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单层二硫化钼力学性能温度和手性效应的

分子动力学模拟∗

李明林1)2)† 万亚玲1) 胡建玥1) 王卫东3)‡

1)(福州大学机械工程及自动化学院, 福州 350116)

2)(福建省高端装备制造协同创新中心, 福州 350116)

3)(西安电子科技大学机电工程学院, 西安 710071)

( 2016年 5月 4日收到; 2016年 6月 25日收到修改稿 )

针对文献中单层二硫化钼力学性能随温度变化趋势的不明确, 本文基于Stillinger-Weber 原子间势函数,
采用经典分子动力学方法对单层二硫化钼在不同热力学温度下 (1—800 K)的力学行为进行了单轴拉伸模拟,
研究温度和手性对其力学性能的影响. 结果表明: 单层二硫化钼的杨氏模量、抗拉强度、拉伸极限应变等力学
性能均随温度的升高而显著减小; 单层二硫化钼的杨氏模量和抗拉强度存在明显的手性效应, 而不同手性方
向的拉伸极限应变差别不大, 可以忽略; 温度低于 800 K时, 不同手性二硫化钼断裂之前受拉加载和卸载均没
有明显的相变发生; 温度在 1 K时, 沿锯齿方向受拉的单层二硫化钼在极限强度附近会有明显的局部相变发
生, 且卸载时相变结构能保持稳定. 本文也测量出单层二硫化钼在温度 1—800 K下沿扶手和锯齿方向的线膨
胀系数.

关键词: 二硫化钼, 力学性能, 温度效应, 手性效应
PACS: 62.25.–g, 65.40.De, 68.03.Cd, 68.65.Pq DOI: 10.7498/aps.65.176201

1 引 言

二硫化钼 (MoS2)粉末具有良好的润滑性, 抗
压耐磨, 常被用作固体润滑剂, 适用于高速、重负
荷、高温、高真空及有化学腐蚀等工作条件的设

备 [1]. 区别于金属性的石墨烯薄膜, 单层MoS2是

具有 1.8 eV带宽的直接带隙半导体, 被认为是取代
硅半导体的新一代候选材料之一 [2]. 由于其独特的
电学、光学和力学特性, 单层MoS2在场效应晶体

管 [2]、光敏晶体管 [3]、纳米谐振器等 [4]纳米电子器

件领域具有广泛的应用前景.
虽然已有文献报道石墨烯薄膜断裂强度的直

接拉伸实验 [5], 但由于对原子层厚纳米薄膜力学性

能的直接拉伸测试仍存在着诸多困难和挑战, 目
前, 人们主要采用第一性原理计算 [6−9]、纳米压痕

实验测试 [10−12]和分子动力学模拟实验 [13−15]方

法来获得单层MoS2的力学性能参数, 如表 1所示.
考虑用作纳米电子器件时, 材料在电场作用下自身
温度会发生变化, 会发生相应的膨胀收缩, 其力学
性能也必将受到温度变化的影响.

Zhao等 [16]基于 Stillinger-Weber (SW)势的
分子动力学拉伸和压痕模拟方法, 研究了温度对单
层MoS2力学特性的影响. 结果表明, 随着温度的
升高 (4.2—500 K), 其杨氏模量出现单调减小. 但
Jiang和Park [15]在研究单层MoS2/石墨烯异质结
材料时, 同样基于SW势的分子动力学模拟则呈现
出完全不一致的现象: 随着温度升高 (0—300 K),

∗ 国家自然科学基金青年科学基金 (批准号: 50903017, 51205302)资助的课题.
† 通信作者. E-mail: liminglin@fzu.edu.cn
‡ 通信作者. E-mail: wangwd@mail.xidian.edu.cn

© 2016 中国物理学会 Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

176201-1

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://dx.doi.org/10.7498/aps.65.176201
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 65, No. 17 (2016) 176201

单层MoS2的杨氏模量几乎没有什么变化. 虽然
文献并未对此差异做出合理的解释, 但由Gamboa
等 [17]的工作或许可以从侧面获得初步的解释, 那
就是分子动力学模拟方法和数据处理的些微差异

可能导致测量数据的发散.

为了进一步明确温度对单层MoS2弹性力学特

性的影响, 本文基于SW势能函数, 通过经典分子
动力学模拟, 研究 1—800 K温度下单层MoS2的弹

性模量、拉伸强度、极限应变等力学特性. 此外, 本
文也讨论了单层MoS2的热膨胀系数.

表 1 单层二硫化钼力学性能

Table 1. Mechanical properties of single-layered MoS2(SLMoS2).

文献
杨氏模量 面内刚度 泊松比 厚度

方法
E/GPa E2D/Nm−1 v t/ Å

Ref.[6] 200.3 123.08 0.25 6.145 PBE
Ref.[7] 200 — — 6.145 PBE
Ref.[8] — 123 0.25 — PAW
Ref.[9] — 120.1 0.254 6.5 PBE
Ref.[10] 270±100 180±60 0.27 6.5 Indentation
Ref.[11] — 120±30 0.29 6.15 Indentation
Ref.[12] 300±100 — 0.25 — Indentation
Ref.[13] 229.0 139.4 — 6.09 MD(SW)
Ref.[14] — 114.5 0.267 — PBE

— 161.3 0.139 — MD(CVFF1)
— 128.9 0.092 — MD(CVFF2)
— 70.4 0.361 — MD(SW)
— 121.8 0.274 — MD(REBO)

Ref.[15] — 128.75 — 6.09 MD(SW)

注: PBE, Perdew, Burke, Enzerhof泛函; Indentation, 纳米压痕; PAW, 投影缀射平面波; MD, 分子动力学模
拟; REBO, reactive empirical bond-order势函数; CVFF, constant valence force 势函数.

2 模型和方法

2.1 单层MoS2原子模型

如图 1所示, 类石墨烯单层MoS2是 “三明治
夹心”层状结构的准二维晶体材料. 中间的红
色钼原子层被夹在绿色上层硫原子和蓝色下层

硫原子中, 每一个钼原子与周围 6个硫原子形成
化学键, 每一个硫原子则与周围 3个钼原子形成
共价键. 单层MoS2的厚度 δ取为实验测得的数

据, 约为 δ = 6.5 Å [2]. 本文采用的单层MoS2

模型为周期性的近似正方形构型, 分别考虑三
个尺寸 (54.8 Å × 50.7 Å, 115.2 Å × 129.8 Å 和
202.9 Å × 202.6 Å), 总原子个数分别为 960, 5166
和14208.

2.2 SW原子间势函数

在纳米尺度下, 分子动力学方法是材料科学
研究中不可或缺的重要研究手段, 被广泛地用来
研究纳米材料的力学性能及其变形机理 [18−21]. 分

子动力学模拟的一个关键步骤是势函数的选取,
它不仅影响计算速度和精度, 也决定着能否揭示
出模型的本质特性. Xiong和Cao [14]分别比较研

究了SW, REBO, CVFF2和CVFF1等势函数在模
拟MoS2力学特性时的成效. 结果表明: 在小变形
下, REBO和CVFF2等势函数可以有效地描述单
层MoS2的弹性行为, 且适当修改REBO 势函数的
截断半径可以有效地预测其拉伸极限应变; 在大
变形条件下, 采用CVFF2只在双轴拉伸时才可以
得到较为正确的拉伸应力, 而SW势函数则可在单
轴和双轴拉伸时均获得更加精确的拉伸应力. 此
外, Jiang [22]在综合比较VFF (valence-force field),
SW和REBO等势函数以及从头算 (ab initio)在计
算成本和效率等方面的优劣之后, 基于VFF势函
数推导出适用于单层MoS2力学特性的SW势函数
的各项参数. 该SW势函数不仅计算速度较快, 且
可以获得材料力学性能的线性和非线性特性. 故
此, 本文采用Jiang近期研发的SW势函数 [22]来开

展单层MoS2力学特性的经典分子动力学拉伸模拟

实验.
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图 1 (网刊彩色)单层MoS2的原子结构

Fig. 1. (color online) Atomic structure of SLMoS2.

表 2 LAMMPs所用 SW势函数的参数 [22]

Table 2. SW potential parameters for LAMMPs [22].

ε σ a λ γ cosθ0 A BL p q

Mo-S-S 1.0 1.252 2.523 67.883 1.000 0.143 6.918 7.223 4 0

S-Mo-Mo 1.0 1.252 2.523 62.449 1.000 0.143 6.918 7.223 4 0

SW势函数包含了原子间的二体势U2(i, j)和
三体势U3(i, j, k) [22], 即

U =
∑

U2(i, j) +
∑

U3(i, j, k), (1)

其中, 二体势U2(i, j)为

U2(i, j) =εA(BLσ
pr−p

ij − σqr−q
ij )

× e[σ(rij−aσ)−1], (2)

三体势U3(i, j, k)为

U3(i, j, k) =ελ e[γσ(rij−aσ)−1+γσ(rjk−aσ)−1]

× (cos θjik − cos θ0)2, (3)

式中, rij为第 i个原子与第 j个原子之间的距离,
θjik为 rij与 rjk之间的夹角, θ0为其初始夹角, 其他
参数 ε, γ, λ, a, σ,A,BL, p和 q的取值见表 2 [22].

2.3 模拟方法

单层MoS2的单轴拉伸通过在拉伸轴向上施加

应变的同时, 对其横向压力采用NPT系综控压, 以
获得较为合理的弛豫构型 [17]. 在拉伸轴向上, 应
变速率设为 0.1 ns−1. 拉伸之前, 单层MoS2首先

通过共轭梯度法进行系统能量最小化, 然后经过
50 ns的弛豫获得稳定的系统压强 (0.1 bar)和温度
(未特别注明时系统温度均为0.1 K).分子动力学模

拟的时间步长设为 1 fs. 温度和压强均采用Nose-
Hoover (NH)方法调控. 经典的牛顿运动方程的求
解采用Velocity-Verlet积分运算. 单层MoS2受拉

时各应力分量σi分别通过 (4)式获得

σi =

( N∑
K

mkvkivki +
N∑
K

rkifki�
)
/(�lxlyδ), (4)

式中, N为系统总原子数; m为原子质量; v和 f分

别为原子的速度和所受的力, 下标k和 i分别表示

第k个原子以及各物理量的第 i分量; lx和 ly分别

为单层MoS2的面内长 (AC方向)和宽 (ZZ方向).
本文采用LAMMPs软件 [23]执行所有模拟, 采

用VMD [24]开源软件可视化模拟中原子构型.

3 结果和讨论

3.1 参数的优化

在用LAMMPs软件执行分子动力学模拟时,
需要设置多个控制参数. 虽然多数文献均会列出控
制参数的取值, 但参数取值的依据大多没有详述.
我们在模拟过程中发现, 部分参数的取值需要严
格筛选, 因其对模拟结果的影响程度很大, 比如控
压参数Pdamp; 而部分参数的设定则可不需那么严
格, 因其影响程度较低. 为此, 在拉伸模拟之初, 本
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文以单层MoS2拉伸杨氏模量实验数据为参照, 针
对控压参数Pdamp、拉伸速率和模型尺寸三个因素,
通过正交实验设计方法, 研究这三个因素对获得较
为准确的单层MOS2杨氏模量的影响程度. 正交实
验的三水平设计见表 3 .

表 4为正交实验结果显示, NH的压控系数
Pdamp的影响程度最大. 模型可视化显示出较小的
Pdamp数值 (0.1 ps)可导致单层MoS2所有原子爆

散开来,同时程序输出时呈现为nan;随着Pdamp取

值的增大, 系统均能达到弛豫的构型. 尽管较大的
Pdamp数值使得弛豫所需时间随之增加, 但其对单
层MoS2弹性模量的影响程度则与周期性盒子尺寸

相同. 当剔除不可行的Pdamp时, 在这三个因素中,
拉伸速率对单层MoS2弹性模量的影响程度最大.

尽管如此, 对于上述三因素的三个水平, 所获得的
单层MoS2的弹性模量为 154.5—161.4 GPa, 十分
接近文献 [22]的结果, 最大偏差不超过 10%. 考虑
到模型尺寸越大、拉伸应变速率越小、Pdamp数值越

大, 分子动力学模拟的计算成本越高, 后续所有模
拟均采用 115.2 Å × 129.8 Å的模型尺寸, 拉伸应
变速率为0.1 ns−1, NH控压参数Pdamp为10 ps.

表 3 正交实验的影响因素和水平

Table 3. Elements of orthogonal experiments.

因素/水平 Size/Å×Å Pdamp/ps Strain rate/ns−1

1 54.8× 50.7 0.1 0.01

2 115.2× 129.8 1.0 0.1

3 202.9× 202.6 10 1

表 4 正交实验结果

Table 4. Results of orthogonal tests.

实验号
Size/Å×Å Pdamp/ps Strain rate/ns−1 Young’s modulus

1 2 3 E/GPa

1 1 (54.8× 50.7) 1 (0.1) 1 (0.1) —

2 1 2 2 (0.01) 154.7

3 1 3 3 (1) 157

4 2 (202.9× 202.6) 1 2 —

5 2 2 (1.0) 3 156.9

6 2 3 1 154.5

7 3 (115.2× 129.8) 1 3 —

8 3 2 1 155.6

9 3 3 (10) 2 161.4

(水平和) K1 K2 K3 311.7 — 310.1

311.4 467.2 316.1

317 472.9 313.9

(水平均值) k1 k2 k3 103.9 — 103.4

103.8 155.7 105.4

105.7 157.6 104.6

(极差) Rj 1.9 1.9 2.0

注: 表 4中的 “—”表示在弛豫的过程中出现 nan.

3.2 单层MoS2拉伸力学特性的温度效应

图 2给出了单层MoS2在 1—800 K温度下的
拉伸应力 -应变关系曲线. 由图 2 (a)和图 2 (b)可明
显看出, 与石墨烯强度的温度效应类似 [25], 随着
温度增高, 其沿AC和ZZ方向的拉伸断裂强度均
呈线性逐渐减小. 不管是AC方向还是ZZ方向, 单
层MoS2的拉伸强度温度变化率十分接近, 分别为

−10.39和−9.80 MPa/T, 见图 2 (c). 也就是说, 环
境温度每升高 1 K, 单层MoS2沿AC方向和ZZ方
向的拉伸强度将分别降低 10.39和 9.8 MPa. 此外,
手性对单层MoS2拉伸强度也存在着影响, 且随着
温度升高, 影响度逐渐减弱. 随着温度升高幅度
的增大, AC方向与ZZ方向的拉伸强度逐渐趋向同
一数值. 1和 800 K温度下, AC方向的拉伸强度高
于ZZ方向的拉伸强度分别约1.0和0.7 GPa. 然而,
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手性对单层MoS2拉伸极限应变的影响则几乎可以

忽略. 图 2 (d)给出的是单层MoS2沿AC和ZZ方
向拉伸强度对应的极限应变与温度的关系曲线. 温
度低于 200 K时, 极限应变随温度变化呈抛物线减

小, 高于 200 K时, 极限应变随温度变化则呈线性
缓慢降低. 与拉伸强度不同的是, 极限应变在AC
方向与ZZ方向不仅在数值上十分接近, 而且其温
度变化率也十分接近.

0 10 20
0

5

10

15

(a) (b)

(c) (d)

/
G

P
a

/
G

P
a

/%

ZZ AC 
 1 K
 40 K
 100 K
 200 K
 300 K
 400 K
 500 K
 600 K
 700 K
 800 K

 1 K
 40 K
 100 K
 200 K
 300 K
 400 K
 500 K
 600 K
 700 K
 800 K

0 10 20
0

5

10

15

/%

0 200 400 600 800

8

10

12

14

16

18

/
G

P
a

/K

 AC
 ZZ

 AC: σintx=-0.01039T+16.94
 ZZ: σinty=-0.0098T+15.83

 Linear fit of AC
 Linear fit of ZZ

0 200 400 600 800

8

12

16

20
/
%

/K

 AC
 ZZ

↼I↽

图 2 (网刊彩色) 1—800 K温度下单层MoS2的力学特性 (a)沿锯齿方向和 (b)沿扶手方向应力 -应变关系曲线; (c)拉
伸强度和 (d)拉伸极限应变与温度关系曲线
Fig. 2. (color online) Mechanical properties of SLMoS2 at temperatures from 1 K to 800 K, such as, stress-strain
relationship curves obtained from strectching along (a) the ZZ direction and (b) the AC direction; (c) the tensile
strength and (d) the ultimate strain versus the temperature.

图 3给出的是通过拟合 0—0.02应变范围内的
应力 -应变关系曲线而获得的各温度下单层MoS2

的弹性模量. 随着温度的升高, 其沿AC和ZZ方向
的弹性模量均呈线性逐渐减小. 与拉伸强度温度
变化率类似, 单层MoS2沿AC方向和沿ZZ方向的
弹性模量的温度变化率十分接近, 分别为−30.4和
−40.3 MPa/T. 然而, 与强度温度相关性不一致的
是, 弹性模量的温度相关性呈现出随着温度升高
幅度的增大, AC方向与ZZ方向的弹性模量之差逐
渐扩大. 也就是说, 手性对弹性模量存在着较大的
影响, 随温度升高, 影响度有扩大的趋势. 在 1和
800 K温度下, AC方向的弹性模量高于ZZ方向的
弹性模量分别约1.3和9.5 GPa.
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图 3 (网刊彩色)单层MoS2弹性模量与温度的关系
Fig. 3. (color online) The Young’s modulus of SLMoS2
versus the temperature.
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Strain=0.2018

Strain=0.2019

Strain=0.1961

Strain=0.1962

(a) (c)

(b) (d)

图 4 (网刊彩色)单层MoS2的拉伸断裂行为, 1 K时沿锯齿方向拉伸极限应变 (a)前和 (b)后的原子构型; 1 K时
沿扶手方向拉伸极限应变 (c)前和 (d)后的原子构型
Fig. 4. (color online) The fragtural behavior of SLMoS2, such as crack propogation when tensiled along the
ZZ dircetion, (a) and (b), and along the AC direction, (c) and (d). (a) and (c) show the initial frame of
cracks, and (b) and (d) show the next frame of cracts formation.

对于单层MoS2拉伸断裂行为, 图 4显示出两
类完全不同的断裂过程. 图 4 (a)显示的是沿ZZ方
向拉伸时单层MoS2发生的塑性断裂过程. 在裂纹
发生之前, 单层MoS2沿着与ZZ拉伸成约 45◦的方
向发生晶格畸变. 然而, 这种现象仅存于 1 K时沿
ZZ方向的拉伸实验 (对应图 2 (a)区域 I), 其他情况
下均呈现出类似图 4 (b)的脆性断裂过程. 图 4 (b)
显示的是沿AC方向拉伸时, 在裂纹产生的同时,
裂纹沿垂直拉伸的方向快速传播开来, 使得单层
MoS2发生脆性断裂.

3.3 单层MoS2的热膨胀系数

基于固体微观物理理论, 晶体材料弹性模量
与温度的关系与材料的线膨胀系数直接相关 [26].
本节在能量最小化的基础上, 采用分子动力学模
拟对各温度下单层MoS2进行弛豫, 且在弛豫后继
续执行 10 ps, 记录并平均其边长用于计算获得单
层MoS2的线热膨胀系数和面热膨胀系数. 系统
采用巨正则 (NPT)系综, 控压策略采用NH方法.
图 5给出了沿AC和ZZ方向单层MoS2边长和面积
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图 5 (网刊彩色)单层MoS2的热膨胀系数 (a)扶手和
锯齿方向的线膨胀系数; (b)面积膨胀系数
Fig. 5. (color online) The thermal expansion coeffi-
cient (TEC) of SLMoS2: (a) Linear TEC along the
AC and ZZ directions; (b) in-plane area TEC.
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随温度的变化曲线. 根据线热膨胀系数的定义, 即
αi = (∂li/∂T )/li0,此处下标 i = x, y,分别代表AC
和ZZ方向; li0代表 0 K时的边长. 据此, 可获得扶
手椅型方向上线膨胀系数为 5.208 × 10−6 K−1, 锯
齿型方向上线膨胀系数为 5.39 × 10−6 K−1, 这与
Mahalawy和Evans [27]的实验结果一致. 此外, 定
义面膨胀系数为αA = (∂A/∂T )/A0, 可得其面积
膨胀系数为1.0459 × 10−5 K−1.

3.4 卸载模拟

文献 [28]显示在40 K温度下,沿扶手方向拉伸
时产生的相变可在卸载时消失, 而沿锯齿方向拉伸
到至少 20%应变时产生的相变则可在卸载时保持
稳定. 本文只在 1 K下沿锯齿方向拉伸单层MoS2

临近断裂 (约20%应变)时才发生相变, 其他温度和
方向均未有明显相变发生. 当在相变发生后进行卸
载时, 发现相变并不消失, 如图 6 (a)插图的区域 I
所示. 图 6中应力 -应变卸载曲线则表明, 除沿锯齿
方向在约20%应变下卸载外, 其他方向和应变下的
卸载均可获得完全恢复的原子构型, 表明其具有优
良的弹性行为.

4 结 论

本文基于Stillinger-Weber原子间势函数, 采
用经典分子动力学方法对单层MoS2在不同热力学

温度下 (1—800 K) 的力学行为进行了单轴拉伸模
拟, 研究温度和手性对其力学性能的影响.

1)单层MoS2的杨氏模量、抗拉强度、拉伸极

限应变等力学性能均随温度的升高而显著减小, 单
层MoS2拉伸强度沿AC方向和ZZ方向的温度变
化率分别为−10.39和−9.80 MPa/T, 弹性模量的
温度变化率沿AC方向和ZZ方向分别为−30.4和
−40.3 MPa/T.

2)单层MoS2的杨氏模量和抗拉强度存在明显

的手性效应, 1和 800 K温度下, AC方向的拉伸强
度高于ZZ方向的拉伸强度分别约 1.0和 0.7 GPa,
在 1和 800 K温度下, AC 方向的弹性模量高于ZZ
方向的弹性模量分别约 1.3和 9.5 GPa. 而不同手
性方向的拉伸极限应变差别不大, 可以忽略.

3)温度低于 800 K时, 不同手性单层MoS2

断裂之前受拉加载和卸载过程中均没有发生明

显的相变;而温度在1 K时,沿锯齿方向受拉的单层
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图 6 (网刊彩色)单层MoS2受拉和卸载时应力 -应变关
系曲线 (a) 1 K下和 (b)各温度下沿锯齿方向; (c)各温
度下沿扶手方向

Fig. 6. (color online) The stress-strain curves of
SLMoS2 under loading and unloading conditions:
(a) At 1 K and (b) 100–800 K along the ZZ direction;
(c) 100–800 K along AC direction.

MoS2在极限强度附近会有明显的局部相变发生,
且卸载时相变结构保持稳定.

4) 单层MoS2在温度 1—800 K下沿扶手和锯
齿方向的线膨胀系数分别为5.208× 10−6 和5.39×
10−6 K−1, 面积膨胀系数为1.0459 × 10−5 K−1, 理
论研究与实验测试结果一致.
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Abstract
Recently, the effect of temperature on the mechanical property (the Young’s modulus) of the single-layer molyb-

denum disulfide (SLMoS2) is shown to be insignificant, which is obviously incompatible with the previously published
result, i.e. the Young’s modulus of SLMOS2 decreases monotonically as temperature increases. Aiming at clarifying the
relationships between the mechanical properties of the single-layer molybdenum disulfide (SLMoS2) along the armchair
(AC) and zigzag (ZZ) directions and the temperature, classical molecular dynamics (MD) simulations are performed
to stretch the SLMoS2 along the AC and ZZ directions at the temperatures ranging from 1 K to 800 K by using the
Stillinger-Weber (SW) interatomic potentials in this paper. The mechanical properties of SLMoS2 at the temperatures
ranging from 1 K to 800 K, including ultimate strength, ultimate strain, and Young’s modulus, are calculated based on
the stress-strain results obtained from the simulations. Results are obtained and given as follows. (1) The mechanical
properties of the SLMoS2, including the ultimate strength and Young’s modulus, are found to monotonically decrease
as temperature increases. Increasing the temperature, the ultimate strength of SLMoS2 in the AC direction drops faster
than in the ZZ direction, whereas the Young’s modulus of SLMoS2 in the ZZ direction decreases quicker than in the
AC direction, which means that the chirality effect on the ultimate strength is remarkably different from the Young’s
modulus of SLMoS2. However, the ultimate strain in the ZZ direction at the temperatures in a range from 1 K to 800 K
is close to that in the AC direction, which means that the effect of chirality on the ultimate strain is insignificant. (2)
Unlike the published results in the literature, the phase transition of SLMoS2 is found to only occur at a temperature of
1 K and at the moment of initial crack formation as tensiled along the ZZ direction, and the new phase of quadrilateral
structure keeps stable after unloading. (3) The linear thermal expansion coefficients along the ZZ and AC directions
are also measured, the magnitudes of which are found to be consistent with the published experimental results. Our
simulation results support the viewpoint that the effect of the temperature on the mechanical property of SLMoS2 is
significant, and the SLMoS2 can be regarded as an anisotropic material as the chirality effect cannot be ignored. The
linear thermal expansion coefficients obtained with MD simulation are all in good agreement with the experimental data.

Keywords: molybdenum disulfide, mechanical properties, temperature effect, chirality effect
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