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单层 Janus MoSSe不同于其母体材料 MoS2 和 MoSe2, 由于其结构的不对称性, 因此研究其在单轴应变

下独特的力学性质具有重要意义. 采用基于密度泛函理论的第一性原理方法 , 计算了对称性破坏下的单层

Janus MoSSe材料在不同手性角下单轴拉伸应变的力学性质. 结果表明, 当应变不超过 5%时, 应力-应变曲线

在不同手性角下表现出各向同性的特点; 当应变超过 5%且Mo—S键与Mo—Se键未断裂时, 不同手性角下

的应力-应变曲线表现出较强的各向异性的力学响应. 单层 Janus MoSSe的强度和韧度具有高度的各向异性

和手性依赖. 相比之下, 其平面内刚度在不同的手性角下保持不变. 计算还表明, 包含电子间多体相互作用的

第一性原理计算方法在确定这种材料的强度和韧度方面具有重要的作用. 本研究为单层 Janus MoSSe基纳

米力学器件的构建和开发提供了参考.
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1   引　言

2004年, Novoselov等 [1] 成功地从石墨中剥离

出了稳定的碳原子单层, 即石墨烯. 从那时起, 石

墨烯由于具有优异的物理性能引起了极大的关

注 [1–4]. 但是由于石墨烯的带隙为零, 这限制了其在

电子学等领域中的应用. 对具有较大带隙的新型二

维 (2D)材料的需求促使人们对石墨烯之外的许多

二维材料进行了研究, 其中单层 MoS2 以及二维

过渡金属硫化物 (TMD)得到了特别的重视. 作为

2D  TMDs家族一个新的衍生物 ,  单层 Janus

MoSSe已经成功地在实验上得以合成 [5,6].  单层

Janus MoSSe是通过 Se原子取代 MoS2 中单侧的

S原子而得到的. 这种MoSSe在 2H结构相中保持

了规则的 MX2 型单层结构 [5,6]. 由于 Se和 S不同

的原子半径和电负性, 在垂直于 MoSSe平面的方

向上产生了平面外电场, 同时由于垂直于 MoSSe

层平面方向上的对称性被打破, 预示着 Rashba自

旋分裂以及巨大的面内和垂直平面的压电性 [7]. 研

究者们采用了多种手段来调制 MoSSe的性质, 并

利用其独特的物理性质进行多种实际应用, 例如,

应用在二次谐波 (SHG)效应的产生中 [5]、作为高

效的光催化剂分解水 [8,9]、应用于析氢反应中并表

现出优异的电化学催化性能 [10,11]、光电探测及场致

发射器件 [12], 以及利用其点缺陷诱导的应变可调

铁磁性从而应用于自旋电子学中 [10].

在力学性质方面, 对石墨烯 [13] 和六方氮化硼
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(hBN)[14] 二维材料的各向异性强度和韧度以及分

子动力学对于单层 Janus MoSSe的沿 ZZ 和 AC

方向的力学性质 [15] 已有报道. 但对于单层 Janus

MoSSe的各向异性力学性质 (包括应力-应变关

系、平面内刚度、强度和韧度等)的相关研究还未

见报道. 本文采用第一性原理的计算方法, 通过

施加不同手性角的拉伸应变, 系统地计算了单层

Janus MoSSe的面内刚度、强度和韧度. 结果表明,

单层 Janus MoSSe的强度和韧度具有高度的各

向异性和手性依赖. 相比之下, 在不同的手性角下,

它的平面内刚度保持不变. 本研究有助于确定单

层 Janus MoSSe在一些外部极端条件下的可靠性,

从而为基于该材料的二维异质结构设计和力学性

能调控策略提供指导. 

2   计算方法

本文的计算基于密度泛函理论 (density fun-

ctional theory, DFT), 采用基于投影缀加波 (pro-

jector augmented-wave, PAW) 的方法框架 [16,17],

其计算程序包为 VASP (Vienna Ab initio simula-

tion package)[18,19].  交换关联泛函选取的是广义

梯度近似下的 PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof)泛

函 [20,21]. 平面波截断动能为 500 eV, 布里渊区的积

分采用了 Monkhorst-Pack特殊 k 点取样方法 [20],

k 点网格为以 G 中心的 20 × 20 × 1格点. 系统总

内聚能的收敛标准为 10–4 eV, 本计算对原子位置

和晶格参数都进行了充分优化, 其中每个原子的

Hellmann-Feynman力的收敛标准为 0.01 eV/Å.

为了避免相邻单层 Janus MoSSe之间的相互作用,

z 方向使用 20 Å的真空层. 整个计算考虑电子的自

旋极化效应. 

3   结果和讨论

2H相是单层 Janus  MoSSe最稳定的结构

相 [5,6,22],  其俯视图如图 1(a)所示 .  本文中计算

MoSSe的物理性质时仅限于最稳定的 2H相. 单

层 Janus MoSSe是一种夹层结构, 其中 Mo原子

位于中间层, S原子和 Se原子分别位于上表面层

和下表面层. S原子直接位于 Se原子的正上方 ,

S和 Se原子都有 3个相邻的Mo原子.

图 1(a)为单层 Janus MoSSe的俯视图和侧视

图, 其中黑色的菱形框为计算中所采用的原胞. 为

了说明在计算中如何实现沿任意手性角施加负载,

如图 1(b)所示, 将原始晶格中的锯齿型方向定义

为 x0 轴. 接下来, 将 x0 轴逆时针旋转手性角 q 到

一个新的方向, 形成一个新的坐标轴, 记为 x 轴, 如

图 1(c)所示. x0 轴是固定沿着锯齿型方向的, 而

x 轴则随着手性角 q 的变化而变化. 这里, 手性角

q 即为 x 轴和 x0 轴之间的夹角. 然后, 沿 x 轴施加

一个负载以产生拉伸应变, 参见图 1(c), (d). 本计

算中, 系统沿 x 轴方向上做单轴形变, 所施加的每

一个应变都比上一步高 1%, 而体系在垂直于 x 轴

的方向可以弛豫, 以实现泊松收缩. 根据六角晶格

的六重对称性, 只需要研究物理量在手性角 q 为

0°—30°范围内对单轴应变的响应. 本文中计算了

10个不同手性角下的物理性质, 即 q∈{0°, 3°, 6°,

9°, 12°, 15°, 18°, 21°, 24°, 27°, 30°}. 其中, 0°的手

性角对应于锯齿方向, 而 30°的手性角对应于扶手

椅方向. 对材料施加应变实际上相当于从图 1(b)

到图 1(c)时人为地给定一定量的变形.

计算得到的单层 Janus MoSSe的应力-应变曲

线如图 2(a)所示, 在小应变时 (低于 5% 时), 对于

所有的手性角, 应力-应变曲线均显示近似的线性

行为, 应力-应变响应对所有的手性角均表现出共
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图 1    (a) 单层 Janus MoSSe的俯视图和侧视图, 图中实线

的菱形为计算时的原胞; (b) x0, y0 坐标轴示意图; (c), (d) 手

性角 q 的定义和在手性角 q 下施加在晶格上负载的方向 ,

Mo, S和 Se原子分别用紫色、黄色和绿色小球表示

Fig. 1. (a)  Top  view  and  side  view  of  Janus  monolayer

MoSSe,  the  solid  line  rhombuses  represent  the  unit  cell;

(b)  x0,  y0  coordinate  system;  (c),  (d)  definition  of  chiral

angle q and the loading direction applied on the lattice with
a  chiral  angle  q,  the  Mo,  S  and  Se  atoms  are  shown  by
purple, yellow and green balls, respectively.
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σ(ε) = C1ε+ C2ε
2 + C3ε

3 + C4ε
4

C1 = σ · C/ε

同的各向同性的特征, 这时应力-应变关系中的一

阶系数主导了体系的力学行为. 对于石墨烯, 将其

强度表达至四阶多项式时的结果能够与 DFT的模

拟结果符合良好, 即 DFT结果可以代表四阶弹性

常数, 其公式为   ,

其中 s 和 e 分别表示沿加载方向的应力和应变,

Ci 表示第 i 阶弹性系数. 其中一阶弹性模量 C1 由

以下公式计算:    , 其中 C 表示载荷转

换系数 (即完全弛豫后单层MoSSe的厚度). 通常,

使用一阶弹性模量 C1 来描述平面内刚度, 即杨氏

模量. 从图 2(a)看出, 在应变大于 5%之后曲线出

现巨大的非线性行为, 故平面内刚度由零应变下应

力-应变曲线的斜率来计算. 当应变超过 5% 时, 应

力-应变曲线开始表现出各向异性的力学响应, 而

且不同手性角下的力学响应不同. 随着应变的不断

增大, 各向异性的力学响应愈加强烈, 手性角越大,

应力也越大. 这可以归因于弹性性能的高阶项 (因

为一阶项只给出了体系的线性行为). 这种现象在

其他的二维体系中也有发现, 如在石墨烯 [14] 和六

方氮化硼 (hBN)中 [14].
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图 2　 (a) Janus MoSSe在不同手性角下 (0°—30°范围 )的

应力-应变曲线, 垂直虚线表示晶格各向同性和各向异性响

应之间的边界; (b) 单层 Janus MoSSe断裂结构的侧视图

Fig. 2. Stress-strain  curve  under  different  chiral  angels

(between 0°–30°)  of  Janus MoSSe,  the vertical  dashed line

indicates  the  boundary  between  isotropic  and  anisotropic

response of the lattice; (b) side view of the fractured struc-

ture of monolayer Janus MoSSe.
 

从手性角为 0°的应力-应变关系 (图 2)中可以

得到 C1 = 109.58 N/m, 这与稳定的 2H-MoSSe相

的结果 106 N/m相差不到 3.3%[23]. 为了深入了解

Janus MoSSe在小应变下弹性模量的手性依赖性,

图 3为归一化的平面内刚度的手性角依赖关系图,

即用极坐标表示 (数据用 q = 0°处的值归一化, 归

一化因子取自MoS2 的 C1(0°), 其值为 121.01 N/m,

该结果与先前的研究结果 (116 N/m)[12] 符合得很

好). 扶手椅方向和锯齿型方向的弹性模量分别为

109.58 N/m和 105.897 N/m, 差别只有 3.69 N/m,

因此所有手性角的平面内刚度近似都是各向同性

的. 由于 MoSSe晶体结构的各向异性, 其固有的

力学响应应该也是各向异性的, 因此 MoSSe的非

线性力学行为必须由应力-应变关系中的高阶项引

起. 为了对比, 还计算了组成MoSSe的二维母体材

料MoS2 以及 MoSe2 的平面内刚度, 如图 3所示,

在所有手性角下, MoS2 的平面内刚度值都大于

MoSe2 和MoSSe. 对于MoSSe, 其平面内刚度介于

其两种母体材料之间, 而 MoSe2 的平面内刚度最

小. 同时注意到, MoS2 以及 MoSSe的平面内刚度

显示出明显的各向同性特征 (其中MoS2 在扶手椅

和锯齿型方向的差异只有 0.45%). MoSe2 的平面

内刚度则呈现出较明显的各向异性, 其中扶手椅和

锯齿型方向的差异达到了 3.71%, 在较高手性角

下, MoSe2 的刚度与MoSSe趋于接近. 这些结果说

明, MoSe2 结构上的各向异性对于其平面内刚度的

各向异性的影响比MoS2 和MoSSe材料要大.
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图 3　MoSSe以及其母体材料 MoS2 和 MoSe2 的归一化平

面内刚度的手性角依赖关系 C1(q)/C1(0°), 归一化因子取

自MoS2 的 C1(0°), 其值为 121.01 N/m

Fig. 3. Chiral angle dependence of normalized in-plane stiff-

ness C1(q)/C1(0°)  of  MoSSe and its  parent materials  MoS2
and MoSe2, the normalization factor is taken from C1(0°) of

MoS2, which has a value of 121.01 N/m.
 

对于所有的手性角, 当体系的应变值达到一定

值后, 应力-应变曲线会急剧下降 (即应变软化效
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应, 参见图 2). 超过这些临界应变值, Janus MoSSe

中将发生键断裂. 由于 Se原子的半径较大, Mo—Se
键将比 Mo—S键为弱, 故 Mo—Se键将比 Mo—S
键先断裂, 如图 2(b)所示. 由图 2(a)可见, 对于 0°—

21°的手性角, 临界应变值为 17.26%—23.24%, 而
对于 24°—30°的手性角, 临界应变值均为 25.72%

(详见表 1). 该结果与其他二维材料 (例如石墨烯 [16]

和 hBN[17])的结果不同. 在临界应变值方面, 对于

石墨烯 [10], 在手性角为 30°时最大和最小断裂应变

分别为 33%和 24%; 对于 hBN[17], 在手性角为 30°

时, 最大断裂应变为 60%以下, 最小断裂应变 (在

0°时)在 20%左右 .  对于 MoSSe、石墨烯和 hBN

三种材料, 锯齿型方向 (0°)的断裂应变最小, 而扶

手椅方向 (30°)的断裂应变最大 (注意到所有这

3种二维材料的结构均为六角对称).
 
 

表 1    手性角为 0°—30°时的临界应变值

Table 1.    Critical strains for chiral angles from 0° to 30°.

手性角/(°) 临界应变/% 手性角/(°) 临界应变/%

0 17.258 18 22.019

3 18.43 21 23.239

6 18.43 24 25.716

9 18.43 27 25.716

12 18.43 30 25.716

15 20.811 　 　
 

随着手性角的增大应力也会增大, Janus MoSSe

中的裂纹最终会形成并沿锯齿型方向扩展. 对于未

施加载荷的 Janus MoSSe晶格而言, 当施加应力

时, 由于系统的对称性 (以及绝对零度下没有随机

热涨落造成的能量分布不均或原子位置的随机偏

移), 对于由大量六边形结构组成的二维MoSSe而

言, 每个单胞随着应力的变化情况将是一样的. 变

形能均匀分布于各六边形之间, 且不存在局部成核

的优先位置. 当施加载荷而出现对称破缺时, 每个

六边形的结构变形将是不对称和不均匀的, 但在任

意两个六边形之间是相同的. 对于二维蜂窝状结

构, 六边形中的 S(或 Se)原子有 3个近邻的Mo原

子, 形成 3个 Mo—S(或 Mo—Se)键. 对于沿着扶

手椅方向施加应力的情况, 只有一个键伸长最长,

而对于沿着锯齿型方向施加应力有两个键伸长最

长, 因此, 对于由大量MoSSe晶胞组成的二维材料

体系, 当加大应力, 不管是沿着何种手性角, 材料

的裂纹都会沿着锯齿型方向传播.

原子间化学键的不均匀形变导致材料宏观强

度和韧性的各向异性. 对于由大量 MoSSe晶胞组

成的现实材料, 当不考虑热运动涨落导致的原子间

间距不同时, 理想强度表示在断裂前沿着加载方向

最大可能的应力. 本研究中, 最大应力来自于计算

所得的应力-应变关系 (图 2). 当力 F 以手性角 q

施加于负载产生单轴应变时, 力沿锯齿型方向的分

量为 Fq = Fcosq. 应力 sloading 对于手性角的依赖

关系可以由关于 q 的应力 szigzag 得到: 

σzigzag = σ(θ) =
Fθ

Aθ
=

F cos θ
A/ cos θ

= σloadingcos2θ, (1)

式中, A 为手性角为 0时垂直于锯齿型方向的平面

面积, Aq 为手性角为 q 时垂直于加载方向的平面

面积. 图 4(a)给出了 Janus MoSSe理想强度的手

性角依赖关系, 其中离散的红点表示 DFT的计算

结果, 蓝色曲线表示近似线性模型 (见 (1)式)的结

果. 显然, 手性角越大, 理想强度值越低, 而且理想

强度曲线表现出很强的非线性特征. 根据DFT的计

算结果, 强度的最大各向异性 (定义为沿任意方向

和锯齿型方向的强度之差)为 32.41 GPa. 值得注

意的是, 这个各向异性的数值远高于石墨烯 [14] 的

14.062 GPa和 hBN[15] 的 13.5 GPa.

韧度为应力-应变曲线中应力对应变的积分,

反映了体系中积累的势能. 在任意加载方向上的韧

度的解析模型由文献 [10]给出: 

Πc(θ) =

(
λθ

λ

)
Πzigzag

c =

(
1

cos θ

)
Πzigzag

c , (2)

Πzigzag
c

其中, lq 表示以手性角 q 方向施加应力时, 达到最

大应力后材料沿着完全分裂时的断裂路径的总长

度, l 表示所研究的二维材料的宽度, 或是当以垂

直于锯齿型方向施加应力时材料的断裂长度, Pc(q)

表示手性角 q 加载下材料的韧度,   表示沿着

锯齿型方向施加负载时材料的韧度. Janus MoSSe

的韧度随手性角的变化关系如图 4(b)所示, 其中

离散点表示 DFT的计算结果, 蓝色曲线表示近似

线性模型 (见 (2)式)的结果. 可以看出, 与理想强

度时的情况不同, 手性角越大韧性值越高, 而且韧

性曲线同样也表现出较强的非线性特征. 无论是理

想强度还是韧性, DFT的计算结果与近似线性模

型的结果之间均存在较大的偏差. 基于 DFT的第

一原理方法, 相较于方程 (1)和方程 (2)的经典物

理模型来说, 能够比较准确地包含电子之间的多体
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相互作用效应. 也就是说, DFT计算除了包含电子

间的直接库仑相互作用之外, 还较好地描述了电子

间复杂的交换-关联相互作用. 这里的结果表明基

于 DFT的第一性原理计算方法在确定这种材料的

强度和韧度方面具有重要的作用. 

4   结　论

单层 Janus MoSSe由于结构的不对称性, 具

有特别的各向异性的力学性质, 研究其在单轴应变

下独特的力学行为具有重要意义. 而且, 二维材料

平面内各向异性的应力-应变关系和不同手性角下

的加载极限对于设计基于新型二维材料的纳米机

电系统也有非常重要的意义. 本文采用基于密度泛

函理论的第一性原理方法,  计算了单层 Janus

MoSSe材料在不同手性角下单轴拉伸应变的力学

响应. 计算结果表明, 在小应变 (低于 5%)下, 对于

所有手性角应力-应变曲线均呈近似线性关系; 当

应变超过 5%且Mo—S键与Mo—Se键未断裂时,

不同手性角下的应力-应变曲线表现出较强的各向

异性的力学响应. 结果还表明, 单层 Janus MoSSe

的强度和韧性具有显著的各向异性特征, 但平面内

刚度在不同的手性角下保持不变. 对于强度和韧

性, DFT的计算结果与近似线性模型的结果之间

存在较大的偏差, 由于 DFT理论较好地包含了电

子间的多体相互作用, 这个结果说明包含电子间多

体相互作用的第一性原理方法在确定这种材料的

强度和韧度方面具有重要的作用.
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图 4    单层 Janus MoSSe的 (a)强度和 (b)韧度与手性角关系. DFT的第一性原理计算结果为红点所示, 蓝色曲线为近似的线性

模型的结果

Fig. 4. Chiral angle dependence of (a) strength and (b) toughness of monolayer Janus MoSSe. DFT first-principles calculation res-

ults are plotted in red dots, and the results of approximate linear model are given by blue curves.
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Abstract

The  monolayer  Janus  MoSSe  is  different  from  its  parent  materials  MoS2  and  MoSe2.  It  is  of  great

significance to study the unique mechanical properties of monolayer Janus MoSSe under uniaxial strain due to

the  asymmetry  of  its  structure.  Theoretical  studies  can  provide  useful  support  for  improving  the  mechanical

properties of monolayer Janus materials under strain. By using the first-principles method based on the density

functional theory and combining the classical mechanics analysis, the mechanical properties of monolayer Janus

MoSSe  with  broken  symmetry  under  uniaxial  tensile  strain  at  different  chiral  angles  are  investigated.  The

results show that the stress-strain curves are isotropic at different chiral angles when the strain is less than 5%.

When the strain exceeds 5% and the Mo—S bond and Mo—Se bond are not broken, the stress-strain curves at
different  chiral  angles  show  strong  anisotropic  responses.  The  strength  and  toughness  of  monolayer  Janus

MoSSe  are  highly  anisotropy-  and  chirality-dependent.  In  contrast,  its  in-plane  stiffness  remains  constant  at

different  chiral  angles.  By comparing the results  from the first-principles  method of  quantum mechanics  with

those  from the  classical  mechanics  method,  it  is  shown that  first-principles  calculations  involving  many-body

interactions  between  electrons  play  an  important  role  in  determining  the  strength  and  toughness  of  this

material.  This  is  because  the  first-principles  method  can  incorporate  more  accurately  the  many-body

interactions between electrons. This study provides guidance for constructing and developing monolayer Janus

MoSSe based nanomechanical devices.
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