
 

剪切形变下磷烯的力学和热学性能*
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磷烯是一种新型的二维半导体材料, 近年来得到了研究者们的广泛关注. 通过分子动力学模拟对磷烯在

剪切形变下的力学和热学性能进行了系统探究. 磷烯的剪切力学呈现出各向同性的特点, 沿扶手椅与锯齿方

向的剪切模量均约为 22 GPa. 磷烯的断裂强度和极限应变对温度十分敏感, 高温会显著削弱磷烯抗剪切形变

的能力. 无应变时磷烯沿锯齿与扶手椅方向热导率的各向异性比为 2.83. 当对磷烯施加剪切应变时, 磷烯沿

扶手椅方向的热导率随着剪切应变的增大而减小, 但是剪切应变对磷烯锯齿方向热导率的影响则相对较弱.

通过对磷烯的声子态密度分析发现, 剪切形变主要对其柔性声子模式的振动特性具有显著影响, 使高频声子

发生了红移. 同时, 剪切形变的存在会严重改变晶格的非简谐振动, 继而在不同程度上对磷烯声子间的散射

产生重要的影响. 磷烯声子态密度的改变以及声子散射通道的变化共同决定了其在剪切形变下的导热特性.
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 1   引　言

2004年, 石墨烯的成功剥离开启了二维材料

的研究热潮 [1−3]. 近年来, 六方氮化硼 [4]、过渡金属

硫化物 [5]、硅烯 [6]、锗烯 [6] 和磷烯 [7,8] 等一系列二维

材料也相继被制备出来. 这些只有一个或几个原子

层厚度的二维材料具有众多其块体材料所不具备

的优异性能, 其在新型纳米电子器件、光电子器件、

热电转换以及储能等领域具有重要的应用前景 [9−13].

磷烯是由磷原子 sp3 杂化构成的具有褶皱状蜂窝

结构的二维材料, 2014年实验人员通过“透明胶带

法”首次从黑磷块体材料中获得 [14]. 研究表明, 磷烯

是具有直接带隙的半导体材料, 其带隙大小可以通

过层数进行调节 (单层约 2.0 eV, 块体约 0.3 eV)[15].

室温下, 磷烯的载流子迁移率与电流开关比分别高

达 1000 cm2·V–1·s–1 与 105 量级 [16]. 磷烯还具备优

良的热电性能 (热电优值 (ZT 值)为 1—2.5)[17]. 另

外, 磷烯的电 [18]、光 [19]、力 [20−23] 和热 [24,25] 性质在

平面 2个相互垂直的手性方向上均具有显著的各

向异性. 磷烯因其众多出色的性能得到了研究者们

的广泛关注, 并被认为可弥补石墨烯和二硫化钼性

能上的不足, 是一种极具竞争力的新型二维材料 [7,8].

在力学性能研究方面, Jiang和 Park[20] 采用

第一性原理计算得到拉伸形变下磷烯在扶手椅与锯

齿方向的杨氏模量分别为 41.3 GPa与 106.4 GPa,

极限应变分别为 0.48与 0.11. Sha等 [21] 采用分子

动力学计算了不同温度下磷烯的拉伸性能, 室温

下, 磷烯在扶手椅与锯齿方向的杨氏模量分别为

20.9 GPa与 90.5 GPa, 断裂强度分别为 2.52 GPa

与 4.45 GPa, 极限应变分别为 0.127与 0.058, 并

且当温度从 0 K升至 450 K时, 磷烯的断裂强度

与极限应变均降低了约 65%. 另外, Sha等 [22] 还计

算了含空位缺陷磷烯的拉伸性能, 结果表明, 在室温
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下 2%的缺陷浓度可以使磷烯的断裂强度降低约

40%. Li和 Yang[23] 采用分子动力学计算了磷烯在

预拉伸/压缩应变下的力学特性, 结果表明, 压缩

(拉伸)预应变可以增强 (减弱)磷烯的力学性能,

并且扶手椅方向的预应变对磷烯力学性能的增强

效果要比锯齿方向更为显著.

在热学性能研究方面, 基于第一性原理计算,

Qin等 [26] 通过解声子玻尔兹曼传输方程得到室温

下磷烯沿锯齿和扶手椅方向的本征热导率分别为

30.15 W·m–1·K–1 和 13.65 W·m–1·K–1. 采用非平衡

分子动力学方法, Hong等 [27] 预测了尺寸无限大时

磷烯的室温热导率, 其在锯齿与扶手椅方向上的值

分别为 110.7 W·m–1·K–1 与 63.6 W·m–1·K–1. 另外,

应变对磷烯热输运的调控也与其晶格取向密切

相关. 当在锯齿方向施加拉伸应变时, 锯齿 (扶手

椅)方向的热导随应变的增大而增加 (减小); 当

在扶手椅方向施加拉伸应变时, 锯齿和扶手椅方

向的热导均随着应变的增大而减小 [28]. 采用分子

动力学方法 Zhang等得到室温下磷烯沿锯齿和

扶手椅方向的热导率分别为 42.553 W·m–1·K–1 和

9.891 W·m–1·K–1, 在 2个手性方向上磷烯的热导

率均随着压缩应变的增大而降低 [29]; 对于拉伸应

变, 扶手椅方向的热导率随着应变的增大而增加,

但是锯齿方向的热导率却随应变的增大呈现先增

大后降低的趋势 [29,30].

目前, 有关拉伸形变下磷烯的力学和热学性能

研究已有诸多报道, 但是磷烯在其他载荷形变模式

下的相关研究仍然十分有限 [31−35]. 本文采用分子

动力学模拟方法, 对磷烯的剪切力学性能以及磷烯

热输运的剪切应变调控进行了系统性探究, 该研究

可以进一步拓宽对磷烯力、热性质的理解, 为基于

磷烯的二维材料新器件的基础研究和技术应用提

供重要的科学依据.

 2   模型与方法

磷烯的原子结构如图 1所示, 其中 (a)为侧视

图, (b)为俯视图. x 方向设为扶手椅方向, y 为锯

齿方向. 磷烯元胞沿 x 和 y 方向上的晶格常数分别

为 4.57 Å和 3.34 Å[36]. 在磷烯的剪切力学研究中,

所采用的模型尺寸为 5 nm×5 nm. 在计算热学特

性时, 模型宽度为 10 nm, 长度为 40—100 nm. 本

文计算中磷烯的厚度取 5.24 Å[21,27].

本文的分子动力学计算通过 LAMMPS(large-

scale atomic/molecular massively parallel simula-

tor)软件包 [37] 来完成. 势函数采用 Jiang[38] 提供

的参数化 Stillinger-Weber势来描述磷原子间的相

互作用. 磷烯在 3个方向上均采用周期性边界条

件, 其中在 z 方向设置足够大的真空层以消除镜

像原子的相互影响. 本文计算采用的时间步长为

0.4 fs, 在每一次计算前均采用共轭梯度算法对初

始模型进行能量最小化处理.

⩽ 0.01

在剪切形变计算过程中, 首先将模拟体系分别

置于等温等压系综 (NPT)与正则系综 (NVT)下

进行充分的弛豫, 弛豫时间均为 200 ps; 然后在正

则系综下以 0.0001 ps–1 的应变速率分别在 x 和

y 方向上使磷烯产生剪切形变直到发生断裂, 期间

每隔 1000个时间步长对磷烯的剪切应力与剪切应

变进行统计. 在原子尺度下, 根据位力定理 (Virial

theorem)计算原子应力 [34,39]. 剪切应变的大小通

过计算磷烯在 x 或 y 方向上的横向位移与垂直方

向上的初始长度之比得到 [40]. 本文通过拟合应力-

应变关系曲线小应变区域 (应变  )的斜率得

到磷烯的剪切模量.

磷烯热导率的计算采用了非平衡分子动力

学方法 [29,40]. 首先将模拟体系分别置于正则系综与

微正则系综 (NVE)下进行充分的弛豫, 弛豫时间

分别为 320 ps与 80 ps, 温度设定为 300 K. 接着

在微正则系综下通过原子速度交换在体系内部建

立温差, 具体操作是: 将模拟体系在热流方向上等

分为偶数层 N, 将第 1层和第 N 层定义为冷浴, 将
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图 1    磷烯的原子结构　(a) 侧视图; (b) 俯视图

Fig. 1. Atomic configuration of phosphorene: (a) Side view;

(b) top view. 
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第 N/2 + 1层定义为热浴, 每隔 0.1 ps将热浴和

冷浴中的原子速度进行排序, 然后将热浴中速度最

小的原子与冷浴中速度最大的原子进行速度交换,

这样使热浴温度升高, 冷浴温度降低, 经过 400 ps

的能量交换后体系达到非平衡状态, 形成稳定的温

度梯度, 通过统计热浴和冷浴的能量随时间的变化

得到热流的大小, 热导率的计算公式为
 

κ =
J

2A∇T
, (1)

κ J A

∇T

其中,    为热导率,    为热流,    为热流流过的面

积,   为温度梯度.

 3   结果与讨论

 3.1    磷烯的剪切力学特性

为了验证磷烯力学特性计算的可靠性, 本文首

先计算了磷烯的拉伸性能, 计算流程与剪切形变类

似, 通过一恒定的应变率使磷烯不断被拉伸直至断

裂. 本文计算得到磷烯在扶手椅与锯齿方向上的拉

伸模量分别为 20.6 GPa与 95.6 GPa, 表明了磷烯

拉伸性能显著的各向异性, 本文计算结果与前人的

结果十分接近 [21,33]. 磷烯在不同温度下的剪切应

力-应变关系曲线如图 2所示, 可以看出, 磷烯的剪

切形变仍然是一个脆性断裂过程. 通过应力-应变

的关系可以提取出剪切模量、断裂强度以及极限应

变这些关键力学性能参数. 其中, 剪切应力的峰值

即为磷烯的断裂强度, 其所对应的剪切应变即为磷

烯发生断裂时的临界应变值. 本文计算得到温度

为 300 K时磷烯在扶手椅与锯齿方向上的剪切模

量分别为 22.20 GPa与 22.34 GPa, 断裂强度分别

为 2.45 GPa与 2.08 GPa, 极限应变分别为 0.119

与 0.126. 可以看出, 磷烯的剪切力学特性呈现出

几乎各向同性的特点, 这与磷烯各向异性的拉伸性

能非常不同. 表 1列出了本文计算结果与已有磷烯

剪切力学文献报道的比较, 这也验证了磷烯剪切力

学各向同性的特征. 文献表明, 石墨烯的剪切模量

约为 290 GPa, 断裂强度约为 53 GPa, 极限应变

为 0.27—0.3[39,40]. 因此, 与拉伸性能类似, 磷烯的

剪切性能也远低于石墨烯的剪切性能.

由图 2可知, 虽然磷烯的剪切模量对温度并不

敏感, 但是温度对磷烯的断裂强度和极限应变具有

重要的影响. 图 3给出了磷烯的断裂强度与极限应

变随温度的变化, 当温度从 1 K升至 400 K时, 磷

烯在扶手椅和锯齿方向上的断裂强度分别降低了
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图 2    不同温度下磷烯的剪切应力-应变曲线　(a)扶手椅方向; (b)锯齿方向

Fig. 2. Stress-strain curves of phosphorene at different temperatures for shear deformation: (a) Armchair direction; (b) zigzag direction. 

表 1    磷烯的剪切力学性能
Table 1.    Mechanical properties of phosphorene under shear loading.

文献 剪切模量/GPa 断裂强度/GPa 极限应变 计算方法

Wei和Peng[31] 41 — — 第一性原理

Yang等[32] 22.1a, 19.8z 1.7a, 1.4z 0.14a, 0.14z 分子动力学

Gamil等[33] 22.4a 1.6a 0.138a 分子动力学

Hatam-Lee等[34] 33.9 a, 32.5z 2.5a, 2.3z 0.127a, 0.118z 分子动力学

本文 22.20a, 22.34z 2.45a, 2.08z 0.119a, 0.126z 分子动力学

注: 上标a代表扶手椅方向的结果, 上标z代表锯齿方向的结果.
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60.38%和 51.54%, 极限应变分别降低了 70.66%

和 72.62%. 研究表明, 拉伸形变下磷烯在锯齿方向

的断裂强度较扶手椅方向对温度更加敏感 [21], 本

文研究结果表明, 剪切形变下磷烯在扶手椅方向的

断裂强度则对温度更为敏感. 这种由温度诱导的材

料软化, 一方面是由于随着温度的升高体系中的磷

原子会获得更多的能量来克服能量势垒, 高温下原

子剧烈的热波动使磷烯的硬度降低, P—P化学键

更容易达到临界键长而发生断裂, 从而削弱了磷烯

抗剪切形变的能力 [21,23]. 另一方面, 这与磷原子间

的相互作用采用了短程 Stillinger-Weber势来描述

有关 [32], 在二硫化钼的纳米压痕模拟研究中也观

察到了最大载荷应力与最大载荷应变随温度升高

而降低的趋势 [41].

 3.2    剪切形变下磷烯的导热特性

本文首先计算了无应变时不同长度的磷烯纳

米带在室温下的热导率. 磷烯热导率随长度的变化

如图 4(a)所示, 可以看出, 由于边界散射的影响磷

烯的热导率具有明显的尺寸效应, 并且热导率随着

长度的增加而增大, 这是纳米尺度热传导的一个特

征 [42]. 本文计算得到长度为 20—100 nm的磷烯纳

米带沿扶手椅与锯齿方向的热导率分别为 2.43—

9.60 W·m–1·K–1 与 5.33—21.97 W·m–1·K–1. 根据声

子输运的动力学理论, 热导率的倒数与长度 L 的

倒数具有如下关系 [43]: 

1

κ(L)
=

1

κ(L = ∞)

(
1 +

λ

L

)
, (2)

λ其中 ,    为声子平均自由程 . 磷烯热导率的倒数

与长度的倒数之间的关系如图 4(b)所示 , 根据

(2)式可以拟合得到长度无限大时磷烯的热导率值,

其结果分别为 18.57 W·m–1·K–1 (扶手椅方向)与

52.52 W·m–1·K–1 (锯齿方向), 磷烯沿锯齿方向的热

导率为扶手椅方向热导率的 2.83倍. 目前, 由于研
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图 3    不同温度下磷烯的剪切性能　(a)断裂强度随温度的变化; (b) 极限应变随温度的变化

Fig. 3. Shear  properties  of  phosphorene  at  different  temperatures:  (a)  Fracture  strength  versus  temperature;  (b)  ultimate  strain

versus temperature. 
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Fig. 4. Thermal conductivities of phosphorene in the armchair or zigzag directions: (a) Thermal conductivities versus length; (b) in-

verse of thermal conductivities as a function of inverse of length. 
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究方法和计算参数的差异等原因, 文献报道的磷

烯热导率存在一定的分散性 [24,25,43], 本文结果与

Smith等 [44] 采用第一性原理计算的结果较为接近,

Smith等 [44] 得到室温下磷烯沿扶手椅和锯齿方向

的热导率分别为 22.0 W·m–1·K–1 与 63.2 W·m–1·K–1,

热导率的各向异性比为 2.9.

接着本文探究了剪切应变对磷烯热导率的影

响, 计算模型选取了热流方向长度为 40 nm的磷

烯纳米带, 总共包含 10560个磷原子. 磷烯沿扶手

椅方向的热导率随剪切应变的关系如图 5(a)所示.

可以看出, 不论是扶手椅方向的剪切应变还是锯齿

方向上的剪切应变, 对磷烯扶手椅方向热导率的影

响效果总体上差异不大, 热导率均随着剪切应变的

增大呈递减的趋势, 剪切应变为 0.07时扶手椅或

者锯齿方向的剪切应变会使磷烯扶手椅方向的热

导率分别下降 24.8%和 20.8%. 但是磷烯沿锯齿方

向的热导率随剪切应变的变化却是非单调的, 如

图 5(b)所示, 随着扶手椅方向剪切应变的增加磷

烯锯齿方向的热导率先减小后增大再减小, 热导率

的最大值与最小值分别对应 0.07和 0.01时的剪切

应变. 随着锯齿方向剪切应变的增加磷烯沿锯齿方

向的热导率则在 8.58 W·m–1·K–1 附近波动, 该值

较无应变时的热导率降低了 3.49%. 可以看出, 对

于锯齿方向的磷烯纳米带, 当应变较小时, 在锯齿

方向产生剪切形变时磷烯的热导率整体上高于在

扶手椅方向产生剪切形变的热导率; 但是当应变超

过 0.03时, 则反之. 总体上, 剪切形变对磷烯扶手

椅方向热导率的影响更为显著. 这一点与磷烯的拉

伸形变有些类似, 研究表明, 磷烯扶手椅方向的热

导率比锯齿方向的热导率对拉伸应变的变化更为

敏感, 磷烯沿扶手椅方向的热导率随拉伸应变的增

加是单调增大的, 但是磷烯沿锯齿方向上的热导率

则随拉伸应变的增加非单调地变化, 且该变化并不

明显 [29]. 本文通过对磷烯纳米带在剪切形变下的

微观原子形貌分析发现, 扶手椅方向的磷烯纳米带

在产生波纹状褶皱的同时纳米带本身具有非常大

的原子起伏, 这是因为磷烯纳米带在扶手椅方向更

具有柔性 [23] 并且由温度诱导的材料软化也更为显

著. 磷烯扶手椅纳米带在面外方向的这种起伏与被

压缩状态下的屈曲形变有些类似, 会在磷烯固有的

声子-声子散射基础上引入额外的声子散射通道,

从而使磷烯的热导率降低 [29]. 不同于本文计算结

果, Mahnama等 [35] 采用非平衡分子动力学研究了

磷烯纳米带的热导率与剪切应变之间的关系, 其发

现磷烯纳米带的热导率对剪切应变并不敏感, 当应

变从 0.01增大到 0.08时, 磷烯纳米带沿两个手性

方向上的热导率均随应变的增大无明显的变化.

Mahnama等 [35] 认为, 一方面磷烯纳米带因剪切形

变而产生的褶皱会使其硬度增大, 从而导致光学支

声子频率的增大, 使热导率升高; 另一方面, 褶皱

的存在会使磷烯纳米带声子间的散射增强, 从而使

热导率降低. 正是在这 2种因素的共同作用下相互

抵消了磷烯纳米带的热导率随剪切应变的变化.

Zhang等 [40] 采用非平衡分子动力学研究了石墨烯

纳米带的热导率与剪切应变之间的关系, 发现相较

拉伸应变和压缩应变对石墨烯热导率显著的影响,

剪切应变对石墨烯纳米带热导率的影响较小, 并且

热导率与剪切应变之间呈现非单调的依赖关系, 在

发生断裂前石墨烯的热导率会降低 12%—16%,

Zhang等 [40] 将热导率的降低归因于剪切形变下石

墨烯面内声子 G峰的红移所导致的声子群速度的

减小.
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为了进一步明晰剪切形变下磷烯导热特性的

物理机制, 本文通过对速度自相关函数做快速傅里

叶变换得到磷烯在不同剪切应变下的声子态密度.

如图 6所示 , 磷烯的面内 (in-plane)声子与面外

(out-of-plane)声子的振动模式是各向同性的, 这

主要是由于磷烯在面外方向具有褶皱状的原子构

型. 对于平坦的石墨烯或者六方氮化硼结构, 由于

原子的对称效应其声子态密度具有各向异性的特

点, 面内声子与面外声子的解耦极大地降低了材料

内部的声子间散射, 因此具有非常高的导热效率 [36].

从图 6可以看出, 磷烯的面内声子模式随剪切应变

的变化较小, 扶手椅或者锯齿方向的剪切应变均会

使面内声子模式的高频声子 (约 13 THz)发生轻

微的红移. 但是磷烯的面外声子即柔性声子模式受

剪切应变的影响较为明显. 扶手椅方向的剪切应变

会使磷烯的高频声子 (约 13 THz)发生红移, 使低

频声子 (约 4 THz)发生蓝移, 同时声子特征峰的

强度会被削弱. 值得注意的是, 虽然锯齿方向的剪

切应变也会使磷烯的高频声子产生红移, 同时使低

频声子产生蓝移, 但是当应变继续增大时, 高频声

子特征峰对应的频率会向更高频率移动, 而低频声

子特征峰对应的频率则会向低频移动. 因此在总体

上, 扶手椅方向的剪切应变对磷烯的柔性声子模式

特别是高频声子振动特性的影响更加明显. 磷烯在

剪切应变作用下声子振动模式的改变与在拉伸应变

作用下声子振动模式的变化非常不同, Zhang等 [29]

发现锯齿方向的拉伸应变会使磷烯的面内声子与

柔性声子均发生红移, 而扶手椅方向的拉伸应变则

会使磷烯的面内声子与柔性声子均发生蓝移. 磷烯

在剪切与拉伸应变作用下声子振动模式的差异是

导致其热导率随应变变化差异的重要原因之一. 在

剪切形变下, 磷烯的柔性声子模式特别是高频声子

对热传输起主导作用. 当高频声子发生红移, 也就

是当其特征峰对应的频率向低频移动时, 会导致声

子群速度的减小, 从而使热导率降低; 当其高频声

子发生蓝移, 则会使磷烯的声子群速度增大, 从而

使热导率升高. 相较无应变时, 0.01的剪切应变使

磷烯的高频声子产生了明显的红移, 因此磷烯纳米

带的热导率均在 0.01的剪切应变下降低. 而当剪

切应变继续增大时, 声子的频移情况则相对缓慢.

同时, 机械形变会严重改变晶格的非简谐振动, 继

而影响磷烯声子间的散射. 本文认为, 对于扶手椅
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图 6    剪切形变下磷烯的面内 (上图)与面外 (下图)声子态密度　(a) 扶手椅方向; (b)锯齿方向

Fig. 6. In-plane  (upper  panel)  and  out-of-plane  (lower  panel)  phonon  density  of  states  of  phosphorene  under  shear  deformation:

(a) Armchair direction; (b) zigzag direction. 
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方向的磷烯纳米带, 如前所述, 其在面外方向显著

的原子起伏以及波纹状褶皱是导致其热导率随剪

切应变增大而单调下降的主要原因. 对于锯齿方向

的磷烯纳米带, 当应变继续增大但仍在较小的应变

范围时, 由于磷烯中的原子并不在一个平面上, 因

此小的剪切形变在某种程度上会使磷烯的晶格结

构趋于平坦, 这种屈曲结构的平坦化类似于拉伸应

变对硅烯热导率的影响 [45], 可以对磷烯的面内声

子与柔性声子之间的散射起到抑制作用, 从而增大

磷烯的热导率. 因此锯齿方向磷烯纳米带的热导率

会有随剪切应变的增加而增大的迹象, 特别是对于

扶手椅方向的剪切应变. 研究表明, 只有当剪切应

变达到一定大小时才能在磷烯纳米带中观察到具

有一定幅值的波纹状褶皱, 并且褶皱的幅值会随着

剪切应变的增加而增大. 值得注意的是, 锯齿方向

的剪切应变更容易使磷烯纳米带出现褶皱并且所产

生的褶皱幅值约为扶手椅方向剪切应变的 2倍 [35].

因此对于锯齿方向的磷烯纳米带, 当应变超过 0.03

时, 在锯齿方向产生剪切形变的磷烯热导率整体上

要低于在扶手椅方向产生剪切形变的磷烯热导率.

当应变继续增大 (超过 0.07)时, 锯齿方向的磷烯

纳米带热导率则会因褶皱幅值增大所导致的强烈

的声子间散射而降低. 综上, 本文认为, 在剪切形

变下磷烯声子态密度的改变特别是柔性模式高频

声子振动特性的变化以及由机械形变导致的声子

散射通道的变化共同决定了磷烯在不同剪切形变

条件下的导热特性.

 4   结　论

本文采用分子动力学模拟方法对剪切形变下

磷烯的力学和热学性能进行了系统地探究. 与磷烯

拉伸力学特性具有显著的各向异性不同, 磷烯的剪

切力学特性具有各向同性的特点. 室温下, 磷烯在

扶手椅与锯齿方向的剪切模量分别为 22.20 GPa与

22.34 GPa, 断裂强度分别为 2.45 GPa与 2.08 GPa,

极限应变分别为 0.119与 0.126. 磷烯的剪切力学

性能远低于石墨烯的剪切力学性能, 并且断裂强度

与极限应变对温度十分敏感, 均随着温度的升高而

减小. 采用非平衡分子动力学计算了无应变时磷烯

的室温热导率, 沿扶手椅方向与锯齿方向上的结果

分别为 18.57 W·m–1·K–1 与 52.52 W·m–1·K–1, 热导

率的各向异性比为 2.83. 当对磷烯施加剪切应变

时, 不同手性方向的磷烯热导率随剪切应变的变化

也非常不同. 扶手椅与锯齿方向的剪切应变对磷烯

扶手椅方向热导率的影响总体上差异不大, 热导率

均随着应变的增大而减小, 0.07大小的扶手椅或者

锯齿方向的剪切应变会使磷烯扶手椅方向的热导

率较无应变时分别下降 24.8%和 20.8%. 剪切应变

对磷烯锯齿方向热导率的影响相对较弱, 并且磷烯

锯齿方向的热导率随剪切应变的变化都是非单调

的. 通过对速度自相关函数做快速傅里叶变换得到

磷烯在不同剪切应变下的声子态密度, 结果表明,

磷烯的剪切形变主要对其柔性声子的振动特性具

有显著的影响, 会使高频声子发生红移. 因此, 在

剪切形变下, 磷烯柔性声子模式的高频声子对热传

输起主导作用. 同时, 剪切形变的存在会严重改变

晶格的非简谐振动, 继而在不同程度上对磷烯声子

间的散射产生重要的影响. 在剪切形变下, 磷烯的

声子态密度以及声子散射通道随应变的变化共同

决定了磷烯在不同剪切形变条件下的导热特性. 本

文研究结果进一步拓宽了对磷烯的力学行为和传

热机制的理解, 可以为基于磷烯的新型器件的研究

和应用提供一定的参考.
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Abstract

Phosphorene, a new two-dimensional material beyond graphene, has received increasing attention in recent

years  owing  to  its  superior  physical  properties  of  significant  utility.  Herein  we  carry  out  molecular  dynamics

simulations to systematically study the mechanical and thermal properties of phosphorene under shear loadings.

It  is  found  that  the  shear  modulus  of  phosphorene  is  about  22  GPa  in  both  the  armchair  direction  and

zigzag direction. The fracture strength and ultimate strain of  phosphorene can be significantly reduced owing

to  stronger  thermal  vibrations  of  atoms  at  a  higher  temperature.  The  thermal  conductivity  of  pristine

phosphorene at room temperature is obtained, specifically, it is 18.57 W·m–1·K–1 along the armchair direction and

52.52 W·m–1·K–1 in the zigzag direction. When either an armchair- or a zigzag-oriented shear strain is applied,

the  armchair-oriented  thermal  conductivity  decreases  monotonically  with  the  strain  increasing.  Whereas  the

zigzag-oriented thermal conductivity exhibits a non-monotonic behavior.  The strain-induced redshift occurs in

the  high-frequency  phonons  of  out-of-plane  flexural  modes  in  the  phonon  density  of  states  of  the  sheared

phosphorene. In addition, the buckled structure of phosphorene will lead the deformation characteristics under

the shear strain differ from those of the planar structure such as graphene, which has a significant influence on

the lattice anharmonicity and phonon scattering. It is believed that the interplay between the shift of phonon

density of states and the change of phonon scattering channels results in the unique thermal transport behavior

of  phosphorene  under  shear  deformation.  The  findings  provide  an  insight  into  the  understanding  of  the

mechanical  and  thermal  properties  of  phosphorene,  and  have  significance  for  the  future  applications  in

phosphorene-based novel devices.

Keywords: phosphorene, shear deformation, thermal conductivity, molecular dynamics
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