه،ارائه شد  اولدر جد است.شده 
   دهند. غيرمحلي را نمايش مي

صفحات گرافني مربعي اساسي طبيعي  نتايج فركانس  -٢ جدول
 SSSSدر ابعاد مختلف در حالت 

ω(1.1) 
(THz) 

μ(nm) مرجع  b 
(nm)  

a 
(nm)  

٠ ٠٦٥٦/٠ 
 [18]جلالي و همكاران

  

١٠ 

  

١٠ 

١ ٠٦٠٠/٠ 

٠ ٠٦٥٤/٠ 
 [10]پرادهان و همكاران

١ ٠٥٩٨/٠  

٠ ٠٦٧٨/٠  
  )٨معادله(

  

١٢٠٠/١٠ 

  

٠٧٨٨/١٠  

١ ٠٦٠٣/٠ 

٠٦٠٣/٠  ---  
  ديناميك مولكولي

  حاضر)مطالعه (

٠ ٠٩٩٧/٠ 
  [18]جلالي و همكاران

 

٥/٢ 

 

٥/٢  

١ ٤٨٩٣/٠  

٠ ٠٠٦٢/١  
  [10]پرادهان و همكاران

١ ٤٩٣٤/٠  

٠ ٠٨٤٢/١  
  )٨معادله(

  

٥٣٠٠/٢ 

  

٥٥٦٢/٢ 

٩٦/٠ ٤٨٧١/٠  

٤٨٣٤/٠   ---  
  ديناميك مولكولي

  حاضر)مطالعه (

  
دهد كه روش مورد استفاده در اين پژوهش با نشان مي ٢جدول 

  كند.دقت مناسبي فركانس طبيعي ورق را محاسبه مي
  

  نتايج و بحث -٢- ٣
در محيط  مدلسازيپس از اطمينان از دقت نتايج حاصل از 

ديناميك مولكولي، در اين بخش به بررسي رفتار ديناميكي صفحه 
و تغييرات فركانس شود  گرافني در حضور ذره خارجي پرداخته مي

طبيعي اساسي و حساسيت فركانس بر حسب تغيير جرم ذره خارجي 
  گيرد. دست آمده و مورد بحث و بررسي قرار مي به

آنگستروم  ٣٤×٣٤بدين منظور يك صفحه گرافني با ابعاد تقريبي 
اي  گونه ). شرايط مرزي به٣ود(شكل ش اتم كربن مدل مي ٤٧٩و با 

گاهي ساده  هاي هر ضلع در حالت تكيه انتخاب شده كه يك رديف از اتم
قرار گيرد. به منظور محاسبه فركانس طبيعي، ورق تحت ارتعاشات آزاد 

گيرد. نحوه تحريك و اندازه گيري جابجايي ذرات ورق مطابق  قرار مي
  گيرد.  آنچه پيش از اين اشاره شد، صورت مي
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 .   
  صفحه مربعي گرافني مدلسازينمايي از   -٣شكل 

  
بدون حضور ذره خارجي مربعي در ابتدا فركانس طبيعي اول ورق 

) خواص ٣ شود.(جدول ) مقايسه مي٨محاسبه و با نتايج حاصل از رابطه(
باشد. مقايسه نتايج  مي ١) بر اساس جدول ٨مورد استفاده در رابطه (

صورت گرفته با دقت مناسبي فركانس دهد كه شبيه سازي  نشان مي
  كند. طبيعي را محاسبه مي

  
نتيجه فركانس طبيعي اول صفحه گرافني مربعي در حالت  -٣ جدول

  تكيه گاهي ساده

ω(1.1) 
(THz) 

e଴a଴ 
(nm)  

 b  مرجع

(nm)  
a 

(nm)  

١ ٣١٩٥/٠  
  )٨معادله(

٤/٣  ٤/٣  
٠٥/١  ٣١٤٦/٠  

٣١٤٩/٠   ----  
  مولكولي ديناميك

  حاضر)مطالعه (

  
پس از اطمينان از دقت محاسبه فركانس در ابعاد مورد بررسي، 

آيد. اين  دست مي طبيعي اول ورق در حضور ذره خارجي به  فركانس
 ،بار تكرار و در هر مرحله با افزايش تعداد ذرات ينمحاسبه چند

اين . نتايج حاصل از )٤(شكل شود محاسبه ميمجددا فركانس طبيعي 
ارائه شده است. ابعاد صفحه گرافني و همچنين  ٤ بررسي در جدول

موجود روي صفحه گرافني و حساسيت صفحات به  يهاي طلا تعداد اتم
  جرم اضافه شده نيز در جدول ارائه شده است.

دهد كه با افزايش تعداد ذرات  نشان مي ٤نتايج مندرج در جدول
اسيت فركانسي افزايش خارجي، فركانس طبيعي اول ورق كاهش و حس

يابد. به منظور بررسي بهتر نتايج، نمودار فركانس طبيعي بر حسب  مي
و حساسيت فركانسي بر حسب نسبت  ٥ جرم مولي ذرات طلا در شكل

  است. ارائه شده ٦  جرم در شكل
  

      

  (a)اتم طلا ١  (b)اتم طلا ٣  (c)اتم طلا ٩

ا تعداد مختلف صفحات مربعي گرافني ب مدلسازينمايي از   -٤شكل 
  اتم
  

  طلا در حضور ذرهطبيعي اول صفحه مربعي  فركانس -٤ جدول

 حساسيت
فركانس 
 مود اول

(THz) 

نسبت جرم 
  طلا به گرافن

تعداد اتم 
 هاي طلا

 ابعاد

(nm) 

نوع 
 صفحه

١  ٠٣٤/٠ ٢١٣٢/٠ ٣٢٢٩/٠  

 مربع  ٤/٣×٤/٣

٢  ٠٦٨/٠  ٢١/٠  ٣٣٣١/٠  

٣  ١٠٢/٠ ٢٠٧٥/٠ ٣٤١٠/٠  

٤  ١٣٦/٠  ٢٠٠٢/٠  ٣٦٤٢/٠  

٦  ٢٠٤/٠  ١٩٠٤/٠  ٣٩٥٣/٠  

٩  ٣٠٧/٠ ١٨٤٠/٠ ٤١٥٦/٠  

  

  
فركانس طبيعي اول صفحه گرافن مربعي در حضور اتم هاي  -٥شكل 

  بر حسب جرم مولي ذراتطلا 

  

تغييرات حساسيت صفحه گرافن مربعي در حضور اتم هاي  -٦شكل 

  طلا بر حسب نسبت جرم 

  
در ادامه به بررسي رفتار حسگر جرمي در هندسه مستطيلي 

، اعمال شرايط اوليه و تحريك مطابق مدلسازيشود. مراحل  پرداخته مي
شد صورت گرفته است. جابجايي ذرات با  آنچه پيش از اين بيان

دست آمده و به كمك روش  سازي ديناميك مولكولي به استفاده از شبيه
 ٥ دست آمده است. جدول تجزيه فركانسي، فركانس طبيعي صفحات به

حساسيت فركانسي  ٦ و جدولفركانس طبيعي اول صفحات مستطيلي 
تلف صفحه ابعاد مخ .دهد نشان ميدر ابعاد مختلف صفحات را 
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مستطيلي بدين صورت ايجاد شده است كه در حالتي كه مساحت 
صفحه ثابت است، يك بار ذرات در راستاي ضلع بزرگتر صفحه، 

(حالت صورت آرمچير  و بار ديگر به(حالت زيگزاگ) صورت زيگزاگ  به
  چيده شده است.آرمچير) 

 
صفحات مستطيلي در حضور ذره  (THz) فركانس طبيعي اول -٥ جدول

  طلا

 (a×b)ابعاد  ٤/٣×٥  ٤/٣×٥/٥  ٤/٣×٦  ٤/٣×٨/٦
(Zigzag-Armchair) 

١  ٢٠٠٢/٠  ١٨٩٢/٠  ١٨٧٢/٠  ١٧٥٨/٠  

تم
د ا

عدا
ت

 
طلا

ي 
ها

  

٢  ١٩٠٤/٠  ١٨٣١/٠  ١٨٠١/٠  ١٧٠٩/٠  
٣  ١٨٥٥/٠  ١٧٧٠/٠  ١٧٠٩/٠  ١٦٦٠/٠  
٤  ١٨٠٧/٠  ١٧٤٠/٠  ١٦٦٠/٠  ١٦٣٥/٠  
٦  ١٧٥٨/٠  ١٦٥٤/٠  ١٥٨٠/٠  ١٥٤٢/٠  
٩  ١٧٠٩/٠  ١٦٠١/٠  ١٥٤٢/٠  ١٤١٦/٠  

 (a×b)ابعاد  ٥×٤/٣  ٥/٥×٤/٣  ٦×٤/٣  ٨/٦×٤/٣
(Zigzag-Armchair)  

١  ١٨٣١/٠  ١٨٠٧/٠  ١٨٠١/٠  ١٦٦٠/٠  

تم
د ا

عدا
ت

 
طلا

ي 
ها

  

٢  ١٨٠١/٠  ١٧٠٩/٠  ١٦٦٠/٠  ١٦١١/٠  
٣  ١٧٥٨/٠  ١٦٣٦/٠  ١٦١١/٠  ١٥٨٥/٠  
٤  ١٦٧٨/٠  ١٥٨٧/٠  ١٥٦٣/٠  ١٥٥٨/٠  
٦  ١٦٤٨/٠  ١٥٥٦/٠  ١٥١٤/٠  ١٤٩٥/٠  
٩  ١٤٦٥/٠  ١٤٣٤/٠  ١٤١٦/٠  ١٣١٢/٠  

  
  حساسيت فركانسي صفحات مستطيلي در حضور ذره طلا -٦ جدول

 (a×b)ابعاد  تعداد اتم هاي طلا

(Zigzag-
Armchair) ١  ٢  ٣  ٤  ٦  ٩  

٤/٣×٥  ٢٦٧/٠  ٣٠١/٠  ٣٢١/٠  ٣٣٩/٠  ٣٥٧/٠  ٣٧٥/٠  

٤/٣×٥/٥  ٢٤٧/٠  ٢٧٢/٠  ٢٩٦/٠  ٣٠٨/٠  ٣٤٢/٠  ٣٦٣/٠  

٤/٣×٦  ١٣٨/٠  ١٧١/٠  ٢١٣/٠  ٢٣٦/٠  ٢٧٣/٠  ٢٩٠/٠  

٤/٣×٨/٦  ١٣٢/٠  ١٥٦/٠  ١٨٠/٠  ١٩٣/٠  ٢٣٩/٠  ٣٠١/٠  

٥×٤/٣  ٣١٢/٠  ٣٢٣/٠  ٣٣٩/٠  ٣٦٩/٠  ٣٨٠/٠  ٤٤٩/٠  

٥/٥×٤/٣  ٢٥٢/٠  ٢٩٣/٠  ٣٢٣/٠  ٣٤٣/٠  ٣٥٦/٠  ٤٠٦/٠  

٦×٤/٣  ١٥٢/٠  ٢١٨/٠  ٢٤١/٠  ٢٦٤/٠  ٢٨٧/٠  ٣٣٣/٠  

٨/٦×٤/٣  ١٦١/٠  ١٨٥/٠  ١٩٨/٠  ٢٠٨/٠  ٢٤٤/٠  ٣٣٦/٠  

  
صفحات ، نمودار نتايج ٦و  ٥ ولاجهت درك بهتر نتايج جد

در دو حالت متفاوت زيگزاگ و آرمچير در  مستطيلي با مساحت يكسان
  نمايش داده شده است. ١٤تا  ٧ هايشكل

  
فركانس طبيعي اول صفحات گرافن مستطيلي با  -٧شكل 

در حضور اتم هاي طلا بر حسب جرم ) نانومتر ٤/٣×٥و  ٥×٤/٣ابعاد(
  مولي ذرات

  

  
با  فركانس طبيعي اول صفحات گرافن مستطيلي -٨شكل 

نانومتر در حضور اتم هاي طلا بر حسب  ) ٤/٣×٥/٥و  ٥/٥×٤/٣ابعاد(
  جرم مولي ذرات

  

  
با فركانس طبيعي اول صفحات گرافن مستطيلي  -٩شكل 

نانومتر در حضور اتم هاي طلا بر حسب جرم ) ٤/٣×٦و  ٦×٤/٣ابعاد(
  مولي ذرات
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فركانس طبيعي اول صفحات گرافن مستطيلي با  - ١٠شكل 

نانومتر در حضور اتم هاي طلا بر حسب ) ٤/٣×٨/٦و  ٨/٦×٤/٣ابعاد(
  ذراتجرم مولي 
  

  
صفحات گرافن مستطيلي با  يفركانس حساسيت -١١شكل 

) نانومتر در حضور اتم هاي طلا بر حسب جرم ٤/٣×٥و  ٥×٤/٣ابعاد(
  مولي ذرات

  

  
حساسيت فركانسي صفحات گرافن مستطيلي با  -١٢شكل 

حضور اتم هاي طلا بر حسب ) نانومتر در ٤/٣×٥/٥و  ٥/٥×٤/٣ابعاد(
  جرم مولي ذرات

  

  
حساسيت فركانسي صفحات گرافن مستطيلي با  -١٣شكل 

) نانومتر در حضور اتم هاي طلا بر حسب جرم ٤/٣×٦و  ٦×٤/٣ابعاد(
  مولي ذرات

  

  
حساسيت فركانسي صفحات گرافن مستطيلي با  - ١٤شكل 

) نانومتر در حضور اتم هاي طلا بر حسب ٤/٣×٨/٦و  ٨/٦×٤/٣ابعاد(
  جرم مولي ذرات

  
دهد كه، فركانس طبيعي اول صفحه  بررسي نتايج حاصل نشان مي

مربعي با اضافه شدن اولين اتم طلا كاهش يافته است كه اين امر با 
است. رخ داده رفت  توجه به جرم مولي بالاي طلا همانطور كه انتظار مي

اما  همچنان ادامه دارد  ها، روند كاهشي فركانس با اضافه شدن تعداد اتم
ل اثر نيروي بين مولكولي ذرات طلا بر هم كه به صورت توده بر به دلي

اند، شدت كاهش فركانس طبيعي كم  روي صفحه گرافني قرار گرفته
دهد كه هرچه جرم اضافه شده يا نسبت  . نتايج نشان ميشده است

جرم، بيشتر باشد، حساسيت صفحه بيشتر خواهد بود. بدين ترتيب 
تر خواهد  ر توسط صفحه گرافن سادهتشخيص ذرات با جرم مولي بيشت

در صفحات مستطيلي نيز مانند صفحه مربعي با اضافه شدن تعداد  بود.
ها  ين روند كاهشي در فركانسيابد. ا رات فركانس طبيعي كاهش ميذ

و آرمچير) صدق  (زيگزاگ هر دو حالت از صفحات مستطيليبراي 
ستطيلي با هاي طبيعي براي صفحات م كند. با مقايسه فركانس مي

 ،زيگزاگ در حالت شود كه صفحات مساحت يكسان، مشاهده مي
به  آرمچير دارند و در حالتنسبت به صفحات فركانس طبيعي بالاتري 

با بررسي حساسيت فركانسي  تي بالاتري هستند.عبارت ديگر داراي سف
توان مشاهده كرد كه با افزايش ابعاد صفحات،  صفحات مستطيلي مي

 در حضوريابد و هم چنين صفحات  ي كاهش ميسحساسيت فركان
دهند. با مقايسه نتايج  حساسيت بالاتري ارائه مي ،ذرات بيشترتعداد 
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شود كه  هاي زيگزاگ و آرمچير ملاحظه مي حساسيت براي حالت

  آرمچير بيشتر است.حالت حساسيت در صفحه هاي 
  

  نتيجه گيري - ٤
خواص و صفحه تك لايه گرافني با ساختار دو بعدي داراي 

كاربردهاي ويژه و بعضاً منحصر به فردي است كه امروزه نقش پررنگي 
در علم و صنعت پيدا كرده است. جرم ذره اضافه شده روي سطح 

نس صفحه گيري تغييرات فركانس رزونا تواند با اندازه صفحه گرافني مي
تحقيق حاضر به بررسي حساسيت فركانس در  گرافني به دست آيد.

 اخته شدهدصفحه پرربعي به اضافه شدن ذرات طلا روي صفحه گرافن م
و تاثير افزايش جرم ذرات بر فركانس طبيعي صفحه مورد مطالعه قرار 

دو  همچنين تاثير چيدمان ذرات در صفحه مستطيلي در گرفته است.
و و آرمچير در حضور ذرات طلا، مورد بررسي قرار گرفته  گزاحالت زيگ

 .شده است و حساسيت فركانسي محاسبهطبيعي اساسي نتايج فركانس 
  بندي نمود: توان بصورت زير دسته نتايج حاصل از اين مطالعه را مي

توان با دقت  . رفتار ديناميكي و ارتعاشي صفحات گرافني را مي١
 سازي ديناميك مولكولي مورد بررسي قرار داد. خوبي از روش شبيه

ند به عنوان توا دهند كه صفحه گرافني مي . نتايج نشان مي٢
 حسگر جرمي نانومكانيكي حساسيت بالايي داشته باشد.

. فركانس طبيعي اول صفحه مربعي با اضافه شدن اولين اتم طلا ٣
پيدا كرده  %كاهش٢٩/٣٢به ميزان به دليل جرم مولي بالاي اين اتم، 

 است.

هاي طلا و در نتيجه آن، افزايش جرم  . با اضافه شدن تعداد اتم٤
يابد ولي شدت كاهش  طبيعي بيشتر كاهش مي  فركانساضافه شده، 

نسبت به حالتي كه اولين ذره به صفحه اضافه شده است؛ به مراتب 
  كمتر است.

فركانس در صفحه مستطيلي  افزايش بعد در راستاي زيگزاگ .٥
  دهد. آرمچير ارائه ميحالت طبيعي بالاتري نسبت به 

ضلع بزرگتر در  حساسيت فركانسي براي صفحات مستطيلي با .٦
  باشد. راستاي آرمچير بيشتر از حالت زيگزاگ مي

تواند روش طراحي مفيدي را  اين تحقيق مي ريج ارائه شده د. نتا٧
  هاي جرمي بر پايه گرافن ارائه دهد.حسگربراي 
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