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单层 InN 在多向应变下的结构演化与电子性质* 

陈军军 1)  田辉 1)  闵楠 1)†  沈龙海 1)‡ 

1)（沈阳理工大学理学院，沈阳 110159）  

摘 要 

二维氮化铟(InN)在柔性电子领域具有广阔的应用前景.在实际应用中，该材料会受到多种形式的

应变作用，从而影响其性能.因此，理解其在各种应变条件下的结构和电子演化，对于推动其实际应

用具有重要意义.利用第一性原理计算方法，系统研究了单层 InN 在不同应变模式下的力学与电子响

应行为.研究表明，InN的面内特性呈现显著的各向异性，这源于不同晶向的键合特性.大的应变可以

减小带隙，直至发生半导体-金属转变. 本研究揭示了变形单层 InN在复杂应变下的结构演化机制与

规律，为应变工程半导体器件的开发提供了重要的理论依据. 
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1. 引言 

石墨烯的发现[1-3]激发了人们对二维材料的兴趣.这类材料以其原子级平坦的层状结构、高比表面

积，以及可精准调控的电子、光学和机械性能而闻名.[4-7]  此后，二维材料家族从单质形式扩展到二

元和三元化合物，包括磷烯[8-10]、砷烯[11]、过渡金属二硫化物[12-15]、III-V族化合物[16-18]和 MXenes[19,20] 

等.二维材料面内的强共价键与原子级厚度，使其能够承受显著的拉伸、弯折甚至卷曲形变，具备优

异的柔韧性，[21] 因此成为柔性电子器件的基础材料，在柔性传感器、可穿戴光电器件及可折叠显示屏

等领域展现出广阔的应用前景.[22]在柔性器件的服役过程中，形变不可避免地会在材料内部引入应变，

进而通过改变晶格常数和原子键长来调控其能带结构、载流子输运及光学跃迁行为.[23]因此，应变既

是导致器件性能退化的潜在因素，也为主动调控材料物性提供了新的自由度.[22] 

在二维材料中，氮化铟（InN）由于窄带隙与高电子迁移率等优异特性备受关注.[24-28]这些特性也

让二维 InN在柔性光电器件、气体传感器及晶体管等领域展现重要应用价值.[18]然而，目前对二维 InN

物理性质的理解仍相对有限，[24]尤其是其在复杂应变条件下的结构与电子性质演化规律不够明确.此

外，衬底与 InN单层间的异质结特性也会影响应变的实际分布与传递.[29,30] 面内应变调控已被证实是

揭示二维材料物理特性的有效手段.[31-33] 因此，系统研究二维 InN在不同应变模式下的力学响应与电

子结构调控机制，将有助于填补其复杂应变下的研究缺口，推动其在柔性电子领域的应用. 

针对二维 InN 的应变效应，已有系列理论模拟研究展开：Xu等人通过双轴应变工程在单层 InN中

 
* 国家自然科学基金（批准号：12274304，12404060）；辽宁省博士启动基金（批准号：2024-BS-115）；辽宁省

教育厅科学研究经费（批准号：LJ212410144038）；沈阳理工大学 2024 年引进高层次人才科研支持经费（批准

号：1010147001325）资助的课题.  

† 通讯作者. E-mail: minnan@sylu.edu.cn 

‡ 通讯作者. E-mail: shenlonghai@163.com 



 

 2 

实现了半导体-金属转变[34]，并理论构建了具有超高开关比的纳米器件.[27] 这一突破源于应变对 InN

电子结构的精确调控：施加≥4%的双轴拉伸应变会诱发能带交叉.[27] Liang等人研究表明，6%的双轴

压应变可使二维 InN 从间接带隙(0.31 eV)转变为直接带隙(0.89 eV)，显著提升载流子辐射复合效

率.[24] Luo等人进一步证实价带顶(VBM)对应变的敏感性高于导带底(CBM)，且双轴应变可调控 III族

氮化物的异质结类型——例如在>1%的压应变下，InN/GaN 会从 III 型转变为 II 型异质结.[32] 

Ghasemzadeh 等人报道，施加高达 5%的剪切应变可诱导单层 InN发生间接-直接带隙转变.[35] Peng等

人发现 g-InN单层具有优异的形变能力，其临界应变阈值为 0.13–0.21.[36] 这些研究共同揭示了 InN

在特定应变下的物理性质，并强调需进一步探索更多应变条件下 InN的性能响应. 

本研究系统考察了二维 InN 在不同应变模式、不同晶向下的应力响应、电子响应及结构演化规律. 

研究发现，二维 InN 在应变作用下呈现的多样化物理响应揭示了其面内的各向异性特征；理想强度

的显著变化与带隙的规律性演化充分印证了应变对材料性能的关键调控作用. 此外，本研究还探讨

了剪切与拉伸/压缩应变叠加加载下的材料响应特性，明确了该耦合机制对应力峰值与带隙演变规律

的协同调控作用. 

2. 研究方法 

本研究基于密度泛函理论(DFT)[37-39]开展第一性原理计算，计算通过 Vienna Ab initio 

Simulation Package(VASP)软件包实现.交换关联泛函采用投影缀加波(PAW)方法和 Perdew-Burke-

Ernzerhof(PBE)广义梯度近似(GGA).[40,41] 平面波截断能设置为 700 eV.[42] 为消除二维结构周期性镜

像间的虚假相互作用，沿面外方向设置了 30 Å 的真空层.[43] 选取 8×8×1的 Monkhorst-Pack k 点

网格对布里渊区进行采样，用于焓变与应力响应的计算.所有结构均在无对称性约束条件下进行完全

弛豫，同步优化晶胞形状和原子位置，直至能量和力的收敛标准分别达到1×10⁻⁶ eV和0.001 eV/Å.[44]  

声子色散谱通过密度泛函微扰理论(DFPT)计算，使用 Phonopy代码包实现.[45,46]  本工作中应变量ε

与晶格常数的关系为：(ε+1)·L0 =L，其中 L0 是晶格常数的初始量，L是晶格常数在受到应变后的量. 

应变加载模拟过程中，沿特定晶向将晶格矢量以 0.01 的应变增量渐进变形.[42] 保持加载方向及其面

内垂直方向晶格矢量不变，对其余晶格矢量与所有原子位置进行完全优化. 

3. 结果与讨论 

首先构建了单层 InN 结构[47](图 S1)，该结构呈现典型的二维六方晶格排列，铟原子与氮原子通

过交替分布形成类蜂窝状平面构型.[48]每个铟原子通过 sp²杂化[49]与三个相邻氮原子成键，形成稳定

的平面三角形配位几何结构，计算得到的晶格常数为 a = b = 3.64 Å.随后计算了声子色散关系(图

S2)，布里渊区内无虚频存在，证实了单层 InN结构的动力学稳定性.[50] 

采用第一性原理计算研究了单层 InN 沿高对称晶向[100]和[010]在拉伸应变下的力学响应与键

长演化，结果汇总于图 1(a).研究表明材料表现出显著的力学各向异性行为：[100]方向在应变ε
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=0.16 时达到最低峰值应力 2.52 GPa，而[010]方向的力学强度更优异，在ε=0.19 时达到最大应力

3.51 GPa.当应变达到临界值ε=0.16时，[100]方向发生结构失稳；当应变超过该临界点至ε=0.17，

应力骤降，同时代表性 In1-N2 键的键长从 2.23 Å 快速收缩至 2.15 Å.这种涉及键断裂和应力突降的

力学失效过程见图 1(b).在递增应变作用下代表性 In2-N2键的依次断裂证实了应变诱导的结构相变.

相比之下，[010]方向表现出更强的力学韧性，即使在高应变水平下也未观察到键断裂现象.键长随应

变增加逐步延伸至ε=0.26时的 3.11 Å，较原始键长延长约 50%.图 1(c)展示的特定应变间隔下结构

演化过程，进一步证实了该晶向的卓越韧性. 

 

 

图 1 单层 InN沿[100]和[010]方向的拉伸响应.(a) 应力-应变曲线与键长演化.(b) 沿[100]方向在 0.16和 0.17

拉伸应变下的原子构型.(c) 沿[010]方向在 0.19和 0.26拉伸应变下的原子构型. 

Fig. 1. Tensile response of monolayer InN along [100] and [010] directions. (a) Stress-strain curves and bond length 

evolution. (b) Atomic configurations at tensile strains of 0.16 and 0.17 along [100]. (c) Atomic configurations at tensile 

strains of 0.19 and 0.26 along [010]. 

 

在完成拉伸测试后，系统研究了单层 InN 沿不同晶向在双轴压缩应变下的力学行为.见图 2(a)，

压应力-应变曲线呈现显著的各向异性：沿[100]方向在ε=0.20时峰值应力达 4.14 GPa，而沿[010]

方向在ε=0.14 时峰值应力为 1.5 GPa，[100]方向的压缩强度较[010]方向高出 64%.材料在[100]方

向压缩下表现出优异的结构稳定性，其应力-应变响应在达到极限强度前基本保持线性关系. 对峰值

应变前后的结构进行对比分析（图 2b），结果显示其构型变化微小，这进一步证实了 [100] 方向具

有优异的抗压性能.与之相反，[010]方向压缩时，应力超过峰值点后呈渐进式下降；对该方向压缩过

程的结构演化分析（图 2c）表明，随着应变增大，材料呈现从六方相向立方相转变的趋势，但其基

本键合网络保持完整. 
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图 2 单层 InN沿[100]及[010]方向的压缩响应.其中：(a)应力-应变曲线及键长演化；(b)沿[100]方向在 0.20

与 0.21压缩应变下的原子构型；(c)沿[010]方向在 0.14和 0.27压缩应变下的原子构型.  

Fig. 2. Compressive response of monolayer InN along [100] and [010] directions. (a) Stress-strain curves and bond length 

evolution. (b) Atomic configurations at compressive strains of 0.20 and 0.21 along [100]. (c) Atomic configurations at 

compressive strains of 0.14 and 0.27 along [010]. 

综合结构在拉伸、压缩应变模式下的应力响应及键长响应行为，我们将拉伸和压缩两种应变下结

构的响应行为结合在一起进行了进一步分析（如图 S5 所示，我们将拉伸应变设为正值）.沿[100]方

向：在拉伸应变ε=-0.20（压缩）至 0.16 范围内，应力-应变曲线及键长-应变曲线呈准线性变化，

应力值与键长均随应变增加而稳定增长.当应变超出该区间（ε<-0.20或ε> 0.16）时，结构发生相

变，表现为键长变化趋势逆转及应力值跳跃.值得注意的是，该方向在压缩下的应变临界点与应力峰

值均高于拉伸的对应值，也高于[010]方向的压缩值，表明该方向具备更强的抵抗压缩形变的能力. 沿

[010]方向：拉伸与压缩的应力-应变曲线均呈现先升高后降低的趋势. 两者在键长演化上存在明显

差异，拉伸应变下键长随应变单调增加，而压缩应变下键长则先减少后增加.此外，拉伸应变在该方

向下对应的应力峰值远高于压缩，也高于[100]方向在拉伸应变下的表现，表明该方向具备更强的抵

抗拉伸形变的能力. 
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图 3 单层 InN沿(100)[010]及(010)[100]方向的剪切响应.其中：(a)应力-应变曲线及键长演化；(b)沿

(100)[010]方向在 0.24与 0.30剪切应变下的原子构型；(c)沿(010)[100]方向在 0.29和 0.30剪切应变下的原子

构型.  

Fig. 3. Shear response of monolayer InN along (100)[010] and (010)[100] directions. (a) Stress-strain curves and bond 

length evolution. (b) Atomic configurations at shear strains of 0.24 and 0.30 along (100)[010]. (c) Atomic configurations at 

shear strains of 0.29 and 0.30 along (010)[100]. 

单层 InN 的剪切响应在不同剪切方向上亦表现出显著的各向异性.见图 3(a)，剪切应力-应变曲

线显示，(100)[010]方向在ε=0.24 时达到最大应力 1.0 GPa，而(010)[100]方向在ε=0.27 时最大

应力为 1.49 GPa.这种强度各向异性直接体现在两者对比鲜明的结构演化中(图 3b 和 3c).值得注意

的是，沿(010)[100]方向，当应变超过峰值应变至ε=0.30 时，结构发生突发性失效，具体表现为关

键 In2-N2键的断裂，同时伴随 In1-N2键的快速伸长（如图 3 c所示），这也证实了剪切诱导的结构

相变. 

 

 

图 4 单层 InN沿(100)[010]方向在[100]方向存在 5%预应变时的剪切响应.其中：(a)应力-应变曲线及键长演

化；(b)在 5%拉伸预应变条件下，剪切应变为 0.32与 0.37时的原子构型；(c)在 5%压缩预应变条件下，剪切应变

为 0.28和 0.37时的原子构型.  
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Fig. 4. Shear response of monolayer InN along (100)[010] with 5% pre-strain along [100]. (a) Stress-strain curve and 

bond length evolution. (b) Atomic configurations at shear strains of 0.32 and 0.37 with 5% tensile pre-strain. (c) Atomic 

configurations at shear strains of 0.28 and 0.37 with 5% compressive pre-strain. 

为探究更复杂应变状态的影响，进一步研究了拉伸/压缩与剪切复合加载下的应力-应变关系. 本

研究沿[100]方向预设 0.05的拉伸应变，再沿(100)[010]方向施加剪切变形(示意图见图 4a).值得注

意的是，拉-剪复合载荷模式的峰值应力显著提升至 1.62 GPa，相较于图 3(a)纯剪切条件下提高 62%.

该复合载荷条件下的对应结构演化见图 4(b)所示，展现出显著的强化效应. 

相比之下，压-剪复合载荷的应力演化与纯剪切相似，但仍存在可观测的增强效应：达到峰值应

力所需应变略有增加，且峰值强度适度提高.具体而言，压-剪载荷下峰值应力在ε=0.28时增至 1.08 

GPa，而纯剪切在ε=0.24 时峰值应力为 1.0 GPa.图 4(c)展示了这些临界应变阶段的原子构型.综合

研究表明，单层 InN在超越简单剪切的复杂应变条件下表现出优异的抗变形能力，揭示了复杂应变状

态下材料力学响应的协同增强机制. 

 

  

图 5 单层 InN在多种应变条件下的带隙演化与对比.应变条件包括：[100]及[010]方向的拉伸与压缩，

(100)[010]与(010)[100]方向的纯剪切，以及沿(100)[010]剪切并叠加[100]方向 5%拉伸/压缩预应变. 

 Fig. 5. Bandgap evolution and comparison in monolayer InN under: tensile/compressive strains along [100] and [010]; 

pure shear along (100)[010] and (010)[100]; and (100)[010] shear with 5% [100] tensile/compressive pre-strain. 

单层 InN 在上述应变条件下展现出异常丰富的力学与结构变化.为深入研究这些外部应变对其电

子性质的影响，计算了三种不同应变模式及复合载荷条件下 InN 的带隙演化(结果汇总于图 5).通过

区分应变的取向依赖性，本研究更精确地捕捉了材料电子性质的各向异性响应.分晶向的研究结果表

明，沿[100]拉伸方向时，带隙在ε=0.08 时完全闭合(图 5)，诱导材料发生金属化转变.当应变达到

ε=0.17 时发生键断裂，如图 1(b)，断键产生的未成对电子形成局域态，进而使带隙重新打开，材料

恢复半导体特性.类似地，沿[010]拉伸方向也发生金属化现象——带隙在ε=0.07 时急剧收缩至接近
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闭合的 0.016 eV，随后重新开启并在ε=0.14达到最大值 0.11 eV，最终于ε=0.20 再次闭合.金属态

持续至ε=0.25，此后材料恢复半导体特性.通过绘制不同晶向拉伸应变下的带隙演化图谱，本研究证

实了拉伸应变作为 InN带隙工程有效工具的潜力. 

在压缩应变作用下，两个晶向均呈现带隙初始增强现象，在ε=0.03时达到最大值 0.45 eV.超过

此应变点后，两方向均表现出带隙抑制效应，其中[100]方向在ε=0.03-0.09区间内显示出更强的抑

制特性.值得注意的是，[010]压缩方向在高应变下展现出独特的电子行为：在ε=0.20 处出现 0.25 

eV 的次级带隙峰值，随后带隙快速抑制直至ε=0.24 时完全闭合并实现金属化转变.这一发现不仅揭

示了本质的电子各向异性，同时表明[010]压缩可作为 InN带隙调控的潜在途径. 

单层 InN的带隙对低剪切应变响应微弱，这与前期研究结果一致.[32] 即使达到ε=0.06的剪切应

变阈值，带隙减小幅度仍仅为 0.03 eV.观测到的带隙演化规律表明，要实现显著调控需要超越该阈

值的应变条件.在复合载荷条件下，ε=0.05的拉伸预应变导致初始带隙降至 0.14 eV.值得注意的是，

在整个应变过程中带隙不仅保持开放，超过 0.08应变后还呈现渐进展宽趋势，在ε=0.27时达到 0.32 

eV.相比之下，压-剪复合载荷的带隙演化与纯剪切相似，在ε=0.33 时发生带隙闭合.但需特别说明

的是，该金属态具有瞬态特性，带隙会快速重新打开.  

 

图 6 单层 InN在(a)平衡状态，(b) 0.16及(c) 0.17 的[100]方向拉伸应变下的能带结构与总态密度.  

Fig. 6. Calculated electronic band structures and total density of states (TDOS) of monolayer InN under (a) equilibrium, 

(b) 0.16, and (c) 0.17 tensile strain along the [100] direction. 

单层 InN在[100]拉伸应变作用下经历了从半导体到金属[27,34] 、再回归半导体的电子态转变. 为

揭示这一可逆转变的电子机制，我们分析了平衡态(ε=0)及[100]拉伸方向两个临界应变点(ε=0.16

和 0.17)的能带结构与总态密度(TDOS)，结果如图 6 所示.在三个关键应变点处，单层 InN 在平衡态

呈现 0.38 eV的间接带隙,如图 6(a)所示，与先前报道相近[25,27], 证实其窄带隙半导体本质.如图 5所

示，InN 在[100]拉伸方向的 0.08–0.16 应变区间内表现出金属特性.图 6(b)展示了金属性终止前瞬

间(ε=0.16)的电子态——可观察到价带顶(VBM)与导带底(CBM)在费米能级处存在轻微交叠，同时费

米能级附近呈现较高的电子态密度.当应变增至 0.17 时,图 6(c)所示，VBM-CBM 交叠消失，对应前述

键断裂诱导的局域态形成，导致 0.34 eV 带隙重新开启并恢复半导体行为. 这一结果揭示了[100]拉

伸应变诱导 InN 电子结构发生上述可逆转变的电子机制，为应变可调柔性电子器件设计提供理论参
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考. 

4. 结论 

本研究揭示了单层 InN 在拉伸、压缩、剪切及复合应变等多向应变模式下的结构演化与电子响

应，发现了该材料在应变调控下的系列物理现象. 研究表明，单层 InN 的面内力学响应与电子性质

均呈现显著的各向异性；纯剪切应变需超过 0.06 的阈值才能显著改变材料的电子性质；在剪切应变

基础上叠加拉伸/压缩应变最高可使峰值应力提升 62%；相对于其他应变形式，拉伸能更有效地调控

材料性能.本工作深化了对复杂应变下二维半导体性质演变规律的理解，为应变工程在 InN 基柔性光

电器件的设计与制备中提供了理论依据.  
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Structural Evolution and Electronic Properties of Monolayer InN under 

Multidirectional Strain⁎ 

Chen Junjun1)  Tian Hui1)  Min Nan 1)†   Shen Longhai 1)‡ 

1) (School of Science, Shenyang Ligong University, Shenyang 110159, China) 

ABSTRACT 

Two-dimensional indium nitride (InN) exhibits promising application prospects in flexible electronics owing to its attractive intrinsic 

properties. In practical applications, materials are inevitably subjected to various types of strain induced by substrates, defects, and other 

factors, which significantly modifies their properties. Therefore, elucidating the structural and electronic evolution of InN under diverse 

strain conditions is critical for promoting its practical applications. Using first-principles calculations, we systematically investigate the 

mechanical and electronic responses of monolayer InN under complex strain conditions, including various strain modes and combined strain 

configurations along different crystallographic directions. Our results demonstrate that the in-plane properties of InN show pronounced 

anisotropy, originating from the orientation-dependent bonding characteristics along different in-plane crystallographic directions. Strain can 

effectively modulate the bandgap of the structure while deforming its crystal geometry. With increasing strain, the bandgap gradually 

decreases, and sufficiently large strain along specific directions induces a semiconductor-to-metal transition. By combining different strain 

loading schemes, we identify mechanical and electronic responses distinct from those under pure strain, implying the complexity and 

tunability of strain-governed behaviors. This work reveals the structural evolution mechanisms of monolayer InN under complex strain 

conditions, providing significant theoretical guidance for the design and development of InN-based strain-engineered semiconductor devices. 

Keywords: monolayer InN, strain effect, first-principles calculations, electronic properties 
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