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natural frequency of biocompatible boron-nitride nanotubes 
S. Ajori 

Department of Mechanical Engineering, Faculty of Engineering, University of Maragheh, Maragheh, Iran

ABSTRACT:  In this study, natural frequency of single- and double-walled boron-nitride nanotubes 
under physical adsorption of Flavin Mononucleotide molecules are investigated employing the 
molecular dynamics simulations in vacuum and aqueous environments. The effects of different boundary 
conditions and geometrical parameters on the natural frequency have been explored. According to the 
results, the physical adsorption of polymers reduces the natural frequency of boron-nitride nanotubes 
which is considerable in the case of boron-nitride nanotubes with fully clamped boundary conditions. 
Moreover, it has been observed that the frequency shift for clamped-free boundary condition in an 
aqueous environment due to change in mode-shape which is the result of van der Waals interaction with 
environment, is positive. Also, it is observed that frequency shift of single-walled boron-nitride nanotubes 
with smaller aspect ratios is higher than that of single-walled boron-nitride nanotubes with higher aspect 
ratios and double-walled boron-nitride nanotubes. Considering the aqueous environments, frequency 
shift considerably increases, whereas the slope of variation with the weight percentage decreases. The 
result of this study can be used as the benchmark for further studies in nanoelectromechanical systems to 
design more efficient molecular recognition nanobiosensors in aqueous environments. 
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1- Introduction
Proposing the inorganic analogous of Carbon NanoTubes 

(CNTs) [1], i.e. Boron Nitride NanoTubes (BNNTs) 
with unique properties such as a wide band gap, high 
thermomechanical properties together with chemical stability 
[2] demonstrates that BNNTs can be used as an alternative 
to CNTs in NanoElectroMechanical systems (NEMS) [3] 
due to their some comparable properties [4]. Although these 
unique properties together with non-cytotoxicity make them 
more efficient for nanobiotechnology [5], chemical inertness 
and their insolubility in various solvents restrict their 
potential applications considerably. Different investigations 
have declared that these restrictions can be eliminated by 
functionalizations. Accordingly, the intrinsic properties and 
behavior of the host nanostructure are altered noticeably 
[6]. Considering BNNTs, magnetic and electrical properties 
of functionalized BNNTs are altered as their solubility is 
improved remarkably [7].  The phosphorylated derivative of 
vitamin B2 called Flavin MonoNucleotide (FMN) is a fairly 
small molecule that can interact with BNNTs. According to 
the experimental proofs, BNNTs under physical adsorption of 
FMN molecules can emit stable green fluorescent in a wide 
range of local conditions which make them so promising 
in biological nanomarkers and nanosensors [8]. In this 
investigation, the mechanical vibrational behavior of single- 
and double-walled BNNTs under physical adsorption of 
FMN is studied. The Molecular Dynamics (MD) simulations 

are carried out and the natural frequency of functionalized 
BNNTs is determined. The influences of different boundary 
conditions, radius, weight percentage of FMN and number 
of walls on the natural frequency are explored. Also, the 
effects of different environments, i.e. vacuum and aqueous 
environments, are studied. 

2- Methodology and Model
2.1. Simulation details

Employing Large-scale Atomic/Molecular Massively 
Parallel Simulator (LAMMPS) package [9], all MD 
simulations are performed. To this end, AMBER force 
field [10] was selected to perform simulations in canonical 
ensemble. Velocity-Verlet integrator algorithm together with 
Nose-hoover thermostat algorithm is selected to solve the 
Newtonian equations of motion in constant temperature (300K) 
with the time step of 1 fs [11]. After initial minimization, the 
system is relaxed for up to 300 ps to reach its equilibrium 
state at 300 K. Then, the nanotubes are allowed to vibrate 
freely. During the simulation, the coordinates of the center 
of mass of nanotubes are stored and the natural frequency is 
obtained by implementation of Fast Fourier Transform (FFT) 
[12]. 

2.2. Simulation models
Molecular structure of FMN molecule can be found in 

[13]. In order to perform the simulations, two SWBNNTs, 
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i.e. (7,7) and (12,12), and a (7,7)@(12,12) DWBNNTs with 
the length of ~100 Å are selected and the FMN molecules 
are placed near the walls of BNNTs as in [13]. It should 
be noted that different boundary conditions are taken into 
consideration, i.e. fully clamped (CC), fully Simply-Support 
(SS) and Clamped-Free (CF). Also, the density of aqueous 
environment is selected to be 1 gr/(cm3). 

3- Results and Discussion
3.1. Effect of boundary conditions 

In the case of functionalized BNNTs, it is observed that 
the natural frequency of BNNTs decreases as FMN molecule 
is physically adsorbed to the walls of CNTs. Fig. 1 reveals the 
frequency shift of functionalized (7,7) BNNT with different 
boundary conditions. 

The calculations of natural frequency of functionalized 
BNNTs in aqueous environments with different boundary 
conditions demonstrate that the magnitude of frequency shift 
is higher than that of functionalized BNNT in vacuum as 
depicted in Fig. 2. Note that all frequency shifts are calculated 
according to the natural frequency of pure BNNT in vacuum. 
It should be noted that the positive frequency shift occurs 
in the case of nanotubes with CF boundary conditions in 
aqueous environment due to not vibrating in its first mode [9]. 

3.2. Effect of geometrical parameters 
To study the effects of radius, and number of walls on 

the natural frequency of functionalized BNNTs, SWBNNTs 

and DWBNNTs are selected with CC boundary conditions. 
By physical adsorption of FMN molecules on BNNTs, 
natural frequency of BNNTs decreases as illustrated in 
Fig. 3. Accordingly, it is observed that frequency shift of 
DWBNNT is between that of constituent inner and outer tube 
of DWBNNT. 

Performing the simulations in aqueous environments 
reveals that the frequency shift considerably increases, 
whereas the sensitivity of frequency shift to the number of 
FMN molecules (weight percentage) decreases as presented 
in Fig. 4. Based on this Figure, it is shown that the frequency 
shift of DWBNNT is higher than that of DWBNNTs in vacuum 
and becomes closer to that of its outer constituent SWBNNT. 
Comparing the frequency shifts for BNNTs in vacuum and 
aqueous environments indicates that the frequency shift 
of DWBNNTs and SWBNNTs with higher aspect ratios 
is altered more considerably than that of SWBNNTs with 
smaller aspect ratios. 

4- Conclusions
Based on the MD simulations, vibrational characteristics 

of functionalized SWBNNTs and DWBNNTs with FMN 
molecule was investigated and the effects of different 
boundary conditions, radius and number of walls were 
explored considering vacuum and aqueous simulation 
environments. According to the simulation results, non-
covalent functionalization reduces the natural frequency 
of BNNTs. Also, it was observed that BNNT with CC 

 
Fig. 1. Frequency shift of (7,7) functionalized SWBNNTs with different boundary conditions in vacuum 

  

 
Fig. 2. Frequency shift of (7,7) functionalized SWBNNTs with different boundary conditions in aqueous environment 

  

 
Fig. 3. Frequency shift of functionalized SWBNNTs and DWBNNTs with CC boundary conditions in vacuum 

  

 
Fig. 4. Frequency shift of functionalized SWBNNTs and DWBNNTs with CC boundary conditions in aqueous environment 

 

Fig. 1. Frequency shift of (7,7) functionalized SWBNNTs with 
different boundary conditions in vacuum

Fig. 2. Frequency shift of (7,7) functionalized SWBNNTs with 
different boundary conditions in aqueous environment

Fig. 3. Frequency shift of functionalized SWBNNTs and 
DWBNNTs with CC boundary conditions in vacuum

Fig. 4. Frequency shift of functionalized SWBNNTs and 
DWBNNTs with CC boundary conditions in aqueous 
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boundary conditions is more sensitive to functionalization 
than BNNTs with other boundary conditions. It was found 
that with a similar length, the frequency shift of SWBNNTs 
with smaller radius is higher than other SWBNNTs with 
smaller radius and DWBNNTs. Further, it was demonstrated 
that the presence of water molecules results in a higher 
reduction in natural frequency, whereas it reduces the slope 
of variation of frequency shift with the weight percentage of 
FMN molecules. 
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تحلیل اثر جذب بیومولکول فلاوین مونونوکلئوتید بر روی فرکانس طبیعی نانولوله های زیست 
سازگار برن- نیتریدی 

شهرام آجری*

گروه مهندسی مکانیک، دانشکده‌ی فنی و مهندسی، دانشگاه مراغه، مراغه، ایران

خلاصه: در این مطالعه، رفتار ارتعاشی و فرکانس طبیعی نانولوله برن– نیتریدی تک و دوجداره، تحت جذب فیزیکی 
بیومولکول‌های فلاوین‌مونونوکلئوتید با استفاده از شبیه‌سازی دینامیک مولکولی در دو محیط مختلف خلا و محیط آبی 
بررسی شده است. همچنین، تاثیر شرایط مرزی متفاوت و پارامترهای هندسی مانند شعاع و تعداد جداره‌ها بر فرکانس 
طبیعی مطالعه گردیده است. بر اساس نتایج بدست‌آمده، جذب فیزیکی این مولکول، فرکانس طبیعی نانولوله‌های برن- 
نیتریدی را کاهش می‌دهد که درمورد نانولوله‌های برن- نیتریدی با شرایط مرزی کاملا گیردار قابل توجه است. علاوه 
بر این، ملاحظه شد که تغییر فرکانسی نانولوله‌ی برن- نیتریدی با تکیه‌گاه گیردار- آزاد در محیط سیال آبی به دلیل 
تغییر شکل مود ناشی از نیروی خارجی وان‌دروالس، مثبت خواهد بود. همچنین، مشاهده شده است که تغییر فرکانس 
نانولوله‌های برن- نیتریدی تک جداره با نسبت ابعاد کوچکتر در مقایسه با نانولوله‌های برن- نیتریدی تک جداره با نسبت 
ابعاد بزرگتر و نانولوله‌های دو جداره، بیشتر است. مطالعه در محیط آبی نشان می‌دهد که تغییر فرکانس به طور قابل توجهی 
افزایش می‌یابد درحالی‌که شیب این تغییر نسبت به درصد وزنی مولکول کاهش می‌یابد. نتایج این مطالعه را می‌توان به 
عنوان یک مطالعه‌ی پایه‌ای در سیستم‌های نانوالکترومکانیکی مربوط به طراحی نانوبیوسنسورهای با کارآمدی بیشتر 

تشخیص مولکول‌ها در محیط‌های دارای سیال در نظر گرفت.
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1. مقدمه
پیشنهاد یک همانند غیر آلی )معدنی( از نانولوله‌های کربنی یعنی 
مانند شکاف  منحصربفرد  با خواص  ]2و1[  نیترید  برن-  نانولوله‌های 
شیمیایی  ثبات  با  همراه  بالا  ترمومکانیکی  خواص  و  گسترده  باند 
به  می‌توانند  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  که  می‌دهد  نشان   ]3-9[
عنوان جایگزینی برای نانولوله‌های کربنی ]12-10[ در سیستم‌های 
نانوالکترومکانیکی که ناشی از برخی خواص قابل مقایسه با نوع کربنی 
خصوصیات  این  اگرچه   .]13-17[ گیرند  قرار  استفاده  مورد  است 
منحصربه‌فرد با توجه به عدم سمیت سلولی، آنها را برای کاربردهای 
لحاظ  به  خنثی‌بودن  می‌کند،  کارآمدتر  ]19و18[  نانوبیوتکنولوژی 
شیمیایی و عدم حلالیت آنها در حلال‌های مختلف کاربردهای بالقوه 

آنها را بطور قابل توجهی محدود می کند. بررسی‌های مختلف نشان 
می دهد که این محدودیت‌ها را می‌توان با کمک عامل‌دارکردن1 از بین 
برد  که بر این اساس، خواص ذاتی و رفتار  نانوساختار میزبان عامل‌دار 
بر روی  قابل توجهی تغییر می‌کند ]32-20[. مطالعات  شده به‌طور 
اینکه خواص  بر  نشان می‌دهد که علاوه  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های 
الکتریکی، مغناطیسی و مکانیکی نانولوله‌های برن- نیتریدی عامل‌دار 
چشمگیری  طرز  به  آنها  حلالیت  می‌شود،  تغییر  دست‌خوش  شده 

بهبود می یابد ]33-39[.
مونو  فلاوین‌   ،B2 ویتامین  از  افزوده‌شده  فسفات  مشتقات 
نوکلئوتید نامیده می‌شود که مولکول نسبتاً کوچکی است که قابلیت 
واکنش فیزیکی را با نانولوله‌های برن- نیتریدی دارا هستند. بر اساس 

1   Functionalization
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فیزیکی  تحت جذب  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  آزمایشگاهی،  نتایج 
مولکول‌های فلاوین مونو نوکلئوتید می‌توانند فلوئورسنت سبز پایدار 
که  کنند  منتشر  محیطی  شرایط  از  گسترده‌ای  طیف‌های  در  را 
و  نانونشان‌گرها  در  توجهی  قابل  کاربردی  قابلیت  که  می‌شود  باعث 

نانوحسگرهای بیولوژیکی داشته باشند ]41و40[.
کمانش،  از  اعم  مکانیکی  رفتار  و  خواص  روی  بر  مطالعه‌هایی 
کشش و ارتعاشات نانولوله‌های کربنی خالص و تحت جذب فیزیکی 
و شیمیایی صورت گرفته است ]24-20و42و43[ که با درنظرگرفتن 
سیستم‌های  در  سمومیت  رفع  و  نانوکامپوزیت‌ها  در  کاربرد  هدف 
خصوص  به  دیگر  ساختارهای  کاربرد  از  متفاوت  اساسا  بیولوژیکی، 
با توجه  ازاین‌رو،  نانولوله‌های زیست سازگار برن- نیتریدی می‌باشد. 
به اینکه مطالعه‌ی رفتار مکانیکی از جمله رفتار ارتعاشی و فرکانس 
طبیعی ساختارها در طراحی و تحلیل هر سیستم نانوالکترومکانیکی 
مانند نانوحسگرها از اهمیت بالایی برخوردار است، در این مطالعه به 
بررسی رفتار ارتعاشی نانولوله‌های برن- نیتریدی تک و دوجداره تحت 
جذب فیزیکی فلاوین مونو نوکلئوتید پرداخته می‌شود که بر اساس 
مطالعات پیشین ذکرشده خواص منحصربه‌فردی به عنوان نانونشان‌گر 
تاکنون  و  می‌دهد  نشان  خود  از  مونونوکلئوتید  فلاوین  نانوحسگر  و 
نیتریدی صورت  برن-  نانولوله‌های  روی  بر  زمینه  این  در  مطالعه‌ای 
نگرفته است. به کمک شبیه‌سازی دینامیک مولکولی، فرکانس طبیعی 

نانولوله‌های برن- نیتریدی تعیین شده و تغییر فرکانس تحت جذب 
از فلاوین مونو نوکلئوتید محاسبه می‌شود.  درصدهای مختلف وزنی 
جداره‌های  تعداد  و  شعاع  مختلف،  مرزی  شرایط  تاثیرات  همچنین، 
نانولوله‌ها در فرکانس طبیعی و تغییر آن مورد بررسی قرار می‌گیرد. 
علاوه بر این، اثر محیط‌های مختلف شبیه‌سازی مانند خلا و محیط 
سیال آبی که عموما نانولوله‌های عامل‌دارشده در آن قرار می‌گیرند، 

مطالعه گردیده‌اند.

2. روش شبیه‌سازی و مدل
2-1- جزئیات شبیه‌سازی

دینامیک  شبیه‌سازی‌های  همه‌ی  لمپس،  پکیج  بکارگرفتن  با 
مولکولی در این مطالعه انجام می‌شود ]44[. بر این اساس، به منظور 
امبر ]45-46[  نیرویی  میدان  از  بین ذرات  انرژی  و  نیرو  محاسبه‌ی 
که در مقیاس تغییر شکل‌های کوچک و الاستیک که شامل شکستن 
و ایجاد پیوند نمی‌شوند، توصیف دقیقی از مولکول‌های غیرآلی ارائه 
می‌دهند، استفاده شده است. به منظور انتگرال‌گیری از معادلات حرکت 
از الگوریتم سرعت- ورلت استفاده شده است که با ترکیب ترموستات 
نوز- هوور، شبیه‌سازی‌ها با توجه به ثابت‌بودن ابعاد سلول شبیه‌سازی 
در هنگرد کانونی که در آن حجم، دما و تعداد اتم‌های سیستم ثابت 
در نطر گرفته می‌شود، انجام شده است. تمامی شبیه‌سازی‌ها با گام 

 
 ساختار مولکولی فلاوین مونونوکلئوتید . 1شکل  

Figure 1. Molecular structure of FMN  

  

شکل 1. ساختار مولکولی فلاوین مونونوکلئوتید

Fig. 1. Molecular structure of FMN



نشریه مهندسی مکانیک، دوره ۵۳، شماره ویژه ۴، سال ۱۴۰۰، صفحه 2577 تا 2588

2579

گرفته  صورت  کلوین(   300( محیط  دمای  در  ثانیه  فمتو   1 زمانی 
است ]49-47[. لازم به ذکر است که روابط حاکم بر پتانسیل امبر و 
ترموستات نوز- هوور در مرجع ]42[ با جزییات آورده شده است. به 
منظور مطالعه‌ی رفتار ارتعاشی سیستم، پس از کمینه‌سازی اولیه‌ی 
انرژی، کل سیستم به مدت 500 پیکوثانیه آرام می‌شود تا به حالت 

تعادل خود در دمای 300 کلوین برسد. سپس نانولوله‌ها با تغییر شکل 
اولیه، آزادانه ارتعاش می‌کنند. بر اساس مطالعات پیشین لازم به ذکر 
است که اساساً نانولوله‌ها در حالت عادی در مود اولیه‌ی خود در حال 
ارتعاش می‌باشند. سپس، در طول شبیه‌سازی، مختصات مرکز جرم 
طبیعی  فرکانس  نهایت  در  و  شده  ذخیره  زمان  بر حسب  نانولوله‌ها 

 آ.

.ب  

 سازی آ( در خلا و ب( در محیط سیال آبی های شبیه ی مدلشماتیک اولیه  . 2شکل 

Figure 2. Schematic of initial configuration for simulation models a) in vacuum, b) in aqueous environment 

 

 

شکل2. شماتیک اولیه‌ی مدل‌های شبیه‌سازی آ( در خلا و ب( در محیط سیال آبی

Fig. 2. Schematic of initial configuration for simulation models a) in vacuum, b) in aqueous environment



نشریه مهندسی مکانیک، دوره ۵۳، شماره ویژه ۴، سال ۱۴۰۰، صفحه 2577 تا 2588

2580

 
 ساده آزاد و ج(کاملا   -شرایط مرزی آ(کاملا گیردار، ب( گیردار . 3شکل  

Figure 3. Boundary conditions, a) CC, b) CF and c) SS 

  

شکل 3. شرایط مرزی آ(کاملا گیردار، ب( گیردار- آزاد و ج(کاملا ساده

Fig. 3. Boundary conditions, a) CC, b) CF and c) SS

 آ.

 ب.

 ی تحت جذب آ( در خلا، ب(در محیط سیال آبی نمونه ساختار نهایی نانولوله  . 4شکل  

Figure 4. Samples of final structure of NTs under adsorption, a) in vacuum, b) in aqueous environment 

  

شکل 4. نمونه ساختار نهایی نانولوله‌ی تحت جذب آ( در خلا، ب(در محیط سیال آبی

Fig. 4. Samples of final structure of NTs under adsorption, a) in vacuum, b) in aqueous environment
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سیستم با کمک تبدیل فوریه‌ی سریع بدست می‌آیند ]9 و 50[.

2-2- مدل شبیه‌سازی
 1 شکل  در  نوکلئوتید  مونو  فلاوین  مولکول  مولکولی  ساختار 
نانولوله‌ی  .به منظور اجرای شبیه‌سازی‌ها، دو  نشان داده شده است. 

نانولوله‌ی  و یک  و )12,12(  یعنی )7,7(  نیتریدی تک جداره  برن- 
انتخاب  آنگستروم  تقریبی 110  با طول  )12,12(و)7,7(  دوجداره‌ی 

شده‌اند.
است،  شده  داده  2نشان  شکل  در  که  همان‌طور  ادامه،  در 
نانولوله‌های برن-  مولکول‌های فلاوین مونوکلوِتید در نزدیکی جداره 

 
 دار شده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید ی تک جداره عاملتغییر فرکانس نانولوله  . 5شکل  

Figure 5. Frequency shift of functionalized SWNTs with FMN molecule 

  

شکل 5. تغییر فرکانس نانولوله‌ی تک جداره عامل‌دار شده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید

Fig. 5. Frequency shift of functionalized SWNTs with FMN molecule

 
 دارشده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید در محیط سیال آبی جداره عاملی تکتغییر فرکانس نانولوله  . 6شکل  

Figure 6. Frequency shift of functionalized SWNTs with FMN molecule in aqueous environment 

  

شکل 6. تغییر فرکانس نانولوله‌ی تک‌جداره عامل‌دارشده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید در محیط سیال آبی

Fig. 6. Frequency shift of functionalized SWNTs with FMN molecule in aqueous environment
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بر  گرم  تقریبی یک  با چگالی  آبی  و سیال  در محیط خلا  نیتریدی 
سانتی متر مکعب قرار می‌گیرند ]43[.

لازم به ذکر است که سه شرط مرزی مختلف و مهم در مکانیک 
یعنی کاملا گیردار )CC(، کاملا ساده )SS( و گیردار- آزاد )CF( در 

نظر گرفته شده که در شکل 3با رنگ سبز نشان داده شده‌اند.
و  )12و12(  )7و7(،  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  درنظرگرفتن  با 
)12و12( و)7و7(، هر مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید، به ترتیب دارای 
و  انرژی  کمینه‌سازی  از  پس  است.   %1/5 و   %2  ،%3/5 وزنی  درصد 
روی  بر  مونونوکلئوتید  فلاوین  مولکول‌های  سیستم،  اولیه‌ی  آرامش 
و  وان‌دروالسی  اندرکنش  اثر  بر  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  دیواره‌ی 
پیوند پی جذب می‌شوند که نمونه‌ای از ساختارهای به آرامش رسیده 
در شکل 4 ارائه گردیده‌اند. لازم به ذکر است مطالعه در مورد نحوه‌ی 
جذب فیزیکی و پارامترهای مهم در این مبحث در مطالعه‌ی پیشین 
آورده شده است ]43[. در نهایت، از ساختارهای نهایی بدست‌آمده به 
منظور مطالعه‌ی رفتار ارتعاشی و محاسبه‌ی فرکانس طبیعی استفاده 

گردیده است.

3-نتایج و بحث
3-1-تاثیر شرایط مرزی

طبیعی  فرکانس  بر   مرزی  شرایط  تاثیر  مطالعه  منظور  به 
نیتریدی  برن-  نانولوله‌ی  شده،  عامل‌دار  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های 
تک جداره )7,7( انتخاب شده است. با درنظرگرفتن نانولوله‌ی برن- 
و  ساده  گیردار،  مرزی  شرایط  با   )7,7( خالص  جداره  تک  نیتریدی 
 140  ،150 ترتیب  به  طبیعی  فرکانس‌های  خلا،  در  ساده  گیردار- 
همخوانی  پیشین  مطالعه‌ی  با  که  می‌آیند  بدست  گیگاهرتز   40 و 
دارد ]9[ و نشانگر عملکرد قابل قبول میدان نیرویی امبر در توصیف 
 ]9[ مرجع  که  است  ذکر  به  لازم  می‌باشد.  نانولوله‌ها  ارتعاشی  رفتار 
فرکانس  ترسف،  پایه‌ی  بر  جسمی  چند-  پتانسیل  از  استفاده  با 
ابعاد  در  گیردار  حالت  در  را  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  طبیعی 
مشابه با کار حاضر، در حدود 160 گیگاهرتز محاسبه کرده است که 
امبر در مطالعه‌ی خواص و  این موضوع که پتانسیل  با درنظرگرفتن 
رفتار مکانیکی نسبت به پتانسیل‌های چند- جسمی بر پایه‌ی ترسف، 
مقادیر مرتبط را اندکی کوچک‌تر پیش‌بینی می‌کند ]21،23،42،43[، 
مقدار بدست‌آمده در کار حاضر قابل توجیه می‌باشد. بر همین اساس، 

به‌دلیل اختلاف موجود بین مقادیر محاسبه‌شده در مورد به‌کار‌گیری 
پتانسیل‌های مختلف که ناشی از تقریب‌ها و توابع تعریف‌شده‌ی آن‌ها 
این  نمودارهای  و  مطالعه  در  می‌باشد،  اتمی  پیوندهای  توصیف  در 
مقاله، تغییرات فرکانس مورد بررسی قرار گرفته که تا حد امکان این 

مورد پوشش داده شود.
نشان  عامل‌دارشده  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  مورد  در  نتایج 
می‌دهد که با افزایش تعداد و درصد وزنی مولکول‌های فلاوین مونو 
جذب  با  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  طبیعی  فرکانس  نوکلویتیدی، 
این مولکول‌ها در جداره‌ی خارجی آن کاهش می‌یابد. شکل 5 تغییر 
فرکانس طبیعی نانولوله‌های برن- نیتریدی عامل‌دار شده‌ی )7,7( را 
با شرایط مرزی متفاوت در خلا نشان می‌دهد. ملاحظه می‌شود که 
کاهش فرکانس طبیعی در مورد نانولوله‌های برن- نیتریدی با شرایط 
مرزی کاملا گیردار برجسته‌تر است درحالی‌که تغییر فرکانس طبیعی 
برای نانولوله‌های تک جداره عامل‌دارشده با شرایط مرزی گیردار- آزاد 

ناچیز است.
همچنین، مشاهده می‌شود که با افزایش درصد وزنی فلاوین مونو 
به‌عنوان  می‌یابد.  افزایش  طبیعی  فرکانس  کاهش  میزان  نوکلئوتید 
مثال، فرکانس طبیعی نانولوله‌های برن- نیتریدی عامل‌دارشده با 10 
 %2 ,  %15 , تقریبا %28  نوکلئوتید جذب شده  مونو  مولکول فلاوین 
برای شرایط مرزی کاملا گیردار، کاملا ساده و گیردار- آزاد کاهش 

می‌یابد.
محاسبات فرکانس طبیعی نانولوله‌های برن- نیتریدی عامل‌دارشده 
در محیط آبی با شرایط مرزی مختلف نشان می‌دهد که اندازه‌ی تغییر 
فرکانس طبیعی، بزرگتر از مقدار آن در خلا است که در شکل 6 نشان 

داده شده است.
به  نسبت  فرکانس‌ها  تغییرات  تمامی  که  است  ذکر  به  لازم 
شده‌اند.  محاسبه  خلا  در  و  فیزیکی  جذب  بدون  خالص  نانولوله‌ی 
با  فرکانس  تغییر  شیب  بر خلاف  که  می‌گردد  ملاحظه   6 شکل  در 
در  شیب  این  خلا،  در  وزنی(  )درصد  جذب‌شده  مولکول‌های  تعداد 
با  فرکانس  تغییرات  واقع  در  و  می‌باشد  بسیار کوچک‌تر  آبی  محیط 
را  این مورد  نمی‌کند.  تغییر چندانی  افزایش مولکول‌های جذب‌شده 
خارجی  نوسانی  اشباع  نیروی  و  آب  مولکول‌های  حضور  به  می‌توان 
و فشار خارجی پیوسته از طریق نیرو‌های وان‌دروالس نسبت داد. به 
عنوان مثال، برای حالت کاملا گیردار و کاملا ساده و در خلا، مقدار 
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تغییر فرکانس از مقدار 44- و 20- گیگاهرتز در حضور 10 مولکول 
محیط  در  گیگاهرتز   -125 و   -132 مقدار  به  فلاوین‌مونونوکلئوتید 
آبی می‌رسد. همچنین، ملاحظه می‌شود که تغییرات کاهش فرکانس 
در محیط خلا بسیار شدیدتر از تغییرات آن در محیط آبی می‌باشد. 
به عنوان مثال، اندازه تغییر فرکانس برای نانولوله‌های برن- نیتریدی 
برابر  با 10 مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید در خلا 47  عامل‌دارشده 
و 24 برابر بزرگتر از تغییر فرکانس نانولوله‌های برن- نیتریدی تحت 
جذب با دو مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید برای شرایط مرزی کاملا 
گیردار و کاملا ساده است در حالی‌که درمورد شبیه‌سازی‌ها در محیط 

آبی این مقادیر به ترتیب 1/2 برابر و 1/1 برابر می‌باشد.
با درنظرگرفتن شرایط تکیه‌گاهی گیردار- آزاد، ملاحظه می‌شود 
که برای مقادیر محاسبه‌شده در شکل )6(، تغییرات فرکانس بر خلاف 
با جزییات  موارد مثبت می‌باشد. همانطور که در مرجع ]48[  سایر 
کامل توضیح داده شده است این افزایش به مفهوم افزایش فرکانس 
انتهای  یک  آزادبودن  و  آب  مولکول‌های  وجود  و  نبوده  طبیعی  اول 
نانولوله باعث القای ارتعاشات در شکل مودی بالاتر از شکل مود اول 
بوده، لذا تغییرات فرکانس مثبت بدست می‌آیند. همچنین بر خلاف 
مولکول‌های  تعداد  افزایش  با  فرکانس  تغییرات  مقدار  خلا،  حالت 

فلاوین‌مونونوکلئوتید در حضور مولکول‌های آب برای شرایط تکیه‌گاهی 
گیردار- آزاد نسبت به سایر شرایط تکیه‌گاهی بیشتر می‌باشد که با 
توضیحات پیشین نسبت به مثبت‌بودن تغییرات فرکانس و همچنین 
نیروی اشباع نوسانی وان‌دروالس قابل توجیه می‌باشد. به عنوان مثال، 
گیردار-  مرزی  شرط  برای  خلا  حالت  در  فرکانس  تغییرات  اندازه‌ی 
برابر   4 حدود  در  عدد   10 به   2 از  مولکول‌ها  تعداد  افزایش  با  آزاد 
افزایش یافته که کمترین مقدار بین شرایط تکیه‌گاهی مختلف در خلا 
می‌باشد و این در حالیست که در حضور مولکول‌های آب این تغییرات 
1/4 برابر می‌باشد که ضمن تایید بر کاهش نوسانات در مقابل جذب 
مولکول‌های بیشتر در محیط آبی نسبت به خلا، در مقایسه با سایر 
شرایط تکیه‌گاهی در محیط شبیه‌سازی آبی بیشترین مقدار خواهد 

بود.

3-2-تاثیر پارامترهای هندسی
فرکانس  روی  بر  جداره  تعداد  و  شعاع  تاثیرات  مطالعه‌ی  برای 
برن-  نانولوله‌های  عامل‌دارشده,  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  طبیعی 
نیتریدی تک و دو جداره با شرایط مرزی کاملا گیردار انتخاب شده 
نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  طبیعی  فرکانس  محاسبات،  طبق  است. 

 
 دارشده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید بر روی تغییر فرکانس در خلا ی عاملداد جداره نانولوله اثر شعاع و تع . 7شکل  

Figure 7. Effect of radius and number of walls of functionalized NTs with FMN molecule on the Frequency shift in 
vacuum 

  

شکل 7. اثر شعاع و تعداد جداره نانولوله‌ی عامل‌دارشده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید بر روی تغییر فرکانس در خلا

Fig. 7. Effect of radius and number of walls of functionalized NTs with FMN molecule on the Frequency shift in vacuum



نشریه مهندسی مکانیک، دوره ۵۳، شماره ویژه ۴، سال ۱۴۰۰، صفحه 2577 تا 2588

2584

تک جداره )12,12( و  نانولوله‌های برن- نیتریدی دو جداره )12,12(
ترتیب 327 گیگاهرتز و 275 گیگاهرتز محاسبه شده‌اند  به  و)7,7( 
با پتانسیل چند- جسمی بر  با مقادیر بدست آمده  که قابل مقایسه 
مشاهده   )7( شکل  در  که  همان‌طور   .]9[ می‌باشند  ترسف  پایه‌ی 
بر  نوکلئوتید  مونو  فلاوین  های  مولکول  فیزیکی  جذب  با  می‌گردد، 
برن-  نانولوله‌های  فرکانس طبیعی  نیتریدی،  برن-  نانولوله‌های  روی 
اندازه‌ی  که  شده  مشاهده  اساس،  این  بر  می‌یابد.  کاهش  نیتریدی 
فرکانس  تغییر  اندازه‌ی  مابین  جداره  دو  نانولوله‌های  فرکانس  تغییر 
نانولوله‌های تشکیل‌دهنده داخلی و خارجی نانولوله‌های برن- نیتریدی 
دو جداره است. همچنین، مشاهده می شود که در خلا تغییر فرکانس 
بوده  نزدیک‌تر  داخلی  نانولوله‌ی  در  آن  مقدار  به  دوجداره  نانولوله‌ی 
و در محدوده‌ی زیر 60 گیگاهرتز قرار می‌گیرد. درحالی‌که تغییرات 
فرکانسی نانولوله‌ی تک‌جداره‌ی )12،12( بالاتر از 100 هرتز می‌باشد 
ابعاد کوچکتر به ازای طول مشخص در  که می‌تواند ناشی از نسبت 
می‌توان  براین  علاوه  باشد.   )7،7( تک جداره‌ی  نانولوله‌ی  با  مقایسه 
نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  فرکانس  تغییر  شیب  که  کرد  مشاهده 

تک جداره‌ی )12,12( اندکی کوچکتر از نانولوله برن- نیتریدی تک 
)12,12( جداره‌ی  دو  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  و   )7,7( جداره‌ی 

و)7,7( است. ملاحظه می‌گردد که بیشترین تغییراتِ شیفت فرکانسی 
با تعداد مولکولهای جذب‌شده، مربوط به نانولوله‌ی دوجداره و با مقدار 
تقریبی 60 گیگاهرتز می‌باشد که مربوط با افزایش تعداد مولکول‌های 
فلاوین مونونوکلئوتید از 2 عدد به 10 عدد است و این در حالیست 
که این تغییرات برای نانولوله‌ی تک جداره‌ی )7،7( و )12،12( تقریبا 

برابر با 40 و 25 گیگاهرتز می‌باشد.
انجام شبیه‌سازی‌ها در محیط آبی نشان می‌دهد که انداره‌ی تغییر 
افزایش  خلا  حالت  به  نسبت  توجهی  قابل  طور  به  طبیعی  فرکانس 
های  مولکول  تعداد  به  فرکانس  تغییر  حساسیت  درحالی‌که  می‌یابد 
فلاوین مونو نوکلئوتید )درصد وزنی( کاهش می یابد. مطابق با شکل 
8، مشاهده می‌گردد که تغییر فرکانس نانولوله‌های برن- نیتریدی دو 
جداره در آب بیشتر از خلا بوده و به نانولوله‌ی خارجی تک‌جداره‌ی 
تشکیل‌دهنده‌ی آن نزدیک‌تر می‌شود. به عنوان مثال تغییر فرکانس 
در مورد نانولوله‌های )7،7( و دو جداره حداقل 4 برابر شده است که 

 
 فلاوین مونو نوکلئوتید بر روی تغییر فرکانس در محیط آبی دار شده با مولکول ی عاملاثر شعاع و تعداد جداره نانولوله  . 8شکل  

Figure 8. Effect of radius and number of walls of functionalized NTs with FMN molecule on the Frequency shift in 
aqueous environment 

 

شکل 8. اثر شعاع و تعداد جداره نانولوله‌ی عامل‌دار شده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید بر روی تغییر فرکانس در محیط آبی

Fig. 8. Effect of radius and number of walls of functionalized NTs with FMN molecule on the Frequency shift in aque-
ous environment
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در حضور 10 مولکول فلاوین مونونوکلئوتید اتفاق می‌افتد و با کاهش 
تعداد مولکول‌های جذب‌شده این نسبت به صورت قابل توجهی افزایش 
می‌یابد و این تغییرات فرکانس زیر محدوده‌ی 200 گیگاهرتزی قرار 
دارند. این در حالیست که در مورد نانولوله‌ی تک جداره‌ی )12،12( 
در  مقداری  نسبت  این  یکسان،  طول  با  کوچکتر  ابعادی  نسبت  با 
از 220  بالاتر  فرکانسی  تغییرات  و  داراست  را  برابر  تا 2/5  حدود 2 
گیگاهرتز را شامل می‌شود. مقایسه‌ی تغییر فرکانس برای نانولوله‌های 
برن- نیتریدی در محیط‌های خلا و آبی نشان می‌دهد که حساسیت 
نانولوله‌های برن- نیتریدی دو جداره و نانولوله‌های برن- نیتریدی تک 
با مولکول‌های فلاوین مونو  بزرگتر در مواجهه  ابعاد  با نسبت  جداره 
نانولوله‌های  به  نسبت  توجهی  قابل  طور  به  آب  همراه  به  نوکلئوتید 

برن- نیتریدی تک‌جداره با نسبت ابعاد کوچکتر، بیشتر است.

4-نتیجه‌گیری
و  ارتعاشی  ویژگی‌های  مولکولی،  دینامیک  شبیه‌سازی  اساس  بر 
فرکانس طبیعی نانولوله‌های برن- نیتریدی تک جداره و دوجداره‌ی 
عامل‌دارشده با مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید مورد بررسی قرار گرفته و 
اثرات شرایط مرزی‌های مختلف، شعاع و تعداد جداره ها با درنظرگرفتن 
مطالعه  طبیعی  فرکانس  روی  بر  آبی  شبیه‌سازی  محیط‌های  و  خلا 
غیرکوالانسی)جذب  عامل‌دارسازی  شبیه‌سازی،  نتایج  طبق  شدند. 
فیزیکی( فرکانس طبیعی نانولوله‌های برن- نیتریدی را در حضور 10 
مولکول فلاوین مونو نوکلئوتید ) 35 درصد وزنی( تقریبا %28 , %15 , 
2% برای شرایط مرزی کاملا گیردار، کاملا ساده و گیردار- آزاد کاهش 
می‌دهد. همچنین مشاهده شد که فرکانس طبیعی نانولوله‌های برن- 
نیتریدی با شرایط مرزی کاملا گیردار و خلا به جذب مولکول فلاوین 
با سایر شرایط  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های  به  نوکلئوتید نسبت  مونو 
تغییرات  که  گونه‌ای  به  است  حساس‌تر  آب  سیال  حضور  و  مرزی 
فرکانس در خلا 47 برابر، 24 برابر و 4 برابر بزرگتر از تغییر فرکانس 
مونو  فلاوین  مولکول  دو  با  جذب  تحت  نیتریدی  برن-  نانولوله‌های 
نوکلئوتید برای شرایط مرزی کاملا گیردار، کاملا ساده و گیردار- آزاد 
است در حالی‌که درمورد شبیه‌سازی‌ها در محیط آبی این مقادیر به 
ترتیب 1/2 برابر، 1/1 برابر و 1/4 برابر می‌باشند. علاوه بر این، ملاحظه 
نانولوله‌های برن- نیتریدی  گردید که با طول مشابه، تغییر فرکانس 
فرکانس  تغییر  از  بزرگتر   ،))12،12(( بزرگتر  شعاع  با  جداره  تک 

نانولوله های برن- نیتریدی تک جداره با شعاع کوچک‌تر ))7،7(( و 
نانولوله های برن- نیتریدی دو جداره‌ی شامل آنها ))12،12(و)7،7(( 
است. در این مطالعه نشان داده شد که این تغییرات فرکانس در خلا 
)12،12(و)7،7(  جداره‌ی  دو  و   )7،7( جداره‌ی  تک  نانولوله‌ی  برای 
نانولوله‌ی تک جداره‌ی  برای  و  گیگاهرتزی  از 60  دامنه‌ی کمتر  در 
)12،12( در  دامنه‌ی بالای 100 گیگاهرتزی قرار دارد.  همچنین، 
ملاحظه شد که حضور مولکول های آب منجر به کاهش بیشتر در 
فرکانس ذکرشده  تغییرات  دامنه‌ی  این  و  فرکانس طبیعی می شود 
به ترتیب به 200 گیگاهرتز و 220 گیگاهرتز افزایش پیدا می‌کنند. 
جذب  به  طبیعی  فرکانس  حساسیت  که  گردید  مشاهده  نهایت،  در 
درصدهای مختلف وزنی مولکول های فلاوین مونو نوکلئوتید با حضور 

مولکول‌های آب کاهش می‌یابد.
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