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基于石墨烯带阵列的分子振动谱传感模型与仿真
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摘要 分子振动谱广泛应用于化合物分子结构的测定、未知物的鉴定以及混合物成分的分析，是传感识别物质性质

和特征的重要指纹。提出了基于石墨烯带阵列的分子振动谱传感模型，并采用数值仿真方法对模型进行了验证。

结果表明，通过调节石墨烯带的化学势、阵列周期以及占空比，可以灵活地调控石墨烯带阵列的透射带宽；通过在

检测区填充物质，发现透射谱的形状与被检测物的分子吸收谱一致，表明该传感器能够识别物质分子的振动指纹；

透射谱的形状对检测区域填充物质的厚度不敏感，传感器的稳健性好。
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Abstract Molecular vibration spectrum is an important fingerprint for the identification of material proper⁃

ties and characteristics, which has been widely used to determine molecular structure, identify unknown com ⁃

pounds and analyze hybrid components. A molecular vibration spectroscopy sensor based on the graphene na⁃

noribbon arrays is presented, and validated by numerical simulation. The results show that the transmission

bandwidth of the graphene nanoribbon arrays can be flexibly controlled via tuning the chemical potential, peri⁃

od and duty ratio. The transmission coefficient of the sensor is consistent with the corresponding absorption

spectrum after deposition of sample substance in the detected zone, which allows for the identification of mo ⁃

lecular fingerprint. Moreover, the sensor has good robustness since the envelope of the transmission coeffi⁃

cient is independent on the thickness of the deposited sample substance.
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1 引 言
传感识别分子或原子是检测技术的终极目标，一直以来是科学研究的热点。2007年，Schedin等 [1]发表

了基于石墨烯的气体单分子检测方法，在科学界引起了巨大轰动，尤其是它能有效检测出 CO 、NO2 和 NH3
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等有毒物质，使其在工业生产过程监测、环境工程和军事领域有着广泛的应用前景。石墨烯是一种单原子

厚度的二维碳材料 [2]，由于其独特的电学 [3]、磁学、机械、热学和巨大的比表面积等特性，被广泛应用于谱传

感 [4-7]、能量转换和储能 [8]、等离子体开关 [9]、完美吸收体 [10-11]、光电检测器 [12]和等离子体波导 [13]。2010年，Geim
等 [14]因成功分离出石墨烯而获得了诺贝尔物理学奖。

在传感应用方面，Schedin等 [1]研究了石墨烯吸附气体分子后载流子浓度的变化规律，发现石墨烯载流子

浓度与 NO2 的浓度变化在一定范围内呈线性关系；施加外磁场后，石墨烯的电导率呈现各向异性；被吸附的

气体种类不同，石墨烯的载流子浓度变化规律不同，即石墨烯的电导率变化对不同的气体具有选择性。

Vasic′ 等 [4]设计了由平行石墨烯带构成的可增强电磁场与表面等离子体耦合的传感器，证明在可见光频段石

墨烯传感器灵敏度与贵金属纳米粒子传感器相当；该传感器能够检测几纳米厚度的材料，并且通过改变化

学势可调节传感器的工作模式。Verma等 [5]建立了石墨烯辅助棱镜传感器检测生物分子的模型，结果表明，

石墨烯能增强分子的吸收并且改善传感器的灵敏度；金薄膜和硅的厚度以及石墨烯带的层数会影响传感器

的性能，在波长为 633 nm、金薄膜厚度为 40 nm、硅厚度为 7 nm、石墨烯层为两层时，该传感器的性能最佳。

Wu等 [6]提出了一种基于石墨烯纳米带的表面等离子体红外谐振传感器，其原理是通过检测谐振传输峰的偏

移来测量吸附在传感器表面的气体或生物分子引起的折射率变化，该传感器具有宽带特性，能够用于气体

和水相环境下低折射率物质的检测。Maharana等 [7]提出了一种基于石墨烯的近红外和可见光气体传感器，

与二氧化硅辅助的传感器比较，波长分别为 653、850、1000 nm时，灵敏度分别提高了 340%、120%和 82%，精

度分别提高了 440%、150%和 100%；气体折射率在 1.0000~1.0008范围变化时，传感器分辨率分别为 8 × 10-5

RIU (λ = 653 nm)和 2 × 10-5 RIU (λ = 1000 nm)。
实验室提出了一种基于双层石墨烯带结构的反键模等离子检测模型 [15]，并采用本征分析方法仿真了其红

外频段的分子检测特性，发现分子附着后，石墨烯带波导模传输强度的变化与分子振动谱一致，以此来反演待

测样品，但并没有获得外加激励下的仿真结果。本文扩展了上述研究内容，提出了一种基于石墨烯纳米带阵

列的传感器模型，分析研究了平面波激励下石墨烯带化学势、周期以及占空比对传感器透射系数的影响，结果

表明，化学势、周期和占空比取一定值时，在特定频段内透射系数恒定；石墨烯带表面吸附被检测物质分子后，

传感器透射谱变化明显，且变化规律与分子振动谱一致，这对研制新型石墨烯红外传感器具有指导意义。

2 传感器模型
石墨烯带阵列传感器模型如图 1所示，沿 x 方向极化的平面波垂直照射周期性沉积在淡蓝色 SiO2基底

上的石墨烯薄带，模型中基底折射率为 n s = 1.45 ；黄色区域为石墨烯带，其厚度为 Δ = 1 nm[16]；绿色区域为检

测区域，其中充满待检测物质分子，等效折射率为 n1 ，n1 的数值取决于被检测分子，并且随频率变化；p 为石

墨烯带阵列周期，w 为石墨烯带宽度， f = w/p 为占空比，h 为被检测分子填充区域的厚度。在常温

T = 300 K ，中红外和远红外频段内 ℏω < 2E f ，石墨烯为各向异性的材料 [17]，其电导率可用 Drude模型表示 [18]：

σ(ω) = ie2E f πℏ2(ω + iτ-1) , (1)
式中 ℏ 为约化普朗克常数，E f 为化学势，ω 为角频率，e 为元电荷量，τ 为弛豫时间。石墨烯带水平方向介

电常数等效为 ε // = 2.5 + iσ/ωε0 Δ
[17]，垂直方向介电常数为 ε⊥ = 2.5 。仿真工具为 Lumerical FDTD 软件，x 方

向为反对称边界条件，y 方向为周期边界性条件，z 方向设置为 32层的完美匹配层。

图 1 (a) 基于石墨烯带的传感器模型示意图 ; (b) 基于石墨烯带的传感模型横截面

Fig.1 (a) Schematic of graphene ribbon-based sensor; (b) cross-section of graphene ribbon-based sensor
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3 结果和讨论
仿真了传感器未加检测分子时石墨烯带周期、占空比以及化学势对透射谱的影响。仿真时，设置化学

势 E f = 0.3 eV，占空比 f = 0.5 ，通过改变石墨烯带周期，可得到如图 2所示的透射谱，由图 2可以看出增大石

墨烯带周期，其透射谱谐振峰红移；设置石墨烯带周期 p = 0.5 μm，化学势 E f = 0.6 eV，通过改变占空比 f ，

可得到如图 3 所示的透射谱，由图 3 可以看出，增大占空比，透射谱谐振峰红移；设置石墨烯带周期

p = 0.5 μm ，占空比 f = 0.5 ，通过改变石墨烯带化学势，可得到如图 4所示的透射谱，由图 4可以看出，增加石

墨烯化学势，透射谱谐振峰蓝移。化学势 E f 与载流子浓度 n s 之间的关系为 [19]

n s = 2/πℏ2 v2
f ∫0∞[ fd (x) - fd (x + 2E f )]xdx , (2)

式中 v f 为费米速度，fd (x) = { }exp[( )x - E f /kBT ] + 1 -1
为费米迪拉克分布，kB 为玻尔兹曼常数。石墨烯载流子浓

度 n s 与外加电压 V g 之间的关系为 [20]

n s = V gε0ε r /ed , (3)
式中 d为基底厚度，ε0 、ε r 分别为空气和基底的相对介电常数。因此，通过外加电压能够有效调整石墨烯带化

学势。从图 2~4中可以得知，通过调节石墨烯带周期、占空比以及化学势，可灵活地调节透射谱谐振峰的位置。

上述结论与 Gao等 [17]得到的谐振频率公式 ω p ≅ e2E f /ℏ2ηε rε0 p ≅ 0.62 e2E f /ℏ2ε rε0 p 吻合，表明建立的仿

真模型和方法的有效性；同时，也证明了通过选择适当的石墨烯带周期、占空比以及化学势，能够在特定的

频段获得恒定的透射谱。

假 设 在 图 1 所 示 仿 真 模 型 中 绿 色 区 域 充 满 乙 醇 ，平 面 波 从 上 向 下 垂 直 照 射 ，设 置 E f = 0.3 eV，

p = 0.5 μm ，f = 0.5 ，h = 1 μm，通过在基底 z = -6 μm处设置一个监视器来检测平面波通过仿真模型后的能

量，即可得到图 5所示的透射谱，图中插图为乙醇在红外频段的分子振动谱。

由图 5可以看出，石墨烯带表面没有检测样品时(蓝色曲线)，透射谱与波长无关，平面波几乎无衰减地通

图 2 石墨烯带周期对透射系数的影响

Fig.2 Transmission spectra of the sensor for different graphene
nanoribbon periods

图 3 占空比对透射系数的影响

Fig.3 Transmission spectra of the sensor for different
duty ratios

图 4 化学势对透射系数的影响

Fig.4 Transmission spectra of the sensor for different
chemical potentials

图 5 乙醇透射谱

Fig.5 Transmission spectra of ethanol
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过传感器；石墨烯带表面有检测样品时 (红色曲线)，透射谱的形状随波长变化，其变化趋势与乙醇在红外频

段的分子振动谱一致，波长为 9.5 μm的强吸收峰由 C－O键伸缩振动引起，与未加乙醇时相比透射系数减小

了 77%；波长为 9.2 μm的吸收峰较弱，是由 C－O键伸缩振动发生裂分时引起的伴随吸收峰 [21]。

为了检验上述方法的有效性，仿真了乙酸酐、甲醇、甲苯和苯的透射特性，结果如图 6所示，仿真条件如

下：待测物厚度为 1 μm，对乙酸酐和甲醇，设置 E f = 0.3 eV，p = 0.5 μm，f = 0.5 ，h = 1 μm；对甲苯和苯，设置

E f = 0.8 eV，p = 0.5 μm，f = 0.5 ，h = 1 μm。由图 6可以看出透射谱的形状与相应物质在红外频段的分子振动

谱一致，最强吸收峰对应波长分别为 8.91、9.71、13.66、14.97 μm；与未加入检测分子相比，相应的透射系数分

别减小了 79%、56%、41%和 51%。

图 6 分子附着后的透射谱。 (a) 乙酸酐 ; (b) 甲醇 ; (c) 甲苯 ; (d) 苯
Fig.6 Transmission spectra after molecular deposition. (a) Acetic anhydride; (b) methanol; (c) methylbenzene; (d) benzene

为了分析待测物质厚度对透射谱的影响，以乙酸酐、甲醇、甲苯和苯为例进行了仿真，结果如图 7所示。

图 7 不同待测物厚度下的透射谱。(a) 乙酸酐；(b) 甲醇；(c) 甲苯；(d) 苯
Fig.7 Influence of sample thickness on transmission spectra. (a) Acetic anhydride; (b) methanol; (c) methylbenzene; (d) benzene
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仿真时，对乙酸酐和甲醇，设置 E f = 0.3 eV，p = 0.5 μm，f = 0.5 ；对甲苯和苯，设置 E f = 0.8 eV，p = 0.5 μm，

f = 0.5 。由图 7可见，待测物越厚，吸收越强，且厚度对透射谱的形状几乎没有影响。这说明对于弱吸收物

质，可以通过增加样品厚度来进行检测。若采用通过检测模式传播强度来反演物质分子谱的方法 [15]，待测物

质的厚度将影响模式的稳定性从而影响检测结果。因此，与文献 [15]中的方法相比，采用本文提出的方法更

容易实现弱吸收物质的分子振动谱的检测。

4 结 论
红外光谱是许多科学技术研究的基本分析工具。基于石墨烯带阵列，提出了一种中红外光谱传感器模

型，分析研究了平面波垂直入射下石墨烯带化学势、周期以及占空比对透射系数的影响，结果表明增大石墨

烯带阵列周期，透射谱谐振峰红移；增大占空比，透射谱谐振峰红移；增加石墨烯带化学势，透射谱谐振峰蓝

移，因此通过调整石墨烯带阵列周期、占空比以及化学势能获得宽带透射谱。仿真了石墨烯带阵列表面吸

附待检测物质分子，发现传感器的透射谱变化明显，并且其变化规律与文献报道的分子吸收谱一致。此外

还研究了待测物质厚度对透射谱的影响，结果表明厚度增加使传输衰减增大，但几乎不影响传输峰的形状

和位置，证明该传感器有较好的稳健性，为设计新型中红外微纳传感器奠定了基础。
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