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单层二硫化钼纳米带弛豫性能的分子动力学研究∗
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1)(西安电子科技大学机电工程学院, 西安 710071)

2)(香港城市大学机械与生物医学工程系, 香港 999077)

3)(福州大学机械工程及自动化学院, 福州 350116)

( 2016年 4月 27日收到; 2016年 6月 5日收到修改稿 )

采用分子动力学方法, 基于REBO势函数研究了不同长宽比的单层二硫化钼纳米带在不同热力学温度
(0.01—1600 K)条件下的弛豫性能. 对弛豫过程中纳米带的能量变化和表面起伏程度进行了分析对比, 研究
了单层二硫化钼纳米带自由弛豫的动态平衡过程. 仿真结果显示: 理想温度 (0.01 K)条件下, 分子动能较低,
振动振幅较小, 并不足以使纳米带产生起伏现象; 但在室温或高温条件下时, 纳米带的边缘及内部均会出现一
定程度的起伏; 随着体系温度的升高以及纳米带长宽比的增加, 起伏程度也会增大. 最后, 讨论了不同热力学
温度条件下, 手性对纳米带驰豫性能的影响. 研究结果表明, 不同于扶手椅型纳米带, 锯齿型纳米带不仅会出
现垂直于纳米带表面的起伏和弯曲, 同时还会在纳米带面内出现明显的沿着宽度方向的弯曲现象.

关键词: 单层二硫化钼, 弛豫性能, 手性, 分子动力学仿真
PACS: 02.70.Ns, 05.10.–a, 61.48.–c, 67.25.du DOI: 10.7498/aps.65.160201

1 引 言

2004年英国曼彻斯特大学的Novoselov等 [1]

采用微机械剥离法从石墨晶体上剥离出石墨烯以

来, 人们对类石墨烯二维纳米材料的研究越来越
多 [2−5], 特别是关于单层二硫化钼的研究 [3−9]. 二
硫化钼晶体是禁带宽度为 1.29 eV的间接带隙半导
体 [10], 具有良好的热稳定性、比表面积大、表面活
性大等优点, 在固体润滑剂 [11]、电化学储氢 [12]以

及电化学储锂等 [13]方面有着广泛的应用. 然而,单
层二硫化钼薄膜却是禁带宽度为 1.8 eV的直接带
隙半导体 [10], 它的晶体结构具有典型的层状结构
特点, 由S-Mo-S原子构成 “二夹一”结构 (如图 1所
示), 由于其特殊的原子层结构, 单层二硫化钼具有
独特的光学和电学特性 [14,15], 在微电子领域具有
广泛的应用前景. 目前, Radisavljevic等 [16]利用单

层二硫化钼作为通道材料制作出了具有高电流开

关比以及高电子迁移率的超低待机功耗的场效应

晶体管.
此外, Jiang等 [8]通过分子动力学仿真研究了

单层二硫化钼手性、尺寸大小以及应变对其杨氏

模量和导热系数的影响. Liu等 [17]发现单层二硫

化钼的常温热导率是 1.35 W/mK, 并证实其长度、
宽度以及手性对其常温热导率的影响不大. 吴木
生等 [18]采用第一性原理平面波赝势方法, 研究了
双轴拉应变下单层二硫化钼晶体的电子结构性质.
其结果表明对单层二硫化钼施加一个很小的应变

(0.5%)时, 其能带结构会由直接带隙转变为间接带
隙. 并且随着应变的增加, 能带虽然仍旧保持间接
带隙的特征, 但其禁带宽度会呈现线性下降的趋
势. 刘俊等 [19]研究了通过吸附不同有机分子对单

层二硫化钼进行化学掺杂. 其结果表明吸附不同有
机分子的单层二硫化钼结构均表现出间接带隙的
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特征, 但吸附分子种类不同会使单层二硫化钼表现
出不同的半导体性质, 这说明对单层二硫化钼掺杂
类型的调控可以通过改变吸附分子种类来实现. 以
上提及的对单层二硫化钼的仿真模拟方面的研究

工作也主要集中于其良好热传导性能及能带变化

方面, 而有关单层二硫化钼分子动力学弛豫仿真方
面并没有涉及.

另外, 根据Mermin-Wagner理论 [20,21], 长的
波长起伏会使长程有序的二维晶体受到破坏. 而
且根据弹性理论 [22,23]可知, 二维薄膜在有限温度
(> 0 K)条件下会表现出不稳定性, 尤其是会发
生弯曲现象. 二维材料石墨烯已被证实在自然状
态下并非是完美的平面结构, 而是存在一定的褶
皱 [2,24−26], 那么同为二维材料的单层二硫化钼薄
膜是否也同样存在褶皱呢？虽然单层二硫化钼薄膜

已经在实验室中成功制备出来 [4,5,9]并用于实验研

究, 但对其研究的重点却主要集中在其良好的光电
特性方面 [14,15], 而对于其具体形态变化却没有过
多的描述.

基于以上原因, 本文采用分子动力学方法, 采
用REBO(reactive empirical bond order)势函数对
不同长宽比单层二硫化钼纳米带的弛豫性能进行

了分子动力学模拟, 模拟单层二硫化钼在弛豫过程
中的动态平衡演化过程, 从而探究单层二硫化钼在
自然状态下的本质结构特征以及纳米带的长宽比

和环境温度对其弛豫性能的影响, 以期推动单层二
硫化钼弛豫性能理论的完善.

2 物理模型及模拟方法

2.1 单层二硫化钼模型

单层二硫化钼具有典型的层状结构特点, 由
S-Mo-S原子构成三明治结构, 如图 1所示, 一层平
面六角的Mo原子层位于两层S原子层之间, S原
子和Mo原子各自按照六边形对称排列 [6]. 每个
S原子与 3个Mo原子之间距离相等, 每个Mo原子
有 6个等距离的S原子环绕 [6,7]. Mo原子层和S原
子层间通过共价键结合, 其中Mo—S键长大约为
0.241 nm. 本文拟先对三种尺寸的扶手椅型单层二
硫化钼纳米带的弛豫性能进行模拟, 其模型参数及
所含原子数如表 1所示.

表 1 扶手椅型单层二硫化钼纳米带模型参数

Table 1. Structural parameters of armchair monolayer
MoS2 nanoribbons.

模型编号
长度 宽度

长宽比 原子数
L/Å W/Å

1 190.101 189.96 1.001 12705

2 190.101 37.992 5.005 2625

3 190.101 18.996 10.01 1365

L

W

Mo S
x

y

z

图 1 (网刊彩色) 扶手椅型单层二硫化钼纳米带结构示意图

Fig. 1. (color online) Structure diagram of armchair monolayer MoS2 nanoribbons.

2.2 模拟方法和条件

2.2.1 模拟方法

分子动力学方法的基本原理是将原子或者分

子组成的系统抽象成粒子, 通过定义的粒子间相互

作用势, 求出每个原子所受到的外部力; 进而在选
定的时间步长、边界条件和初始条件下, 建立体系
内粒子的牛顿运动方程, 并运用数值方法求解得到
粒子的运动轨迹和速度分布等. 本文所使用的分
子动力学软件是美国Sandia国家实验室开发的开
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源软件包LAMMPS (large-scale atomic/molecular
massively parallel simulator), 它可以支持包括气
态、液态或者固态相形态以及各种系综下的原

子/分子体系, 并提供支持多种势函数, 且具有良好
的并行扩展性. 然而, 鉴于其无法可视化观察仿真
过程, 因此需要借助其他软件进行后处理. 本文使
用VMD (visual molecular dynamics)软件观察弛
豫仿真过程中单层二硫化钼纳米带的动态变化.

分子动力学计算的一个关键问题是原子势函

数的选取, 它直接决定着分子模拟的精度. 由于单
层二硫化钼是典型的 “二夹一”分子结构, 其上下
的两层S原子层与中间Mo原子层间以极强的共价
键结合, 因此选取势函数时应该选取考虑角度效
应的多体势函数 [27]. 这种多体势函数包括MEAM
势、Tersoff势、TB势、Stillinger-Weber势、Airebo
势、REBO势等. Jiang等 [8]针对单层二硫化钼的

特殊晶格结构对Stillinger-Weber势函数进行了修
正, 并提出了一种适用于单层二硫化钼分子动力学
仿真的Stillinger-Weber势函数; Liang等 [28,29]对

Brenner [30]提出的REBO势函数进行了修正, 提
出了一种适用于Mo-S原子结构分子动力学仿真的
REBO势函数. 由于修正后的REBO势函数可以
更好地模拟Mo—S共价键的各种特性, 包括键长、
键角、键能、晶格常数和键的断裂重组等动态行

为 [31,32], 因此本文选择REBO势函数表示单层二
硫化钼结构中Mo 原子与S原子之间的相互作用.

REBO势函数表示为

E =
1

2

∑
fC
ij (rij)

[
V R (rij)− bijV

A (rij)
]
, (1)

其中

V R (rij) =

(
1 +

Q

rij

)
A e−αrij , (2)

V A (rij) = B e−βrij , (3)

E是体系的总能量, V R (rij)和V A (rij)分别是对

势的排斥项和吸引项, rij是原子 i和 j之间的距离,
fC
ij (rij)是光滑截断函数, bij为反映多体作用的键
序函数, 其具体形式见文献 [28].

分子动力学通过对时间离散, 由 t时刻的位置、

速度、加速度等参数及其时间导数求出 t + ∆t时

刻的参数. 在进行分子动力学仿真时, 为了获得下
一时刻的参数, 需要对分子运动方程进行数值求
解. 常见的数值求解方法有Verlet算法、Leap-frog
算法、Velocity-verlet算法和Gear预测校正算法等.

本文中系统运动方程求解采用Velocity-verlet算
法, 其具体形式如下:

r (t+∆t) = r (t) + v (t) +
1

2
α (t)∆t2,

v (t+∆t) = v (t) +
α (t) + α (t+∆t)

2
∆t.

(4)

2.2.2 模拟条件

分子动力学模拟的弛豫过程就是一个对体系

不施加任何外部力的松弛过程, 以使其达到稳定的
平衡状态. 在弛豫过程结束后, 模型结构由人为初
始结构转变为真实初始结构, 并使势能减小达到稳
定状态. 一般在进行分子动力学仿真时, 都要进行
弛豫过程, 其目的是使模型最接近自然形态, 保证
仿真数据的准确性. 因此, 为了更确切地表示单层
二硫化钼纳米带在自然状态下的特性, 在分子动力
学仿真时, 本文对体系施加非周期性边界条件, 并
且不施加任何外部约束, 整个模拟过程对初始单层
二硫化钼模型进行无约束弛豫, 并使系统处于能量
最低的平衡状态.

为了观察体系温度对单层二硫化钼弛豫性能

的影响, 体系系综选取正则系综 (NVT), 在热力学
温度 0.01, 300, 600, 900, 1200和 1500 K条件下进
行分子动力学仿真, 时间步长取 1 fs, 并采用Nose-
Hoover方法进行等温调节, 以避免体系温度变化对
仿真结果产生影响.

3 结果与分析

3.1 理想温度条件(0.01 K)

图 2给出了三种扶手椅型单层二硫化钼纳米
带在理想温度 (0.01 K)条件下弛豫 30 ps后的原子
构型图 (其中上图为模型主视图, 下图为模型宽度
方向侧视图). 显然, 纳米带并没有出现明显的起伏
现象. 另外, 从图 3 (a)中模型 3系统总能量的演化
图中可以看出, 大约在 20 ps处模型 3总能量的演
化曲线逐渐趋于平稳状态, 此时可以认为体系已经
进行了充分的弛豫. 然而, 此时纳米带中各原子并
非完全处于静止状态, 而是处于振幅较小的振动状
态. 定义起伏高度等于纳米带厚度方向上原子间最
大距离减去纳米带的厚度值, 则模型 3的起伏高度
如图 3 (b)所示. 显然, 经过充分弛豫后, 纳米带的
起伏高度随着时间周期性改变.
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R1-0.01 R2-0.01 R3-0.01

图 2 理想温度条件下三种纳米带充分弛豫后的原子

构型图

Fig. 2. Atomic configuration of three kinds of fully-
relaxed nanoribbons at ideal temperature.
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图 3 模型 3体系的 (a)总能量和 (b)起伏高度随时间变
化曲线

Fig. 3. Curves of (a) total energy and (b) fluctuation
height versus time for model 3.

显然, 在理想温度条件下单层二硫化钼纳米带
并没有出现起伏或者褶皱等现象, 这是其性质不同
于二维材料石墨烯 [2,21]之处. 王卫东等 [2]指出引

起二维材料石墨烯产生起伏现象的主要原因是由

于边缘悬挂键的存在, 石墨烯容易发生法向失稳现
象. 不同于单层原子厚度的石墨烯, 单层二硫化钼
是由三层原子层堆叠构成, 且各原子层间以较强的

共价键结合, 法向失稳现象不易发生, 因此理想温
度条件下单层二硫化钼纳米带并不会出现起伏、褶

皱等现象. 然而, 从图 3 (b)中可以看出, 经过充分
弛豫后, 随着时间的增加, 模型 3的起伏高度呈现
周期性变化状态. 这是由于在理想温度条件下, 体
系的动能趋近于零, 硫原子及钼原子处于近似静止
状态, 并且模型内部的各原子由于共价键的作用,
其振动幅度几乎可以忽略不计, 然而边缘部分原子
由于悬挂键的存在而振动幅度较内部原子大, 因此
起伏高度的变化主要是由边缘部分原子的振动引

起的. 然而, 虽然边缘部分原子存在振动, 但由于
其振动幅度较小 (最大起伏高度小于 0.18 Å), 并不
足以引起纳米带产生起伏或者褶皱.

3.2 室温条件(300 K)

仿真结果显示, 室温条件下模型达到充分弛豫
状态所需的时间大于理想温度充分弛豫所需时间,
约需要 40 ps, 该体系才能充分弛豫, 室温条件三种
模型弛豫后的原子构型如图 4所示. 与理想温度条
件不同, 室温条件下单层二硫化钼纳米带边缘及内
部均会产生起伏现象, 并且模型的表面起伏程度随
着模型长宽比的增加也在变大, 这与石墨烯的弛豫
特性相仿 [2,21].

R1-300 R2-300 R3-300

图 4 (网刊彩色) 室温条件下三种纳米带充分弛豫后的原
子构型图

Fig. 4. (color online) Atomic configuration of three
kinds of full-relaxed nanoribbons at room tempera-
ture.

在实际实验中, 人们采用SEM所观察的单层
二硫化钼的尺寸往往在几十纳米甚至微米量级, 即
模型体系相对较大, 因此模型 1的模拟结果更具有
参考价值. 此时室温条件下, 可观察到单层二硫化
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钼纳米带会出现起伏现象, 并且在模型 2和模型 3
样也观察到这种起伏现象. 对比图 2和图 4中三种
单层二硫化钼纳米带在理想温度条件下和室温条

件下的弛豫仿真结果可知, 温度对其弛豫性能的影
响很大, 因此研究不同温度条件下单层二硫化钼纳
米带的弛豫性能是必要的.

3.3 高温条件(600—1500 K)

对三种扶手椅型单层二硫化钼纳米带在热力

学温度 600—1500 K条件下进行弛豫仿真, 仿真
结果显示随着体系温度的升高, 分子运动也愈加
剧烈, 而体系充分弛豫所需要的仿真时间也越来
越长.

图 5、图 6和图 7分别给出了模型 1、模型 2和
模型3在高温条件下经过充分弛豫后的原子构型图

(上图为模型的主视图, 下图为模型长度方向的侧
视图). 可以看出, 随着体系温度的升高, 三种扶手
椅型单层二硫化钼纳米带的起伏现象愈加显著, 并
且随着模型长宽比的增加, 其表面的起伏高度及起
伏程度均在变大; 甚至, 高长宽比的纳米带 (模型3)
还出现了较大的垂直于纳米带表面的弯曲状起伏.
同时还观察到, 仿真温度越高, 纳米带边缘部分原
子运动也就越剧烈, 当仿真温度达到 1500 K时, 三
种纳米带边缘大部分原子均会出现明显偏离纳米

带体系的现象, 这说明纳米带边缘部分晶格结构已
被破坏, 晶体已经发生了相变, 根据Lindemann判
据 [33], 可认为此时单层二硫化钼纳米带已经开始
熔化, 这也与二硫化钼的熔点一致 [34], 这也说明在
分子动力学模拟中REBO势函数可以较为准确地
描述二硫化钼的物理性质.

R1-600 R1-900 R1-1200 R1-1500

图 5 (网刊彩色) 高温条件下模型 1充分弛豫后的原子构型

Fig. 5. (color online) Atomic configuration of fully-relaxed module 1 at high temperature.

R2-600 R2-1500R2-1200R2-900

图 6 (网刊彩色) 高温条件下模型 2充分弛豫后的原子构型

Fig. 6. (color online) Atomic configuration of fully-relaxed module 2 at high temperature.

R3-600 R3-900 R3-1200 R3-1500

图 7 (网刊彩色) 高温条件下模型 3充分弛豫后的原子构型

Fig. 7. (color online) Atomic configuration of fully-relaxed module 3 at high temperature.

图 8给出了模型 1、模型 2和模型 3的动能及势
能随体系温度变化曲线. 显然, 模型动能及势能
变化均与体系温度息息相关, 体系温度越高, 动能
及势能越大; 分子运动愈剧烈, 体系内所含原子数

越多, 体系总动能越大. 模型 1中原子数目多于模
型 2以及模型 3, 模型 2中原子数目多于模型 3. 如
图 8 (a)所示, 相同温度条件下, 模型 1的动能大于
模型 2及模型 3的动能, 模型 2 的动能大于模型 3
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的动能, 且体系动能与温度呈现线性关系. 同时,
如图 8 (b)所示, 相同温度条件下, 模型 3的势能远
大于模型2以及模型1, 模型2的势能远大于模型1.
这是由于在进行弛豫仿真前进行了模型体系能量

的最小化, 从而导致模型体系越大, 所含原子个数
越多, 其势能及总能量就越小. 这说明在进行分子
动力学弛豫仿真时, 模型体系内的能量变化与体系
温度密切相关, 其势能与动能均随着温度的升高而
变大.
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图 8 模型 1、模型 2和模型 3体系的 (a)动能和 (b)势能
随温度的变化曲线

Fig. 8. Curves of (a) kinetic energy and (b) potential
energy versus temperature for model 1, model 2 and
model 3.

图 9给出了模型 1、模型 2和模型 3在不同热力
学温度条件下充分弛豫后, 体系总能量与模型所含
原子个数的变化曲线. 可以看出, 同一热力学温度
条件下, 模型体系总能量与体系所含原子个数呈线
性关系; 并且, 由于在弛豫前进行了系统能量的最
小化, 因此相同温度条件下, 模型体系内所含原子
数越多, 其总能量也就越低 [2]; 对同一模型来说, 仿
真温度越高, 体系总能量也就越大, 这也与上述动
能及势能随温度的变化趋势相符合.

图 10 (a)给出了模型 1、模型 2和模型 3的表面
最大起伏高度随温度的变化曲线. 可以看出, 单层

二硫化钼纳米带表面的起伏高度与体系温度及模

型的长宽比有明显的相关性. 一般来说体系温度越
高, 模型表面的起伏高度也就越大; 模型长宽比越
大, 起伏高度也就越大. 如果定义模型的起伏程度
为最大起伏高度与模型最小特征尺寸的比值, 则模

0 2500 5000 7500 10000 12500
-100000

-80000

-60000

-40000

-20000

0

/
e
V

0.01 K

300 K

600 K

900 K

1200 K

1500 K

图 9 (网刊彩色) 模型 1、模型 2和模型 3的体系总能量随
原子个数的变化曲线

Fig. 9. (color online) Curves of total energy versus
atomicity for model 1, model 2 and model 3.
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图 10 模型 1、模型 2和模型 3的 (a)表面起伏高度和 (b)
起伏程度随温度变化曲线

Fig. 10. Curves of (a) fluctuation height and (b) fluc-
tuation degree versus temperature for model 1, model
2 and model 3.
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型 1、模型 2和模型 3的表面最大起伏程度随温度
的变化曲线如图 10 (b)所示. 可以发现: 由于模型
1的最小特征尺寸是模型2的 5倍, 模型 2的最小特
征尺寸是模型 3的5倍, 相同温度条件下, 模型 3的
起伏程度显然远大于模型 1及模型 2.也就是说, 体
系温度越高, 模型的起伏程度也就越大; 相同的温
度条件下, 随着模型长宽比的减小, 单层二硫化钼
纳米带的表面起伏高度及起伏程度均在减小.

同时, 在弛豫仿真过程中还发现, 随着体系仿
真温度的升高, 模型出现起伏现象的同时还伴随着
模型边缘的翘曲, 并且翘曲现象也会随着模型长宽
比的增加而变得更加剧烈. 因此, 在这里需特别指
出: 上述中的最大起伏高度不仅含有模型表面的起
伏, 同时也包括了二硫化钼纳米带的边缘翘曲. 虽
然在模拟过程中由于参数设置的差异, 可能会引起
仿真结果有所差异, 但从整体的仿真热力学温度来
看, 其总体的变化趋势相同.

3.4 手性对弛豫性能的影响

与具有单层原子厚度的石墨烯不同, 单层二硫
化钼材料是由三层原子层通过层间共价键结合, 如
图 11所示,其扶手椅 (armchair)边界对应原子类型
相同, 而锯齿型 (zigzag)边界所对应原子不同, 一
边均为钼原子, 另一边均为硫原子, 因此手性可能
会对纳米带的弛豫性能存在影响. 然而, 以上所讨
论的单层二硫化钼纳米带, 其长度方向均为扶手椅
型边界, 下面我们对长度方向为锯齿型边界的单层
二硫化钼纳米带进行弛豫仿真, 讨论手性对单层二
硫化钼弛豫性能的影响. 其模型参数如表 2所列,
其中模型 4与模型 1的参数完全相同, 只是将锯齿
型边界方向视为纳米带长度方向, 在这里模型 4只

做参考使用, 因此, 下文并没有对模型 4再次进行
分析.

表 2 锯齿型单层二硫化钼纳米带的模型参数

Table 2. Structural parameters of zigzag monolayer
MoS2 nanoribbons.

模型编号
长度 宽度

长宽比 原子数
L/Å W/Å

4 189.96 190.101 0.999 12705

5 189.96 36.558 5.196 2541

6 189.96 17.365 10.94 1270

图 12和图 13分别给出了模型 5和模型 6在高
温条件下经过充分弛豫后的原子构型图. 可以看
出, 与扶手椅型纳米带相同, 锯齿型的单层二硫化
钼纳米带在高温条件下同样会出现明显的起伏现

象, 并且高长宽比的纳米带模型 6还呈现出较大的
垂直于纳米带表面的弯曲状起伏现象. 图 14给出
了模型 2、模型 3、模型 5和模型 6的表面起伏高度
随体系温度变化曲线. 可以看出, 无论是锯齿型还
是扶手椅型单层二硫化钼纳米带, 其表面的起伏高
度与体系温度及模型的长宽比均有明显的相关性.
一般来说体系温度越高, 模型表面的起伏高度也就
越大; 模型长宽比越大, 起伏高度也就越大. 同时
还注意到, 具有相近长宽比的模型 2与模型 5、模型
3与模型 6, 其表面起伏高度相差不大. 并且, 由于
模型特征尺寸相差较小, 具有相近长宽比的模型 2
与模型 5、模型 3与模型 6, 其起伏程度也几乎没有
差别. 也就是说, 单层二硫化钼纳米带的表面起伏
程度只与体系温度及纳米带长宽比有关. 体系温度
越高, 模型的起伏程度也就越大; 相同的温度条件
下, 模型长宽比越大, 单层二硫化钼纳米带的表面
起伏高度及起伏程度也就越大.

x

y

z

L

W

Mo

S

图 11 (网刊彩色) 锯齿型单层二硫化钼纳米带结构示意图

Fig. 11. (color online) Structure diagram of zigzag monolayer MoS2 nanoribbons.
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R5-600 R5-1500R5-1200R5-900

图 12 (网刊彩色) 高温条件下模型 5充分弛豫后的原子构型

Fig. 12. (color online) Atomic configuration of fully-relaxed model 5 at high temperature.

R6-600 R6-900 R6-1200 R6-1500

图 13 (网刊彩色) 高温条件下模型 6充分弛豫后的原子构型

Fig. 13. (color online) Atomic configuration of full-relaxed model 6 at high temperature.
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图 14 模型 2、模型 3、模型 5和模型 6的表面起伏高度随
温度变化曲线

Fig. 14. Curves of fluctuation height versus tempera-
ture for model 2, model 3, model 5 and model 6.

对比图 6和图 7及图 12和图 13发现, 不同于
扶手椅型纳米带, 锯齿型纳米带在出现表面起伏的
同时也会沿宽度方向出现弯曲现象, 且弯曲方向
总是沿着锯齿边界钼原子侧向边界硫原子侧弯曲.
图 15 (a)给出了模型 2、模型 3、模型 5和模型 6的最
大弯曲宽度随温度的变化曲线. 可以看出, 无论是
扶手椅型, 还是锯齿型单层二硫化钼纳米带的弯曲
宽度同样与体系温度及模型长宽比有明显的相关

性. 一般来说, 体系温度越高, 纳米带的弯曲宽度
也就越大; 模型长宽比越大, 弯曲宽度越大. 对于
具有相近长宽比的模型2和模型5, 以及模型3和模
型6来说, 相同温度条件下, 锯齿型纳米带模型5和
模型6的弯曲宽度显然远大于扶手椅型纳米带模型
2和模型 3.扶手椅型纳米带的弯曲宽度较小, 几乎
可以忽略不计, 这也是在图 6和图 7中没有观察到
模型有明显沿宽度方向弯曲的原因.
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图 15 模型 2、模型 3、模型 5和模型 6的 (a)弯曲宽度和
(b)弯曲程度随温度变化曲线
Fig. 15. Curves of (a) bending width and (b) bend-
ing degree versus temperature for model 2, model 3,
model 5 and model 6.

定义模型的弯曲程度为最大弯曲宽度与模型

最小特征尺寸的比值, 则模型2、模型 3、模型5和模
型 6的最大弯曲程度随温度的变化曲线如图 15 (b)
所示. 可以发现, 对于具有相近长宽比的模型 2和
模型5, 以及模型 3和模型6来说, 相同温度条件下,
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锯齿型纳米带模型 5和模型 6的弯曲程度也大于扶
手椅型纳米带模型 2和模型 3.同时还注意到, 理想
温度 (0.01 K)条件下, 锯齿型纳米带模型 6的弯曲
程度远大于扶手椅型纳米带模型 3, 这可能是由于
锯齿型纳米带边界两侧原子结构不对称引起的.

无论是弯曲宽度还是弯曲程度, 都会随着体系
温度的增加而增加, 但其增加速率却会降低. 这是
由于随着体系温度的增加, 体系内原子运动越加剧
烈, 纳米带的弯曲程度会增加, 但随着弯曲程度的
加大, 由于材料具有良好的伸缩性能, 其增加速率
会逐渐减小, 直至达到最大弯曲宽度. 因此, 在相
同的温度条件下, 随着模型长宽比的减小, 单层二
硫化钼纳米带的起伏程度在减小, 同时其弯曲程
度也在减小, 这就是模型 1中未观察到弯曲现象的
原因.

4 结 论

针对不同手性和不同长宽比的单层二硫化钼

纳米带, 采用REBO势函数, 在不同的热力学温度
条件下对其弛豫性能进行了分子动力学仿真, 并研
究了手性对其弛豫性能的影响. 根据仿真结果可以
得到如下结论.

1)理想温度条件下, 体系内原子动能几乎趋近
于零, 振动幅度较小, 单层二硫化钼纳米带并不会
出现起伏现象.

2)室温及高温条件下, 单层二硫化钼纳米带均
会出现起伏现象, 且起伏程度也会随着温度的升高
以及模型长宽比的增加而变大; 同时, 当体系温度
过高时, 模型长宽比较大的纳米带会出现较大的垂
直于纳米带表面的弯曲状起伏现象. 仿真结果显
示, 模型的熔点在 1500 K左右, 这也与已知的二硫
化钼物理性质相符合.

3)锯齿型纳米带不仅会出现表面起伏现象, 同
时还会出现沿着宽度方向的弯曲现象, 并且随着模
型长宽比的增大, 纳米带的弯曲程度也会变大. 然
而, 体系温度越高, 纳米带的弯曲程度越大, 但其增
长速率却越小, 直至达到纳米带最大弯曲程度.

以上所有的仿真实验均是在理想条件下进行

的, 但是在实际实验时, 由于技术条件的限制, 纳
米或微米量级的单层二硫化钼不可能单独存在,
必须附着在某种衬底上 [4,5,9]才能用于实验研究.
Quereda等 [35]发现当单层二硫化钼附着在六方氮

化硼衬底上时, 由于相互作用产生的挠度变形, 会
使其横向摩擦力变大, 约为二硫化钼晶体的二倍.
因此, 对不同衬底上单层二硫化钼弛豫性能的研究
将是下一步研究的重点.
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Abstract
In order to study the essential structural characteristics of monolayer MoS2 nanoribbons in natural state, and

also the effects of the aspect ratio and the ambient temperature on the relaxation properties of the nanoribbons, the
relaxation properties of monolayer MoS2 nanoribbons with different aspect ratios are simulated by molecular dynamics
(MD) method based on REBO potential functions at different thermodynamic temperatures from 0.01 K to 1500 K. The
energy curves and surface morphologies of monolayer MoS2 nanoribbon are obtained, and the dynamic equilibrium process
of the monolayer MoS2 nanoribbons is also discussed in all the simulation process. The simulation results show that the
monolayer MoS2 nanoribbons do not generate a fluctuation at the ideal temperature (0.01 K) for the reason that the
kinetic energy of the monolayer MoS2 nanoribbons is almost zero and the vibration amplitude is small. However, a certain
degree of fluctuations occurs at the edges and inside of the monolayer MoS2 nanoribbons at the room temperature or high
temperature. The fluctuation height and the fluctuation degree also increase with increasing the ambient temperature
and the aspect ratio of the MoS2 nanoribbon, even a high aspect ratio monolayer MoS2 nanoribbon exhibits a surface
curved fluctuation, which is perpendicular to the surface of the MoS2 nanoribbons under high temperature condition.
Finally, the influences of chirality on relaxation property under different temperature conditions are studied in this paper
further, the results show that unlike the armchair structure, the zigzag monolayer MoS2 nanoribbons not only present
a surface fluctuation, but also exhibit an obvious bending phenomenon along the width direction simultaneously. Like
the armchair nanoribbons, the surface fluctuation height and the surface fluctuation degree of the zigzag nanoribbons
also increase with increasing both the ambient temperature and the aspect ratio of the MoS2 nanoribbons. It is also
observed that the armchair and zigzag monolayer MoS2 nanoribbons with a similar aspect ratio have a similar surface
fluctuation degree at the same ambient temperature. Unlike the armchair nanoribbons, the bending phenomenon along
the width direction of the zigzag nanoribbons is more significant, and the bending width and the bending degree increase
with increasing the ambient temperature and the aspect ratio of the MoS2 nanoribbons. Although the bending degree of
the zigzag nanoribbons becomes larger with the increase of temperature, the increasing rate of the bending degree will
become smaller and smaller until the bending degree reaches a maximum value.

Keywords: monolayer MoS2, relaxation property, chirality, molecular dynamicssimulation
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