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Abstract 

In this study, the adsorption properties and electronic response of armchair graphene nanoribbons, as 

a sensing substrate for detecting three volatile organic compounds 2-butanone (C₄H₈O), pyridine 

(C₅H₅N), and propanal (C₃H₆O) as key biomarkers of gastric cancer, were investigated using density 

functional theory while taking van der Waals interactions into account. The results show that armchair 

graphene nanoribbons adsorb these volatile organic compounds weakly, with adsorption energies in 

the range of −0.3 to −0.5 eV, indicating a physisorption process without the formation of direct 

chemical bonds. In addition, the density-of-states analysis shows that the adsorption of each molecule 

leads to the appearance of distinct peaks in the density-of-states plot of the armchair graphene 

nanoribbon. Therefore, the armchair graphene nanoribbon can be considered a potential substrate for 

gas sensing of gastric-cancer-related biomarkers in non-invasive diagnostic methods. 

Keywords: Graphene, Volatile Organic Compounds, Gastric Cancer, Density Functional Theory, 

Gas Sensor 
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 باز نشر اين مقاله با ذكر منبع آزاد است. 
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  ريدين بر روييمطالعه اثرات جذب زيست نشانگرهاي بوتانون و پروپانال و پ 

سرطان   جهت تشخيص زود هنگامگرافن    آرمچر  ارنوخواص الكتروني نانو 

 معده 

 آباديسيد ادريس فيض، دفاطمه عزيزي مشيرآبا

 ، ايران ، دانشگاه علم و صنعت ايران، تهرانكفيزي  دانشكده

 ١٤/٠٦/١٤٠٥انتشار بر خط:     ١٤٠٥/ ١٠/٠٤پذيرش:    ١٤٠٥/ ١٢/٠٣ويرايش نهائي:    ٢٣/١١/١٤٠٤دريافت: 

10.22055/jrmbs.2026.20898 :iDo 

  چكيده

  فرار   آلي  تركيب  سهعنوان بستر حسگري براي شناسايي  گرافن بهآرمچر    هايدر اين پژوهش، خواص جذب و پاسخ الكتروني نانونوار

تابعي   ةبا استفاده از نظري   زيستي كليدي سرطان معده  هاينشانگر  عنوان) بهC₃H₆O(  و پروپانال  )C₅H₅N(، پيريدين)C₄H₈O(  بوتانون

  گرافن   آرمچر  نانونوارهاي  كه  دهدمي   نشان  نتايج  .مورد بررسي قرار گرفته استهاي واندروالسي،  كنشچگالي و در نظر گرفتن برهم 

  فرآيند  بيانگر كه ،ولتالكترون -٥/٠تا  -٣/٠  هاي جذب در محدودهانرژي با كنند،مي  جذب ضعيف صورتبه  را فرار آلي تركيبات اين

ها مولكول هريك از  دهد كه جذب  همچنين بررسي چگالي حالات نشان مي   . است   مستقيم  شيميايي  پيوند  تشكيل   بدون   جذب فيزيكي

عنوان تواند به مي   ر گرافنچ نانونوار آرم  بنابراين  .شودآرمچر گرافن مي   هاي متفاوتي در نمودار چگالي حالات نانونوارموجب ايجاد قله

  . هاي تشخيصي غيرتهاجمي مورد توجه قرار گيردنشانگرهاي مرتبط با سرطان معده در روش بستري بالقوه براي حسگري گازي زيست 

  ، حسگر گاز )DOS، چگالي حالات (نظريه تابعي چگالي، گرافن، تركيبات آلي فرار، سرطان معدهنانونوار آرمچر :كليدواژگان

    مقدمه 

ترين  ترين و كشندهيكي از شايع (GC) 1 سرطان معده   

شود و بر اساس آمار  انواع سرطان در جهان محسوب مي

 
 ئول:ويسنده مسن edris@iust.ac.ir 

1 Gastric Cancer 
 

2 World Health Organization 

، سالانه بيش از يك   (WHO) 2سازمان جهاني بهداشت 

مي گزارش  ابتلا  جديد  مورد  در  ميليون  اغلب  كه  شود 

ساله گردند و نرخ بقاي پنجمراحل پيشرفته شناسايي مي
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هاي  با وجود پيشرفت .  ]١-٤[   درصد است   ٣٠آن كمتر از  

روشقابل در  جراحي،  توجه  مانند  درماني  هاي 

مرگشيمي نرخ  ايمونوتراپي،  و  اين  درماني  بالاي  ومير 

به عمدتاً  مراحلبيماري  در  ديرهنگام  تشخيص   دليل 

تواند نرخ بقا  تشخيص زودهنگام مي  .] ٥,٦[ است    شرفتهيپ

درصد   ٩٠طور چشمگيري افزايش دهد (تا بيش از  را به

هاي قطعي را فراهم در مراحل اوليه) و امكان آغاز درمان

  . ] ٧[  كند

آندوسكوپي، روش مانند  فعلي  متداول  تشخيصي  هاي 

هاي سرولوژيكي،  تصويربرداري پيشرفته و تست   ،بيوپسي

روشعلي نسبي،  دقت  و  رغم  پرهزينه  تهاجمي،  هايي 

نيازمند تجهيزات پيچيده و تخصص باليني بالا هستند كه 

آن به  بهدسترسي  توسعه ها  حال  در  كشورهاي  در  ويژه 

آن  از  روتين  استفاده  و  است  غربالگري  محدود  براي  ها 

غيرعملي مي را  اين] ٨,٩[ سازد  گسترده جمعيت  از    رو،. 

روش ارزانتوسعه  سريع،  غيرتهاجمي،  تشخيصي   هاي 

قابل و  بيماري  قيمت  اوليه  مراحل  در  بتوانند  كه  اعتماد 

نشانگرهاي مرتبط با سرطان معده را شناسايي كنند، يك  

 .روددار در تحقيقات به شمار مينياز باليني مهم و اولويت 

سال بازدمدر  تحليل  اخير،  رويكرد  به  ١هاي  يك  عنوان 

كم  و  اميدبخش  بسيار  غيرتهاجمي،  براي  نوين  هزينه 

ها از جمله  غربالگري و تشخيص زودهنگام انواع بيماري

است سرطان شده  مطرح  پايه  .  ] ١٠[   ها  بر  روش  اين 

موجود در بازدم  )VOCs(  ٢ر شناسايي تركيبات آلي فرا

به تركيبات  اين  كه  است  استوار  نشانگرهاي  بيمار  عنوان 

از    (biomarkers)زيستي و  ناشي  متابوليكي  تغييرات 

تحليل بازدم   از اين رو  .] ١١[   هستندبيوشيميايي در بدن  

خوندليل  به به  نياز  (بدون  بودن  يا  غيرتهاجمي  گيري 

 
1 Breath Analysis 

آوري نمونه، هزينه پايين بيوپسي)، سرعت و سهولت جمع

روش با  مقايسه  آزمايشگاهي  در  يا  تصويربرداري  هاي 

و   بيماران،  مداوم  پيگيري  براي  تكرار  قابليت  پيشرفته، 

دستگاه توسعه  با  گسترده  غربالگري  پرتابل  پتانسيل  هاي 

كلينيك در  استفاده  منزلقابل  حتي  يا  مزاياي  ،  ها  داراي 

    .متعددي است 

تركيبات   اند كه برخيمطالعات باليني متعددي نشان داده

خاص در بازدم بيماران مبتلا به سرطان معده به    آلي فرار

مي افزايش  معناداري  ميطور  و  بهيابند  عنوان  توانند 

. در ميان اين تركيبات،  ] ١٢[   نشانگرهاي كليدي عمل كنند

ك تركيب حلقوي حاوي نيتروژن ي (C₅H₅N) پيريدين

و   غيرطبيعي  ميكروبي  تخمير  فرآيندهاي  از  كه  است 

شود و غلظت آن در تغييرات ميكروبيوم معده ناشي مي

 توجهي بالاتر از افراد سالم است طور قابلبازدم بيماران به

ك كتون چهاركربنه است كه  ي   (C₄H₈O). بوتانون] ١٣[ 

غيرطبيعي   متابوليسم  و  ليپيدي  پراكسيداسيون  محصول 

بوده   بيمارانكه  اسيدهاي چرب  تفكيك  سرطان   قابليت 

دارد   معده را  بالا  ويژگي  و  حساسيت  با  سالم  افراد   از 

پروپانال] ١٤,١٥[   . (C₃H₆O) سه آلدهيد  يك  كربنه  نيز 

ليپيدي  پراكسيداسيون  و  اكسيداتيو  استرس  از  كه  است 

  عنوان نشانگر بالقوه گزارش شده است به  كه  ناشي شده

رار بيشتر  دليل تكبنابراين اين سه نشانگر را به  .] ١٥,١٦[ 

قوي ارتباط  و  تحقيقات  سرطان در  پاتوفيزيولوژي  با  تر 

به اولويت معده،  نشانگرهاي  توسعه  عنوان  براي  دار 

اغلب    فرار  آلي  تركيبات  .مورد بررسي قرار داديمحسگرها  

غلظت  ميدر  ظاهر  پايين  بسيار  بنابراين  هاي  شوند، 

گزينش و  بالا  حساسيت  با  مناسب  حسگرهايي  پذيري 

2 Volatile Organic Compounds 
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ضروري است تا تحليل بازدم به يك ابزار تشخيصي باليني 

  . قابل اعتماد تبديل شود

دهه  بهدر  كربني  نانومواد  اخير،  خواص  هاي  دليل 

در منحصربه را  فراواني  توجه  شيميايي،  و  فيزيكي  فرد 

ها، . در ميان آن] ١٧[ اند  زمينه حسگرهاي گازي جلب كرده

  (GNRs) ١گرافن نانونوارهاي  گرافن و مشتقات آن مانند

تشخيص   هايگزينهعنوان  به براي  اميدبخش    بسيار 

آلي فرار گرافن، يك لايه  ] ١٨[   اندمطرح شده  تركيبات   .

اتم تك از  ششاتمي  شبكه  در  كربن  داراي هاي  ضلعي، 

مكانيكي   استحكام  عالي،  حرارتي  و  الكتريكي  رسانايي 

نظير است كه آن را  العاده و نسبت سطح به حجم بيفوق

  . نانونوارهاي گرافني، ] ١٩[   سازدآل ميبراي حسگري ايده

 ٢ر آرمچ  نانونوارهاي  دو دسته هستند،  با توجه به نوع برش

نيمهبه  اغلب كه   رفتار  حالت دليل  نبود  ذاتي،  هاي  هادي 

لبه قويمغناطيسي  الكترونيكي  پاسخ  و  به  اي  نسبت  تر 

مولكول بهجذب  نسبت  گازي،  يعني  هاي  ديگر  نوع 

زيگزاگنانو  نيمهكه    نوارهاي  يا  فلزي  و  رفتار  فلزي 

لبه مغناطيسي  خود  اي  خواص  مياز  براي  نشان  دهند 

گزينه حسگري  مناسب كاربردهاي    محسوب   تراي 

گرافنهمچنين    ] ٢٠[   شوندمي آرمچر  به   نانونوار  نسبت 

نانولوله مانند  كربني  نانومواد  دوبعدي، ساير  گرافن  يا  ها 

مزايايي مانند گاف نواري قابل تنظيم، نسبت بالاي لبه به  

دار كردن ها)، امكان عاملسطح (براي جذب بهتر مولكول

 هستند  حسگرها  رسانايي مناسب برايها و رفتار نيمهلبه

 ]٢١ [ .  

  

 
1 Graphene Nanoribbons 

  هاي محاسباتي روش 

نرم    از  استفاده  با  پژوهش  اين  محاسبات    افزارتمام 

 تابعي چگالي  ةو در چارچوب نظري  ] ٢٢[   م اسپرسو و نتآكو 

)DFT(  همبستگي،-انجام شد. براي توصيف انرژي تبادل  

  PBEر قالب تابع  د )GGA(   يافتهتعميم  گراديان  تقريب 

كار گرفته شد. از آنجا كه مكانيسم جذب تركيبات آلي  به

گرافن عمدتاً تحت تأثير    آرمچر  بر روي نانونوارهاي  فرّار

-Grimme ، تصحيح] ٢٣,٢٤[   واندروالس است   نيروهاي

D3  وان در   هاي بلندبردكنشكردن دقيق برهملحاظ  رايب

  . ده است ر تمامي محاسبات اعمال شد والس

هاي ظرفيت با  هاي يوني و الكترونكنش بين هستهبرهم

  ه سازي شددلم  ]٢٥[   PAW  هايپتانسيلاستفاده از شبه

كه دقت بالا و كارايي مناسبي را در محاسبات مبتني    است 

مي فراهم  تخت  امواج  امواج  ] ٢٦[  كندبر  بسط  براي   .

نتخاب شد كه ا ٤٠ Ryهاتخت، مقدار برش انرژي موجك

نيروها   و  انرژي  همگرايي  بررسي  از  پس  مقادير  اين 

  .مناسب تشخيص داده شدند

    فرمول بنديمدل و 

هاي با اتم  آنهاي  لبهكه    گرافن از نوع آرمچر  نانونوار   

هيدروژن اشباع شدند تا پيوندهاي آويزان از بين رفته و  

لبه   براي جلوگيري از  . واي مصنوعي حذف شوداثرات 

بين سلولبرهم فاصله خلأ  هاي دورهكنش ساختگي  اي، 

در راستاي عمود بر صفحه نانونوار در نظر   Å١٥  حدود

  . گرفته شد

دهنده بسته  هاي تشكيلسلولابر  هاي موجود در  تعداد اتم 

ساختار  به تعدادنوع  كمترين  آرمچر  (اتم   ٨٠  با  نانونوار 

و   بوتانون  (سيستم شامل اتم ٩٣ و بيشترين تعداد ) گرافن

2Armchair 
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گرافن آرمچر  است نانونوار  بوده  سيستم  .)    چه  هاتمام 

  طوربه  شدهجذب  ساختارهاي  چه  و  منفرد  نانونوارهاي

  با  برابر  انرژي  همگرايي  معيار  تا  اندشده  بهينه  كامل

Ryبرآورده شود ١٠-٥.  

روشهمچنين   از  الكتروني  حالات  اشغال  توزيع    براي 

نمونه  ديراك   فرمي با  استفاده شد.  ناحيه بريلوئن  برداري 

اين ساختار مناسب  نجام شد كه براي  ا  ٨ × ١ × ١  شبكه

  . است 

مبتني    DFTبنابراين اين چارچوب محاسباتي تركيبي از  

  ، شبه Grimme-D3تصحيحات واندروالس   ،PBE  بر

دقيق    PAWها پتانسيل تحليل  حالات  و  مدلي  چگالي 

مولكول جذب  رفتار  بررسي  براي  نشانگر معتبر  هاي 

كند.  فراهم مي  گرافن  آرمچر  سرطان معده بر روي نانونوار

انرژي مقايسه سيستماتيك  امكان  هاي جذب،  اين روش 

ويژگي و  الكتروني  ساختار  با  تغييرات  مرتبط  هاي 

  . سازدمهيا ميرا  نانونوار آرمچر گرافنبراي حسگري را 

زيست  مولكول  سه  معدهبراي  سرطان  بوتانون،    نشانگر 

انرژي  و  پريدين  زير  استاندارد  رابطه  از  جذب  پروپانال 

    :شد محاسبه

= Eୋା୑ - Eୋ -E୑ Eୟୢୱ  

شده انرژي كل سيستم مولكول جذب  Eୋା୑كه در آن  

 E୑و    نانونوار آرمچر گرافنانرژي   Eୋ،  بر روي گراف

مقادير منفي    حالت آزاد و بهينه است.  انرژي مولكول در

  دهنده جذب پايدار هستند.انرژي جذب نشان

  نتايج و بحث  

به    توجه  مورد  با  كامپيوترهاي  محاسباتي  توان  اينكه 

استفاده براي اين تحقيق بسيار بالا بوده و از كامپيوترهاي  

  نتايج نشان   پر قدرت موجود در ايران استفاده شده است 

بهينه  دهدمي از  پس  تغيير كه  هيچ  هندسي،  سازي 

قابل گرافن  ساختاري  شبكه  در  نقص  توجهي  رخ  بدون 

مولكولنمي و  فاصله  دهد  در  تقريباً  از   تعادليها  خود 

جذب    فيزيكيمانند، موضوعي كه ماهيت  سطح باقي مي

  . كندأييد ميترا 

  

  
   نانونوار آرمچر گرافن ساختار بهينه شده .١شكل

گرافن بدون حضور    آرمچر  شده نانونوارابتدا ساختار بهينه

پس از فرآيند  .نشان داده شده است  ١در شكل هامولكول

ايجاد  ، شبكه ششبهينه سازي بدون  گرافن  تغيير ضلعي 

حالت پايدار    در  و با حفظ تقارن كلي خودتوجه  شكل قابل

مي ذاتي  گيردقرار  پايداري  بيانگر  رفتار  اين  نانونوار  . 

  توجه در ساختار و نبود تنش ساختاري قابل  آرمچر گرافن

پيكربندي ادامه،  در  است.  بهينهاوليه  جذب هاي  شده 

نانونوار هاي بوتانون، پروپانال و پيريدين بر روي  مولكول

  اند.  ارائه شده ٢در شكل آرمچر گرافن
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  الف

  

  
  ب 

 

  
  ج

  ) وب (پروپانول ،)الف(جذب بوتانون يههاي بهينه شدساختار .٢شكل

 . zxو  xy،yz هايدر صفحه نانونوار آرمچر گرافنج) روي (پيريدين

ساختار   آرممقايسه  گرافنچنانونوار  از   ر  پس  و  پيش 

دهد كه پس از قرارگيري هر نشان مي   سه نشانگر  جذب

سازي هندسي، تغيير ها و انجام بهينهيك از اين مولكول

كلي   هندسه  در  آرممحسوسي  گرافن چنانونوار  ايجاد    ر 

هاي بسيار جزئي و موضعي در جاييشود و تنها جابهنمي

مي مشاهده  جذب  ناحيه  موضوع    گردد.نزديكي  اين 

ميبه نشان  نوع خوبي  از  عمدتاً  جذب  فرآيند  كه  دهد 

فيزيكي بوده و بدون تشكيل پيوند شيميايي مستقيم ميان  

اتممولكول و  ميها  صورت  گرافن  كربن    وگيرد.  هاي 

فاصلهمولكول در  از سطح  ها  ثابت  نسبتاً  و  مشخص  اي 

گيرند كه اين فاصله تعادلي حاصل رقابت  نانونوار قرار مي

جاذبه دافعهميان  و  واندروالسي  كوتاههاي  بُرد  هاي 

در جهت  تفاوت  است.  تعادلي الكتروني  فاصله  و  گيري 

ها هاي ساختاري و الكتروني آنها به ويژگيمولكولبين  

بهبازمي بوتانون  ايگونهگردد؛  دليل  به  الف)٢(شكل  كه 

بزرگ مؤثرتراندازه  تماس  سطح  و  به  تر  توجه  با    كه 
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نشانگر   ١جدول دو  به  نبست  هم  بيشتري  انرژي جذب 

دارد ميديگر  اتخاذ  سطح  روي  پايدارتر  آرايشي  كند، ، 

كوچكبه  ب)٢(شكل  پروپانال ابعاد  و  علت  تر 

فاصلهقطبيت  در  كمتر  بزرگپذيري  كمي  قرار اي  تر 

با قرارگيري تقريباً موازي    ج)٢(شكل  گيرد و پيريدينمي

گرافن،  صفحه  به  نسبت  خود  آروماتيك    حلقه 

فاصله    كه  كندتوجهي برقرار ميقابل   π–π هايكنشبرهم

  .  آن نسبت به دو مولكول ديگر كمي بيشتر است تعادلي 

فاصله تعادلي بعد    نشانگر 

  )Å(از جذب

انرژي جذب  

)eV (  

  −٦٥٤ဂ٠  ٢/ ٨٧  بوتانون 

  −٣٥٥ဂ٠  ٢/ ٧٧  پروپانال 

  - ٤٣٧ဂ٠  ٣/ ٣٦  پيريدين 

  بعد از هاي زيستي  ي نشانگرلهاي تعادهفاصل  وهاي جذب  نرژيا.  ١جدول

  .نانونوار آرمچر گرافنجذب روي 

هاي  ويژگيتفاوت انرژي جذب ميان بوتانون و پروپانال به

گردد. بوتانون  ساختاري و الكتروني اين دو مولكول بازمي

تر چگالي الكتروني  تر، توزيع گستردهدليل اندازه بزرگبه

  π پذيري بيشتر، سطح تماس مؤثرتري با شبكهو قطبيت 

ميا برقرار  گرافن  تقويت  لكتروني  موجب  همين  و  كند 

شود.  نيروهاي واندروالسي و پايداري بيشتر جذب آن مي

حضور دو گروه آلكيلي در اطراف گروه كربونيل نيز باعث  

قابليت  برايافزايش  مولكول  سطح برهم  پذيري  با  كنش 

ابر  گرافن مي گردد. در مقابل، پروپانال كوچكتر است و 

پذيري كمتر،  دليل قطبيت الكتروني محدودتري دارد و به 

القاي دوقطبي و ايجاد برهم  كنش پايدار با سطح  توانايي 

تري از  تر است؛ بنابراين انرژي جذب پايينگرافن ضعيف

مي نشان  اين،  .دهدخود  بر  پيريدين   علاوه  جذب    در 

الكترون ناپيوندي آن موجب  حضور اتم نيتروژن و جفت 

تقويت دافعه الكترواستاتيكي موضعي شده و سيستم براي  

تري را اختيار  دستيابي به كمينه انرژي، فاصله تعادلي بزرگ

  و انرژي جذب كمتري دارد. كندمي

بررسي اثرات   كه نقش مهمي در  )DOS( هاچگالي حالت 

هر   مولكولجذب  از  نشانگرهاي زيستييك    روي  هاي 

محاسبه شده   دارد،  نانونوار آرمچر گرافنساختار الكتروني  

هاي مجاز الكتروني را برحسب انرژي  توزيع حالت  است.

مي به نمايش  و  سطح دهد  نزديك  تغييرات  خاص،  طور 

مي)  E୊( فرمي آشكار  تعيينناحيه  ،كندرا  كه  كننده  اي 

حامل است.  تعداد  ماده  رسانايي  نتيجه  در  و  بار  هاي 

مقايسه گرافن  DOS  نمودار  بنابراين،  آرمچر  با    نانونوار 

و    جابجايي   امكان ارزيابي اثر جذب بر  شدهحالت جذب

حالت  شدت  اطرافتغيير  در  از  E୊   ها  شواهدي  و 

سطح برهم و  مولكول  بين  بار  انتقال  و  را    گرافن  كنش 

  .كندفراهم مي

  
  الف
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  ب 

  
    ج

بوتانون  (الف)  نمودار هاي چگالي حالات براي جذب نشانگرهاي    .٣شكل

بر به رنگ بنفش    پيريدن(ج)    و  به رنگ قرمز  پروپانال(ب)  ،  به رنگ آبي

 نانونوار آرمچر گرافنو نمودار چگالي حالات    نانونوار آرمچر گرافنروي  

  مشكي رنگ  قبل از جذب مولكول ها

گرافن   به  مربوط  پيوسته  آبي  منحني  نمودار،  هر سه  در 

چين مربوط به گرافن پس  خالص و منحني نارنجي خط

است.  پيريدين)  و  پروپانال  (بوتانون،  مولكول  از جذب 

فرمي سطح  به  نسبت  انرژي  افقي  E)محور  − E୊)     و

 ،دهدرا نشان مي (DOS) هامحور عمودي چگالي حالت 

چين نيز محل سطح فرمي را مشخص  خط عمودي نقطه

   .كندمي

شكل قابل الف)  ٣در  تغييرات  بوتانون،  جذب  از    پس 

پيك برخي  موقعيت  و  شدت  در  بهتوجهي  در ها،  ويژه 

هاي منفي) و همچنين در  نوارهاي والانس (انرژي  ةناحي

مي مشاهده  فرمي  سطح  بالاي  تغييرات ناحيه  اين  شود. 

برهم  بيانگر  گرافن خالص  به  بين  نسبت  الكتروني  كنش 

بوتانون و سطح گرافن است كه با انرژي جذب منفي نيز  

دهد جذب از نوع فيزيكي اما مؤثر  سازگار بوده و نشان مي

  . بر ساختار الكتروني است 

ظهور  نيز جذب پروپانال منجر به  ب)٣همچنين در شكل

خصوص حوالي والانس، به  ةهايي در ناحيو تقويت پيك

با اين  شده است.    تر از سطح فرميولت پايينچند الكترون

تغييرات ها با بوتانون  و شدت پيك  DOS حال، الگوي 

محدودتر   فرمي  نزديك سطح  تغييرات  و  است  متفاوت 

شود كه با انرژي جذب كمتر پروپانال نسبت به  ديده مي

    .خواني داردبوتانون هم

بيشترين    ج) آورده شده است،٣كه شكلنمودار پيريدين  

هاي  دهد. پيكها نشان ميتغيير را در توزيع چگالي حالت 

تقويت  بسيار  در ناحيه والانس (بهجديد و  ويژه در  شده 

منفيانرژي ميهاي  مشاهده  بهتر)  كه  حضور شوند 

شوند. اين  هاي الكتروني پيريدين نسبت داده مياوربيتال

بيانگر شديدتر  قويبرهم  تغييرات  با  كنش  پيريدين  تر 

  . گرافن در مقايسه با دو مولكول ديگر است 

  گيرينتيجه

ر اين پژوهش، با هدف ارزيابي پتانسيل نانونوارهاي  د    

عنوان بستر حسگري براي تشخيص تركيبات آلي گرافن به

پاسخ   و  جذب  رفتار  معده،  سرطان  با  مرتبط  فرّار 

يعني  معده    طانسرنشانگر كليدي  الكترونيكي سه زيست 

  ر گرافن چنانونوار آرمبوتانون، پيريدين و پروپانال بر روي  

شد.به بررسي  نظري  نظريه   صورت  بر  مبتني  محاسبات 
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تابعي چگالي همراه با تصحيحات واندروالسي نشان داد 

ها عمدتاً از نوع فيزيكي و تحت  كه جذب اين مولكول

اختلاف در انرژي هاي  تأثير نيروهاي واندروالسي است. 

ويژگي در  تفاوت  به  الكتروني  جذب  و  ساختاري  هاي 

ميمولكول داده  نسبت  بهها  بوتانون شود؛  كه    طوري 

سه  بين  را  جذب  انرژي  كمترين  پيريدين  و  بيشترين 

نشان   چگالي حالاتنمودار  تحليل    نشانگر زيستي دارند.

قابل توجه و  تغييرات    منجر بهها  جذب مولكول   مي دهد

موقعيت    مشخصي و  شدت  حالات هايقلهدر   چگالي 

الگوهاي.  گرددمي حالات تفاوت  چگالي  هاي  ، نمودار 

نشانگر ها بيانگر آن است كه هر  براي هر يك از مولكول

كند، كه اين  اثر الكترونيكي متمايزي بر گرافن اعمال مي

مي انتخابموضوع  مبناي  نانونوار  پذيري حسگري  تواند 

 .نسبت به تركيبات آلي فرّار مختلف باشد ر گرافنچآرم

يافته نانونوارهاياين  كه  است  آن  از  حاكي    آرمچر  ها 

مي بهگرافن  شناسايي  توانند  براي  حسگري  بستر  عنوان 

تركيبات آلي فرّار مرتبط با سرطان معده عمل كنند و امكان  

تشخيص   براي  غيرتهاجمي  گازي  حسگرهاي  طراحي 

  . زودهنگام اين بيماري را فراهم آورند

 قدرداني

حمايت  ١٦٠/ ٢٠٧٩٣شماره گرنت ن پژوهش با اي 

  شده است.دانشگاه علم و صنعت ايران انجام 
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