
 

 

磷烯纳米管的热稳定性与力学特性
李婷†    孔婧文    杨佳云    黄滢竹    肖哲

(辽宁师范大学物理与电子技术学院, 大连　116029)

(2026 年 1 月 23日收到; 2026 年 2 月 17日收到修改稿)

采用分子动力学方法系统研究了扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的热稳定性与力学特性. 热稳定性研究

表明, 两类纳米管在室温以上均可稳定存在, 临界温度分别为 390 K(扶手椅型)和 320 K(锯齿型), 扶手椅型

磷烯纳米管具有更好的稳定性. 力学分析表明, 两种手型纳米管的拉伸与压缩模量均呈现显著各向异性, 并

与二维磷烯相应取向上的弹性特性基本一致. 温度升高显著降低磷烯纳米管的拉伸性能, 从 50 K升至 300 K,

两类纳米管的断裂强度下降约 50%, 断裂应变下降 55%—60%. 相比之下, 磷烯纳米管的压缩性能受温度影响

程度较弱, 但锯齿型纳米管的屈曲性能在 300 K(接近其热稳定极限)时急剧下降, 此时两类纳米管的失效机

制不同: 扶手椅型是由局部屈曲主导的结构失稳, 锯齿型则是以局部压溃主导的材料失效. 相较未卷曲的二

维磷烯, 几何曲率引起的预应变效应削弱了磷烯纳米管的轴向抗拉伸能力, 同时其屈曲应变也普遍降低, 但

屈曲强度因环向约束的“加固”效应反而增大.
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 1   引　言

自 2004年石墨烯被发现以来, 二维材料因众

多优异的性能和多学科领域的应用前景引起了研

究者们的极大兴趣 [1–5]. 这些具有不同原子种类、晶

体结构以及物理特性的二维材料可以作为丰富的

材料库, 超越传统晶格匹配与加工兼容性的限制,

灵活构建异质体系, 发挥材料的协同作用与功能耦

合 [6–10]. 类似石墨烯和碳纳米管的关系, 将二维材

料沿不同手性方向卷曲可以得到相对应的一维结

构. 纳米管具有高度约束的径向尺寸和大的长径

比, 更低的材料维度与弯曲表面使其不仅继承了二

维材料中的量子限域效应, 同时可能具备新的特性

优势与技术应用, 特别是在高性能电子、光电子及

能源存储器件等领域 [11–17]. 但是相较被广泛研究

的二维材料, 目前实验可以制备的纳米管种类非常

有限, 如碳纳米管、氮化硼纳米管、过渡金属硫族

化物纳米管等 [16–20]. 2020年, Xiang等 [21] 首次实

现了不同种类纳米管同轴嵌套的可控生长, 该项工

作使得一维材料的功能化设计与组装成为可能, 极

大地拓宽了一维材料的属性范围, 同时也促使更多

种类的新型纳米管亟待被发现及对其性能的深入

探究 [22,23].

磷烯 (单层黑磷)是由磷原子构成的褶皱蜂窝

结构二维半导体材料, 具备高载流子迁移率, 可调

节直接带隙以及显著面内各向异性等特点 [24–28].

目前, 已有很多基于磷烯新型器件的报道 [29–32], 但

是磷烯存在着易氧化与稳定性差的应用壁垒 [33–36].

沿特定方向卷曲磷烯可以构建一维磷烯管状结构,

即磷烯纳米管, 目前磷烯纳米管尚未实现实验合

成. 理论研究表明, 磷烯纳米管的应变能高于碳纳

米管, 对于直径相近的磷烯纳米管, 扶手椅型纳米

管的应变能远小于锯齿型, 表明扶手椅型磷烯纳米

管的稳定性更佳. 不论是扶手椅型还是锯齿型磷烯

纳米管, 均为直接带隙半导体, 且带隙大小可以通
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过沿轴向施加应变进行调控, 其特性显著区别于其

他类型的纳米管. 此外, 通过适当的掺杂, 磷烯纳

米管可以在室温获得卓越的热电性能 [37–40].

低维纳米材料不仅超薄超轻, 而且兼具强度与

韧性, 研究低维材料的力学特性具有重要意义, 特

别是在下一代新型轻质、柔性器件领域的研究与应

用 [41–45]. 目前, 对磷烯纳米管力学特性的研究仍相

对有限, 已有工作主要探究了磷烯纳米管在不涉及

热波动即 0 K条件下的力学特性, 或是针对结构

更为稳定的扶手椅型磷烯纳米管展开力学性能分

析 [46–53]. 研究表明, 磷烯纳米管的热稳定温度与其

直径存在显著依赖性, 当直径大于某阈值时, 磷烯

纳米管可在较高温度下保持结构的稳定 [49,54]. 基于

此, 本文选取了直径足够大且尺寸相近的扶手椅型

与锯齿型磷烯纳米管作为研究对象, 采用分子动力

学模拟方法, 对其热稳定性以及在不同温度条件下

的拉伸和压缩力学特性进行系统探究, 本研究可以

进一步拓宽对一维材料力学特性的理解, 为未来一

维材料新器件的研究与应用提供指导.

 2   模型与方法

磷烯的原子结构如图 1(a)所示, 紫色和绿色

用于区分不同层的磷原子, 磷烯元胞为正交结构,

沿扶手椅和锯齿方向的晶格常数分别为 4.57 Å和

3.34 Å[55]. 分别沿扶手椅和锯齿方向卷曲磷烯可以

得到如图 1(b), (c)所示的扶手椅型与锯齿型磷烯

纳米管. 本文扶手椅型磷烯纳米管的卷曲指数为

(0, 44), 锯齿型磷烯纳米管的卷曲指数为 (60, 0),

纳米管的直径和长度分别为 6.4 nm与 40 nm, 力

学参数计算中纳米管的厚度取为 5.24 Å[56,57].

本文的分子动力学计算通过 LAMMPS(large-

scale  atomic/molecular  massively  parallel  simu-

lator)软件包 [58] 来完成. 势函数采用 Jiang[59] 提供

的参数化 Stillinger-Weber势来描述磷原子之间的

相互作用. 磷烯纳米管在轴向上采用周期性边界条

件, 在径向采用自由边界条件. 本文计算中的时间

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.

热稳定性计算中, 将模拟体系置于正则系综

(NVT)通过 Nose-Hoover热浴进行弛豫, 开始时

温度设定为 300 K, 弛豫时间为 200 ps, 然后通过

200 ps的时间将体系温度由 300 K升至目标温度,

最后在目标温度下进行长达 4000 ps的弛豫, 在此

期间监测体系的势能变化与结构的完整性, 期间每

隔 10000个时间步长对势能进行统计, 并与监测初

始时刻的势能相减得到势能的变化量.

⩽ 0.01

力学特性计算中, 首先将模拟体系在等温等压

系综 (NPT)下弛豫 200 ps, 使磷烯纳米管在给定

温度下充分释放轴向的残余应力, 然后在正则系综

下以 0.0001 ps–1 的应变速率使磷烯纳米管在轴向

产生拉伸 (压缩)形变, 期间每隔 10000个时间步

长对应力与应变进行统计. 原子应力根据维里定理

进行计算, 应变的大小通过计算纳米管在轴向上的

长度变化与初始长度之比得到 [60]. 本文通过拟合

应力-应变关系曲线小应变区域 (应变  )的斜

率得到磷烯纳米管的拉伸 (压缩)模量. 本文的力

学特性计算均进行 4组独立模拟实验.
 

(c) 锯齿型扶手椅型(b)

锯
齿
方
向

扶手椅方向

(a)

图 1    低维磷烯纳米结构的原子示意图　(a)二维磷烯; (b)扶手椅型磷烯纳米管; (c)锯齿型磷烯纳米管

Fig. 1. Atomic configuration of low-dimensional phosphorene nanostructures: (a) Two-dimensional phosphorene; (b) armchair phos-

phorene nanotube; (c) zigzag phosphorene nanotube.
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 3   结果与讨论

 3.1    磷烯纳米管的热稳定性

磷烯纳米管在临界稳定温度附近的势能变化

如图 2所示, 其中势能的下降意味着纳米管结构的

损伤和失效. 可以看到, 本文所研究的两种不同手

型磷烯纳米管均可以在 300 K以上稳定存在. 扶

手椅型磷烯纳米管的热稳定温度为 390 K, 锯齿型

磷烯纳米管的热稳定温度为 320 K, 高于此临界温

度的磷烯纳米管将由于原子剧烈的热振动无法保

持结构的完整性. 这表明在直径接近的情况下, 扶

手椅型磷烯纳米管的热稳定性优于锯齿型磷烯纳

米管, 扶手椅型磷烯纳米管对环境温度具有更高的

抵抗能力.
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图 2　不同温度下扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的势能随

时间的变化

Fig. 2. Variations  in  the  potential  energy  of  armchair  and

zigzag phosphorene nanotubes at different critical temperat-

ures.
 

磷烯中磷原子 sp3 杂化键的强度远低于石墨

烯碳原子间 sp2 杂化的键合强度, 理论计算结果显

示二维磷烯的热稳定温度在 430 K左右 [55,61], 而管

状结构则引入了与曲率相关的形变, 直径越小曲率

越大. 较弱的键合强度和弯曲后沿圆周方向较大的

变形使得磷烯纳米管的热稳定性比碳纳米管要差

很多. 曲率相关的形变与原子剧烈的热振动会使磷

烯纳米管的 P—P键断裂, 表现在纳米管结构的损

伤及失稳. 磷烯纳米管初始损伤的随机性随着温度

升高而增大, 而曲率的增大则显著削弱其对环境温

度的抵抗能力. 在特定温度下, 扶手椅型磷烯纳米

管的失效由其外层 P—P键的断裂以及内层原子

的强吸引力所致. 对于锯齿型磷烯纳米管, 纳米管

的层内键角相较未弯曲的二维磷烯显著增大, 其失

效主要是由此类键角的屈曲所引起 [54]. 因此, 若想

获得稳定的磷烯纳米管结构, 需同时考虑纳米管的

直径以及温度的因素.

 3.2    磷烯纳米管的拉伸力学特性

磷烯纳米管在不同温度下的拉伸应力-应变关

系曲线如图 3所示, 考虑到磷烯纳米管的热稳定

性, 力学特性研究中扶手椅型磷烯纳米管的温度范

围为 50—350 K, 锯齿型磷烯纳米管的温度范围

为 50—300 K. 可以看到, 温度强烈影响应力-应变

曲线, 每条曲线中应力的突然下降代表纳米管的断

裂, 磷烯纳米管沿轴向拉伸的结构失稳属于脆性断

裂. 通过应力与应变的关系可以得到拉伸模量、断

裂强度和断裂应变这些关键力学参数. 其中, 拉伸

应力的峰值即为磷烯纳米管的断裂强度, 其所对

应的应变即为磷烯纳米管的断裂应变. 拉伸模量、

断裂强度和断裂应变随温度的变化如图 4所示.

图 4(a)表明扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的拉伸

模量均随着温度的升高而有所降低, 不同手型纳米

管的拉伸模量具有显著的各向异性. 以 300 K为

例, 扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的拉伸模量分别

为 90.36 GPa和 20.14 GPa. 扶手椅型和锯齿型磷

烯纳米管的轴向取向分别对应二维磷烯面内的

锯齿方向和扶手椅方向, 为验证其轴向力学性质,

将本文计算结果与已有二维磷烯拉伸模量的研究

结果进行对比. 例如, Sha等 [56] 报道的拉伸模量

为 90.5 GPa(锯齿方向)和 20.9 GPa(扶手椅方向),

Li和 Yang[62] 则报道为 92.35 GPa(锯齿方向)和

16.57 GPa(扶手椅方向). 本文所得磷烯纳米管的

轴向刚度与相应取向上二维磷烯的刚度相一致, 表

明二者具有相近的弹性特性.

从图 4(b), (c)可以看出, 温度对磷烯纳米管

的断裂强度和断裂应变具有重要的影响, 随着温度

升高磷烯纳米管的断裂强度和断裂应变均显著降

低. 当温度从 50 K升至 300 K, 扶手椅型和锯齿型

磷烯纳米管的断裂强度分别降低了 49.0%与 50.5%,

断裂应变分别降低了 60.0%与 56.0%. 温度的升高

使得体系中的磷原子获得更多的能量来克服能量

势垒, P—P化学键更容易达到临界键长而发生断

裂, 热软化效应显著削弱了磷烯纳米管沿轴向抗拉

伸形变的能力. 在 300 K, 本文计算得到的扶手椅

型与锯齿型磷烯纳米管的断裂强度分别为 3.43 GPa
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和 1.69 GPa,  断裂应变分别为 0.0463和 0.0932.

这意味着在直径接近的情况下, 锯齿型磷烯纳米管

具有比扶手椅型磷烯纳米管更低的断裂强度但同

时具备更高的断裂应变, 锯齿型磷烯纳米管具有更

好的轴向延展性, 在拉伸断裂前可以承受更大的变

形, 这一结论与二维磷烯在面内扶手椅方向具有更

好的延展性相一致. 通过对比发现, 本文计算所得

磷烯纳米管的断裂强度和断裂应变均低于相应二

维磷烯的报道值 [56,62]. 这表明将二维磷烯弯曲形成

纳米管结构后, 其沿轴向 (垂直于圆周方向)的抗

拉伸形变能力被削弱. 卷曲引入的几何曲率使纳米

管壁原子处于预应变状态, 即原子键相较于平面状

态已有一定程度的伸长或键角畸变, 预应变效应消

耗了部分键的承载能力, 使得磷烯纳米管在承受外

加拉伸载荷时, 能够容纳的额外弹性变形减小, 因

此表现为断裂强度与断裂应变均低于二维磷烯.

室温下磷烯纳米管的断裂过程原子形貌如图 5

所示. 当拉伸应变达到临界断裂应变时, P—P键

断裂形成初始裂纹, 随后裂纹迅速扩展并贯穿整个

横截面, 最终导致纳米管整体断裂. 可以清晰观察

到, 锯齿型磷烯纳米管的断裂表面十分光滑, 而扶

手椅型磷烯纳米管的断裂表面则相对粗糙, 这一断

裂形貌特征与二维磷烯在面内相应取向上的裂纹

扩展行为高度相似.

 3.3    磷烯纳米管的压缩力学特性

磷烯纳米管在不同温度下的压缩应力-应变关

系曲线如图 6所示. 相比拉伸应力-应变曲线与温

度显著的依赖关系, 温度对磷烯纳米管的压缩力学

行为存在影响, 但程度相对较弱. 在纳米管结构发

生失稳前, 压缩应力随应变的增大呈近似线性上升

趋势. 通过压缩应力与应变的关系可以得到压缩模

量、屈曲强度和屈曲应变这些关键力学参数. 其中,

压缩应力的峰值即为磷烯纳米管的屈曲强度, 其所

对应的应变即为磷烯纳米管的屈曲应变. 压缩模

量、屈曲强度和屈曲应变随温度的变化如图 7所示.
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图 3    不同温度下磷烯纳米管的拉伸应力-应变曲线　(a)扶手椅型; (b)锯齿型

Fig. 3. Tensile stress-strain curves for (a) armchair and (b) zigzag phosphorene nanotubes at different temperatures.
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图 4    不同温度下扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的拉伸力学特性　(a)拉伸模量随温度的变化 ; (b)断裂强度随温度的变化 ;

(c)断裂应变随温度的变化

Fig. 4. Mechanical  properties  of  armchair  and  zigzag  phosphorene  nanotubes  at  different  temperatures  for  tensile  deformation:

(a) Tensile modulus versus temperature; (b) fracture strength versus temperature; (c) fracture strain versus temperature.
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图 7(a)表明扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的压缩

模量随着温度的升高而有所降低, 不同手型磷烯纳

米管的压缩模量同样具有显著的各向异性. 在 300 K,

扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的压缩模量分别为

98.40 GPa和 20.43 GPa, 将该结果与已有二维磷

烯压缩模量的研究结果进行对比, 如 Li和 Yang[62]
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图 5    室温下磷烯纳米管在不同拉伸应变下的瞬时结构　(a)扶手椅型; (b)锯齿型

Fig. 5. Instantaneous structures of (a) armchair and (b) zigzag phosphorene nanotubes with different tensile strains at room temperature.
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图 6    不同温度下磷烯纳米管的压缩应力-应变曲线　(a)扶手椅型; (b)锯齿型.

Fig. 6. Compressive stress-strain curves for (a) armchair and (b) zigzag phosphorene nanotubes at different temperatures.
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图 7    不同温度下扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的压缩力学特性　(a)压缩模量随温度的变化 ; (b)屈曲强度随温度的变化 ;

(c)屈曲应变随温度的变化

Fig. 7. Mechanical properties of armchair and zigzag phosphorene nanotubes at different temperatures for compressive deformation:

(a) Compressive modulus versus temperature; (b) buckling strength versus temperature; (c) buckling strain versus temperature.
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报道的压缩模量为 101.13 GPa  (锯齿方向 )和

19.81 GPa (扶手椅方向), 这表明磷烯纳米管在压

缩形变下的轴向刚度同样与二维磷烯相应取向上

具有相近的弹性特性.

图 7(b), (c)展示了温度对磷烯纳米管屈曲强

度和屈曲应变的影响. 与拉伸形变下断裂强度和断

裂应变对温度的显著依赖性不同, 仅扶手椅型磷烯

纳米管的屈曲强度随温度升高呈单调下降趋势, 当

温度从 50 K升至 300 K时 ,  其屈曲强度降低了

24.4%, 而屈曲应变基本不受温度影响. 对于锯齿

型磷烯纳米管, 当温度不超过 250 K时, 其屈曲强

度与屈曲应变受温度影响较小, 表现出良好的压缩

力学稳定性; 但在 300 K时屈曲强度和屈曲应变

均急剧下降. 该现象在 Zhao等 [53] 对 (21, 21)阶梯

型磷烯纳米管的研究结果中同样被观察到, 该研究

指出在温度转变点 (250 K)附近, 磷烯纳米管在结

构失效前的原子构型存在根本差异, 从而导致力学

响应发生突变. 在较低温度下, 磷烯纳米管先发生

屈曲, 随后在屈曲引起的局部大变形与高应力集中

区域发生断裂; 而当温度高于转变点时, 磷烯纳米

管则在未发生明显屈曲前就直接发生了原子键层

面的断裂.

本研究计算表明, 室温下扶手椅型与锯齿型磷

烯纳米管的屈曲强度分别为 2.32 GPa与 2.13 GPa,

屈曲应变分别为 0.0228与 0.0957, 表明锯齿型磷

烯纳米管相比扶手椅型纳米管虽屈曲强度略低, 但

其屈曲应变更高, 可以承受更大的压缩形变. 进一

步将该结果与二维磷烯的压缩力学性能进行对比.

研究表明, 磷烯的压缩应力-应变关系曲线与磷烯

纳米管不同, 应力在达到屈服点后进入塑性变形的

近平坦区, 当压缩程度超过其极限应变时, 应力出

现骤降, 此时材料发生破坏, 并且磷烯的屈曲强度

存在显著的尺寸效应 [62]. 通过外推对比, 本文计算

得到的磷烯纳米管的屈曲强度显著高于相应取向

二维磷烯的强度, 而纳米管的临界应变较未卷曲是

降低的. 当磷烯被卷曲成管状结构后会受到环向约

束的“加固”效应, 磷原子在环向上相互支撑, 原本

在平面内自由发展的屈曲模态受到了管状几何的

环向约束, 抑制了局部屈曲的萌生和扩展, 导致强

度的升高. 同时因为卷曲引入的预应变使纳米管可

承载的额外几何变形空间减小, 磷烯纳米管一旦发

生屈曲, 应力急剧下降, 属于突发性的整体结构失

稳, 而不是像磷烯那样的渐进式塑性褶皱, 因此磷

烯纳米管的临界压缩应变低于磷烯.

图 8展示了扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管在

达到临界屈曲应变后继续被压缩的原子构型演化
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图 8    室温下磷烯纳米管在不同压缩应变下的瞬时结构　(a)扶手椅型; (b)锯齿型

Fig. 8. Instantaneous structures of (a) armchair and (b) zigzag phosphorene nanotubes with different compression strains at room

temperature.
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过程. 两种手型的磷烯纳米管在压缩过程中轴线均

保持平直, 表明其屈曲模式均为局部屈曲而非整体

屈曲, 该现象可归因于较大直径纳米管在屈曲时具

有较低的弯曲应变能密度 [53]. 然而, 两种手型磷烯

纳米管的失稳机制存在显著差异. 对于扶手椅型磷

烯纳米管, 在压缩应变达到临界屈曲应变时, 并未

立即出现化学键的断裂或结构损伤, 表明其破坏过

程主要由局部屈曲主导的结构失稳, 即几何构型使

其先发生屈曲, 而其屈曲强度与屈曲应变仍保持较

好稳定性. 相比之下, 锯齿型磷烯纳米管在达到临

界屈曲应变后结构立即失稳并塌陷, 属于局部压溃

主导的材料失效. 由于锯齿型磷烯纳米管的热稳定

性较差, 300 K已经接近其临界稳定温度, 高温下

原子键强度降低, 导致化学键在结构发生屈曲失稳

前即发生断裂. 随着压缩应变进一步增大, 扶手椅

型磷烯纳米管逐渐出现沿轴向扩展的光滑裂纹; 而

锯齿型磷烯纳米管达到临界屈曲应变时即已出现

初始结构损伤并形成多条裂纹, 随着应变增大, 裂

纹沿轴向扩展, 纳米管的结构塌陷程度持续加剧.

 4   结　论

本文采用分子动力学方法系统研究了扶手椅

型和锯齿型磷烯纳米管的热稳定性与力学特性. 热

稳定性研究结果表明, 两类手型磷烯纳米管在室温

以上均可稳定存在, 其临界稳定温度分别为 390 K

(扶手椅型)和 320 K(锯齿型). 其中, 扶手椅型磷

烯纳米管具有更好的热稳定性, 而当温度超过临界

稳定值时磷烯纳米管将因原子剧烈热振动而失稳.

力学特性方面, 两种手型磷烯纳米管在拉伸

与压缩模量上均呈现显著各向异性. 在 300 K时,

扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的拉伸模量分别为

90.36 GPa和 20.14 GPa, 压缩模量分别为 98.40 GPa

和 20.43 GPa, 磷烯纳米管沿轴向的刚度与相应取

向二维磷烯的弹性特性基本一致. 磷烯纳米管的拉伸

性能受温度影响显著: 随着温度从 50 K升至 300 K,

扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的断裂强度分别

下降 49.0%与 50.5%, 断裂应变分别下降 60.0%与

56.0%. 热软化效应使 P—P键在较低应变下即达

到临界键长而断裂, 导致轴向抗拉伸能力降低. 在

300 K时, 扶手椅型和锯齿型磷烯纳米管的断裂强

度分别为 3.43 GPa与 1.69 GPa, 断裂应变分别

为 0.0463与 0.0932. 在直径接近的情况下, 尽管锯

齿型磷烯纳米管的断裂强度较低, 但其断裂应变更

高, 表明其轴向延展性优于扶手椅型纳米管. 与二

维磷烯的拉伸力学性能相比, 由于预应变主导的弱

化效应使其卷曲形成纳米管后轴向的抗拉伸能力

下降.

磷烯纳米管的压缩力学行为对温度的依赖性

相对较弱. 扶手椅型磷烯纳米管的屈曲强度随温度

升高单调下降 (50—300 K下降 24.4%), 而屈曲应

变基本不受温度影响. 锯齿型磷烯纳米管在温度低

于 250 K时力学响应稳定, 但在 300 K时屈曲强

度和屈曲应变均急剧下降, 这与该温度已接近其热

稳定极限有关, 导致磷烯纳米管在屈曲发生前即出

现原子键的断裂. 室温下, 扶手椅型和锯齿型磷烯

纳米管的屈曲强度分别为 2.32 GPa与 2.13 GPa,

屈曲应变分别为 0.0228与 0.0957, 表明在直径接

近的情况下, 锯齿型磷烯纳米管的屈曲强度略低,

但其屈曲应变更高, 可以在结构失稳前承受更大的

压缩形变量. 与二维磷烯相比, 形成纳米管后轴向

临界屈曲应变降低, 但是屈曲强度反而增强. 这是

由于环向约束的“加固”效应抑制了局部屈曲的萌

生和扩展, 导致纳米管屈曲强度的升高, 同时磷烯

纳米管的屈曲属于突发性的局部结构失稳, 而非二

维磷烯的渐进式塑性褶皱, 预应变使纳米管可容纳

的额外几何变形空间减小, 纳米管的临界压缩应变

低于二维磷烯. 原子构型演化分析表明两类手型磷

烯纳米管受压时均发生局部屈曲, 但其在 300 K

时的失稳机制不同: 扶手椅型磷烯纳米管属于局部

屈曲主导的结构失稳, 几何构型在发生屈曲后产生

断裂; 锯齿型磷烯纳米管则为局部压溃主导的材料

失效, 当温度接近其临界稳定温度时, 高温下因键

强减弱而在结构发生屈曲前先发生断裂. 本文研究

结果进一步深化了对一维纳米材料力学行为的理

解, 为基于磷烯纳米管的功能器件设计与应用提供

了理论依据.
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Abstract

Phosphorene  nanotubes  (PNTs),  one-dimensional  counterparts  of  monolayer  black  phosphorus,  exhibit

chirality-dependent physical properties due to the inherent anisotropy of the phosphorene lattice. In this work,

we perform molecular dynamics simulations to systematically investigate the thermal stability and mechanical

behavior of armchair (0, 44) and zigzag (60, 0) PNTs with comparable diameters (~6.4 nm) under both tensile
and  compressive  loadings  across  a  temperature  range  of  50–300  K.  Thermal  stability  analysis  reveals  that

both  PNTs  remain  stable  above  room  temperature,  with  critical  stability  thresholds  of  390  K  for  armchair

and  320  K  for  zigzag  PNTs,  indicating  superior  thermal  resilience  of  the  armchair  configuration.  Mechanical

characterization  demonstrates  pronounced  anisotropy  in  both  tensile  and  compressive  moduli.  At  300  K,

the  tensile  moduli  are  90.36  GPa  (armchair)  and  20.14  GPa  (zigzag),  while  the  compressive  moduli  are

98.40  GPa (armchair)  and 20.43  GPa (zigzag).  These  values  closely  mirror  the  elastic  behavior  of  monolayer

phosphorene  along  corresponding  crystallographic  orientations.  A  strong  thermal  softening  effect  degrades

tensile  performance:  as  temperature  increases  from  50  K  to  300  K,  the  fracture  strength  decreases  by

approximately 50% for both chiralities, accompanied by a 55%–60% reduction in fracture strain. At 300 K, the

armchair  PNT exhibits  higher  fracture  strength (3.43  GPa)  but  lower  fracture  strain  (0.046)  than the  zigzag

PNT  (1.69  GPa  and  0.093).  Under  compression,  the  temperature  dependence  is  relatively  weak  overall.

However,  a  striking  chirality-specific  failure  mechanism  emerges  near  the  thermal  stability  limit.  At  300  K,

armchair  PNTs  fail  via  buckling-dominated  structural  instability,  whereas  zigzag  PNTs  undergo  crushing-

dominated  material  failure  where  thermally  weakened  P–P  bonds  rupture  before  buckling  occurs.  At  room

temperature,  the  buckling  strengths  are  2.32  GPa  (armchair)  and  2.13  GPa  (zigzag),  with  corresponding

buckling  strains  of  0.023  and  0.096,  indicating  superior  compressibility  of  zigzag  PNTs  despite  slightly  lower

strength.  Compared  to  monolayer  phosphorene,  the  curvature-induced  prestrain  from  rolling  into  nanotubes

weakens the axial  tensile  capacity—both tensile  strength and fracture strain are reduced.  Under compression,
the  critical  buckling  strain  also  decreases  after  rolling.  However,  the  buckling  strength  increases  for  both

chiralities due to the “reinforcing effect” of the tubular geometry’s circumferential constraint.
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