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二维硼烯具有丰富的物理和化学性质, 在凝聚态物理和材料科学等领域引起了广泛的研究兴趣, 但硼烯

在不同荷载作用下的力学性能和变形破坏机理仍需进一步研究. 本文采用分子动力学方法模拟了硼烯的拉

伸、剪切和纳米压痕破坏过程, 获得了硼烯的关键力学性能参数, 并从两种不同类型的 B—B键长随应变/压

入深度的变化规律分析了硼烯在不同载荷作用下的力学性能和变形破坏机理. 研究发现, 硼烯的拉伸力学性能

表现出显著的各向异性特性, 沿扶手椅方向的杨氏模量和强度远高于沿锯齿方向, 而硼烯的剪切力学性能的

各向异性特性不明显, 产生以上现象的原因可归因于强 σ 键 B—B键和弱多中心键的不同贡献. 研究还发现,

硼烯在球形和圆柱形压头载荷作用下表现出不同的力学响应规律. 在球形压头载荷作用下, 硼烯能承受的最

大压入载荷远低于圆柱形压头的情况, 而且无法测得与拉伸一致的本征力学性能参数, 而采用圆柱形压头沿

不同的方向压入硼烯薄膜时, 硼烯也表现出与拉伸时类似的各向异性特性, 并且可以测得与拉伸时一致的杨

氏模量等力学性能参数. 本文还研究了压痕模型尺寸与压头半径的比值、压头加载速率和加载温度等因素对

硼烯力学性能参数的影响规律. 以上研究结果可为基于硼烯的微/纳米机电系统的实际应用提供重要指导.
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1   引　言

自 2004年石墨烯 [1] 被发现以来, 新型二维材

料如锗烯 [2]、硅烯 [3]、二硫化钼 [4]、磷烯 [5] 和硼烯 [6]

等迅速成为凝聚态物理和材料科学等领域的研究

热点. 在元素周期表中, 硼作为碳的邻居与碳一样

具有丰富的化学成键形式, 理论预测, 硼烯具有多

种同素异形体, 硼烯的优越性能与其多态性的结构

相关. Lau等 [7] 通过计算发现, 带翘曲的三角形晶

格的单层硼烯是可以稳定存在的, 但进一步研究表

明这种结构的硼烯能量并非最低能量, 而是处于亚

稳态 [8]. Tang和 Ismail-Beigi [9] 以及 Yang等 [10] 各

自独立提出一种三角晶格和六方孔洞晶格混合的

二维平面硼烯结构模型, α相和 β相硼烯, 这种结

构比纯翘曲三角晶格能量更低更稳定. 由于硼的缺

电子特性, 实验上合成硼烯是一个挑战. 2015年,

中国科学院物理研究所和美国阿贡国家实验两个

实验组 [11,12] 利用分子束外延方法先后在银基底上

成功制备了二维硼烯, 这一实验进展开启了硼烯研

究的新篇章 [13].

研究表明, 硼烯具有优异的力学性能, 具有与

石墨烯相媲美的面内刚度, 具有高强度和高面外柔

韧性, 其适用于纳米复合材料和柔弹性电子器件等
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领域 [14,15]. 此外, 硼烯的光学、电学和力学性质表

现出强各向异性 [16–20], 其电子特性可通过施加应

变进行有效调控 [21,22]. 近年来, 研究学者主要通过

第一原理计算方法、分子力学方法和分子动力学方

法研究了硼烯的力学性能. Zhang等 [14] 采用第一

原理计算研究了硼烯的弹性性能、柔韧性能和理想

强度, 研究发现硼烯的力学性能可以通过六方孔洞

的密度进行调控. Giannopoulos[23] 则基于分子力

学方法也研究了硼烯的力学性能参数随六方孔洞

密度的变化趋势. Zhou和 Jiang[24] 开发了适用于

硼烯的 Stillinger-Weber势函数参数, 计算结果与

第一原理计算符合较好, 这为采用分子动力学方法研

究硼烯的力学性能铺平了道路. Pham和 Fang[25,26]

采用了 Zhou和 Jiang[24] 提出的 Stillinger-Weber

势函数参数研究了具有缺陷和孔洞硼烯的拉伸力

学性能和断裂行为. Sha等 [27] 也采用该 Stillinger-

Weber势函数参数研究了硼烯力学性能和断裂行

为的温度相关性和应变率相关性.

与其他二维材料不同, 硼烯由于独特的结构和

成键形式使其具有金属性、光学透明性、高柔韧

性、可调特性和高温超导性等特性 [28–30]. 这些优异

的特性使得硼烯在气体存储、电池、催化、传感器、

生物医药、纳米复合材料等领域有着广阔的应用前

景 [31,32]. 然而, 硼烯在应用过程中不可避免地需要

在复杂载荷环境条件下工作, 因此, 有必要进一步

探索硼烯在不同外荷载作用下的力学性能和变形

破坏行为. 虽然目前部分研究学者对硼烯在拉伸载

荷下的力学性能进行了一定的研究, 但断裂变形机

理有待进一步深入研究. 在剪切荷载、纳米压入载

荷作用下, 硼烯的力学性能和力学行为尚未有相关

报道. 因此, 本文拟采用分子动力学方法模拟研究

硼烯在拉伸、剪切和纳米压入等不同载荷作用下的

破坏过程, 获得硼烯的关键力学性能参数, 系统研

究硼烯在不同载荷作用下的变形破坏机理, 研究结

果可为二维硼烯应用于微纳米机电系统等领域提

供理论基础和设计依据. 

2   模拟方法

本文以三角晶格硼烯为研究对象, 其结构如

图 1(a)所示, 其晶格常数 a = 2.866 Å, b=1.614 Å,

屈曲高度 h = 0.911 Å[24]. 研究拉伸和剪切变形时,

建立边长为 30 nm×31 nm的矩形硼烯模型, 在模

型上下方各设置 4 nm的真空层, 两端设置固定原

子形成夹头, 宽度约为 1 nm, 加载模型如图 1(b),

(c)所示. 研究纳米压痕过程时, 建立 31 nm的正
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图 1    硼烯原子结构示意图以及分子动力学模拟模型　(a) 硼烯俯视图和侧视图; (b) 拉伸模型; (c) 剪切模型; (d) 球形压头纳米

压痕模型; (e) 圆柱形压头纳米压痕模型

Fig. 1. Schematics of simulation models and atomic structures for borophene: (a) Top view and side view of borophene; (b) stretch-

ing model of borophene; (c) shearing model of borophene; (d) spherical indentation model of borophene; (e) cylindrical indentation

model of borophene.
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方形硼烯模型, 分别采用球形压头和圆柱形压头模

拟硼烯的纳米压痕过程, 研究硼烯在不同压入载荷

作用下的力学响应规律, 如图 1(d), (e)所示. 对于

球形压头模型, 如图 1(d)所示, 构建正方形硼烯模

型但仅使用半径为 a 的圆形区域来模拟压痕过程,

而周围部分设置为固支边界条件, 半径为 R 的球

形压头正好置于圆形区域的中心上方. 对于圆柱形

压头模型, 如图 1(e)所示, 构建同样大小的正方形

硼烯模型, 两端宽度约为 1 nm部分设置为固支边

界条件, 半径为 R 的圆柱形压头位于样品中间正

上方, 其轴线平行于样品的纵向对称轴线, 圆柱形

压头的长度与样品的宽度相同. 需要说明的是, 球

形和圆柱形压头都是按照金刚石立方晶格结构构

造, 并且被视为与硼烯之间无摩擦接触的刚体.

在模拟拉伸和剪切变形之前, 首先采用共轭梯

度法对硼烯模型进行能量最小化, 然后在 NPT系

综下经过充分的弛豫之后, 沿 x (锯齿)或 y (扶手

椅)方向上对夹头施加恒定的速度以实现单轴拉伸

变形和剪切变形. 在模拟纳米压痕过程之前, 首先

对硼烯模型进行能量最小化并在 NPT系综下进行

充分的弛豫, 压头尖端与硼烯的距离设置为 1 nm.

压头从初始位置向下移动到硼烯薄膜, 直到硼烯完

全破坏. 采用 Nose-Hoover方法 [33] 控制模拟体系

的温度为 300 K, 夹头移动速度和压头下压速率

为 0.1 Å/ps, 步长为 0.1 fs, 采用速度形式的 Verlet

算法 [34] 对系统运动方程求解. 应变定义为体系沿

荷载方向的伸长量与原始长度的比值, 压痕深度

δ被定义为硼烯薄膜 (压头下方)的最上点与其初

始位置之间的相对距离.

σ

ε

硼烯中硼原子之间的相互作用采用江进武等

的 Stillinger-Weber势函数参数描述 [24], 模拟纳米

压痕过程时, 采用修正过的 Tersoff势函数 [35] 来拟

合金刚石压头碳原子之间的相互作用, 采用 Len-

nard-Jones势函数 [36] 模拟硼烯中硼原子和构成金

刚石碳原子之间的相互作用, 本文取  =3.9592 Å,

  = 4.1196 meV, rc = 8.5175 Å [37]. 采用原子位力

应力 (virial stress)计算出原子应力, 其定义如下 [38]: 

σαβ
i =

1

ωi

−mi v
α
i vβi +

1

2

∑
j ̸=i

F
α
ij r

β
ij

 , (1)

σαβ
i Fα

ij j i

α, β x

y z m v

其中  是原子的应力,   是原子  作用于原子 

的矢量力,   是在笛卡尔坐标系下各个矢量在  ,

 ,   三个方向上的分量.   表示原子质量,   是原

r ω子速度,   是位置矢量,   是系统总体积. 具体讨论

详见文献 [39].

γxy剪切模量 G 与剪切应变   之间的关系如

下 [40]: 

G =
1

V0

(
∂2E

∂γ2
xy

)
γxy=0

, (2)

V0

γxy = ∆x/Ly ∆x

Ly

G = τxy/γxy τxy

其中 E 是剪切变形下的总应变能,   是硼烯的初

始平衡构型体积,   为剪切应变,   是

横向位移,    是硼烯纵向初始长度. 拟合剪切应

力-应变曲线的线性部分验证 (2)式中剪切模量的

计算结果 .    , 其中   是剪切应变为

0.005时对应的剪切应力.

P

δ

对于球形压头模型, 压头受力  与硼烯薄膜压

入深度  之间的关系如下 [41]: 

P = σ2D
0 (πa)

(
δ

a

)
+ E2D (q3a)( δ

a

)3

, (3)

σ2D
0 E2D

q ν

q = 1/(1.049− 0.15ν − 0.16ν2)

−0.011 −0.029

σ2D
0 /E2D

P -σ2D
m

P = 4πR
(
σ2D
m

)2
/E2D Pf

σ2D
m

其中, a 为薄膜半径,   为薄膜的二维预应力,  

为薄膜二维弹性模量,   为关于泊松比  的无量纲

常数 :    , x 和 y 方向

的泊松比分别为  ,   
[24]. 由 (3)式可知

载荷由两项组成: 第 1项是压痕薄膜的预拉伸贡

献, 第 2项表示压痕薄膜大变形引起的拉伸贡献.

对于球形压头模型, R/a 和  的比值较小 (R

表示压头尖端半径), 则   关系可以估计为

 . 对应于最大压痕载荷  的值

 通常被认为是压痕试样的断裂强度, 关系表达

式如下 [41]: 

σ2D
f =

(
PfE

2D

4πR

) 1
2

. (4)

P

δ

对于圆柱形压头, 压头受力  与硼烯薄膜压入

深度  之间的关系如下 [42]: 

P

W
= 2k

E2Dε0
1− ν2

(
δ

L

)
+ 2k2

E2D

1− ν2

(
δ

L

)3

. (5)

ε0 E2D

ν

在 (5)式中, L 是薄膜长度 (x 方向), W 是薄膜宽

度 (y 方向),   为薄膜的预应变,   为薄膜二维

弹性模量,   为薄膜的泊松比, k 为拟合参数. 类似

于点载荷模型, (5)式右边也由两项组成: 薄膜预

褶皱项和大变形项.

基于经典的独立压痕分析, 薄膜面内应变和薄

膜位移与薄膜预应变之间的关系为 [42]
 

ε =

√
4(δ/L)

2
+ (1 + ε0)

2 − 1 ≈ k(δ/L)
2
+ ε0, (6)
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ε0 k = 1.963−
1.9ε0 ε < 2.5% −1% ⩽ ε0 ⩽ 1%

式中拟合参数 k 和预应变   的关系为  

  (当  ,   时), 本文在拟

合硼烯时发现, 薄膜在 NPT系综下弛豫后, 预应

变约为 0.1%, 故 k 值取 1.961. 

3   结果与分析
 

3.1    硼烯的拉伸与剪切破坏变形机理

图 2(a)为硼烯沿锯齿方向和扶手椅方向的拉

伸应力-应变曲线, 由图 2(a)可以看出, 两种类型

的硼烯均呈现出明显的脆性断裂特征, 而且拉伸力

σ

σ

学性能表现出显著的各向异性特性. 沿扶手椅方向

硼烯的强度为 24.07 N/m, 远高于沿锯齿方向的强

度 15.53 N/m, 而沿扶手椅方向的断裂应变约为

0.08, 低于沿锯齿方向的断裂应变 0.15. 通过拟合

应力应变曲线的线性阶段 (应变 <2%)可以得到

硼烯沿扶手椅方向的杨氏模量约为 379 N/m, 远

高于沿锯齿方向的杨氏模量 158 N/m. 硼烯的拉

伸力学性能表现出显著的各向异性特征, 这主要是

由于沿着扶手椅方向 B—B间存在很强的  键, 而

沿锯齿方向 B—B间仅存在较弱的多中心键,   键

与多中心键相比具有较高的键能和键强度. 图 2(b)
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图 2    硼烯在拉伸和剪切载荷下的力学响应规律　(a)拉伸应力-应变曲线; (b)剪切应力-剪切应变曲线; (c)强度和 (d)弹性模量

随温度的变化规律; (e) 强度和 (f)弹性模量随应变率的变化规律

Fig. 2. Mechanicsl response of borophene under tensile and shear load: (a) Tensile stress-strain curves of borophene; (b) shear stress-

strain curves of borophene; temperature-dependence of the (c) tensile/shear stress and (d) tensile Young’s modulus/shear modulus

for borophene; (e) tensile/shear stress and (f) tensile Young’s modulus/shear modulus of borophene as a function of strain rate.
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为硼烯的剪切应力应变曲线, 可以看出, 在剪力作

用下硼烯仍然表现出脆性断裂特征, 但硼烯沿扶手

椅和锯齿方向的剪切强度、剪切断裂应变和剪切模

量均相差不大, 这是由于承受两个方向剪切应变的

均包括键 r1 和键 r2. 沿扶手椅和锯齿方向的剪切

强度分别为 10.42 N/m和 10.59 N/m, 剪切弹性

模量分别为 77 N/m和 76 N/m. 本文采用分子动

力学方法模拟得到的硼烯沿扶手椅方向和锯齿方

向的拉伸和剪切力学性能参数如强度、断裂应变和

弹性模量等均与第一性原理 [14,16,18,20,43,44] 和分子动

力学 [24,27] 的计算结果基本一致, 为便于比较, 结果

列于表 1.

环境温度和加载应变率是影响材料力学性能

的两个重要的参数, 本文研究了温度在 0—700 K
范围内以及应变率在 10–7—10–10 s–1 范围内硼烯的

拉伸和剪切力学性能参数随温度和应变率的变化

规律. 研究温度的影响时, 应变率取 10–9 s–1, 研究

应变率的影响时, 温度取 1 K. 如图 2(c), (d)所示,

硼烯沿扶手椅方向和锯齿方向的拉伸和剪切强度,

拉伸和剪切模量均随温度的升高而明显降低. 在本

文的温度研究范围内, 沿扶手椅方向和锯齿方向硼

烯的拉伸强度降幅分别达 57.7%和 52.8%, 剪切强

度降幅分别达 64.6%和 62.4%. 拉伸和剪切模量也

随温度的升高呈线性减低趋势, 如图 2(d)所示. 强

度或杨氏模量随温度的变化与原子的热振动密切

相关, 系统温度越高, 原子的动能越大, 在平衡位

置附近振动得越快, 振幅也就越大, 脱离平衡位置

的概率增大, 原子间的距离增大, 削弱了原子间的

化学键, 温度升高会引起硼烯体系内部的热膨胀产

生内部应力, 从而导致强度和模量的降低. 图 2(e),

(f)给出了硼烯的拉伸和剪切强度和弹性模量随应

变率的变化规律. 研究发现, 硼烯沿扶手椅方向和

锯齿方向的拉伸和剪切强度随应变率的升高变

化不明显, 而拉伸和剪切弹性模量随应变率的升高

略微增大. 这说明加载速率对硼烯的力学性能不

敏感, 因此可以选用较大的加载速率来降低计算

成本.

图 3给出了硼烯沿扶手椅方向和锯齿方向在

拉伸和剪切载荷作用下的变形过程和应力分布图.

与图 2(a), (b)中的应力应变曲线一致, 硼烯在拉

伸和剪切载荷作用下均表现出明显的脆性断裂特

征 . 当扶手椅型和锯齿型硼烯的拉伸应变达到

0.08和 0.14时, 变形图显示硼烯出现明显的断裂

裂纹, 而且在断裂前裂纹附近出现了明显的应力集

中现象.

硼烯的拉伸力学性能表现出强各向异性, 可以

通过不同加载方向 B—B键的键长随应变的变化

规律进行解释. 而硼烯的力学性能参数与 B—B键

参数的变化直接相关, 硼原子之间相互作用强度随

键长的变化而变化, B—B键长伸长 (一定范围内),

硼原子之间的相互作用强度增大. 沿扶手椅方向

(y 方向)加载时, 如图 4(a)所示, 硼烯中 B—B键

r1 的键长随着应变的增大而增大, 而 B—B键 r2 的

键长基本保持初始长度. 当拉伸应变达到 0.08时,

硼烯的强度达到 24.07 N/m, 此时作为直接承受

y 方向应变的 B—B键 r1 的伸长到最大值, 而 B—B
 

表 1    硼烯的拉伸和剪切力学性能参数对比一览表
Table 1.    Comparison of tensile and shear mechanical parameters of borophene with previous MD and DFT calculations.

研究方法 εx εy σx/(N·m–1) σy/(N·m–1) Yx/(N·m–1) Yy /(N·m–1) G/(N·m–1)

MD(1 K)本文 0.15 0.08 15.53 24.07 158 379 76/77

MD(300 K)本文 0.10 0.05 12.03 15.18 149 355 68/71

DFT[11] 170 397 94

DFT[14] 163 399

MD[24] 1 K 0.15 0.10 12 24 163 394

MD[24] 300 K 0.06 0.05 7 14 144 345

MD[27] 300 K 0.102 0.087 11.2 26.8 150.8 357.9

DFT[20] 0.15 0.08 12.98 20.26 166 389

DFT[16] 158 397 86.5

DFT[44] 154 382 76.4

DFT[18] 0.145 0.105 14 22.8 163 382

DFT[43] 162 377 84

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 11 (2024)    116201

116201-5

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


σ

σ

键 r1 为强  键, 这表明该方向加载时, 硼烯的承载

能力主要来源于强  键 B—B键 r1 的伸长. 沿锯齿

方向 (x 方向)加载时, 硼烯中 B—B键 r1 的键长

随着应变的增大而基本保持不变, 而较弱的多中心

键 r2 的键长随应变的增大而增大, 如图 4(b)所示.

当拉伸应变达到 0.14时, r2 的键长达到最大值, 硼

烯的强度达到 15.53 N/m, 表明该方向加载时, 弱

B—B键 r2 伸长为该方向承载的主要贡献项.

硼烯在剪切载荷作用下表现出类似于拉伸时

脆性断裂特征, 但沿不同方向施加剪切应变, 硼烯

并没有表现出类似于拉伸时的强各向异性特征. 从

图 3(c), (d)硼烯在剪切载荷作用下的变形图和应

力分布可以看出, 硼烯在剪切应变作用时, 硼烯薄

膜中沿对角线方向出现明显的褶皱, 而且在夹头附

近也出现了明显的应力集中现象. 在剪切变形过程

中, 研究发现 r1 键和 r2 键的键长均随剪应变的增

大而增大, 如图 4(c)所示. 沿锯齿方向剪切, 当剪

应变达到 0.19时, 键 r1 和键 r2 的键长达到最大值,

夹头附近多个键 r1 和键 r2 交替断裂, 在硼烯边缘

附近形成了垂直于对角线方向的微小裂纹, 随着应

变的增大, 裂纹迅速沿垂直于对角线方向扩展导致

硼烯断裂破坏, 如图 3(c)所示. 沿扶手椅方向剪切

时, 模拟发现, r1 键和 r2 键的键长也均随剪应变的

增大而增大, 断裂模式与沿锯齿方向剪切时类似.
 

3.2    硼烯的纳米压痕破坏及压痕条件参数
的影响

除了常规的拉伸和剪切等测试技术, 无基底压

痕技术是目前最广泛采用的二维材料力学性能测

试方法之一 [45,46]. 本文研究了硼烯在球形压头和圆

柱形压头作用下的力学性能和变形破坏机制, 并分

析了各种因素对硼烯力学性能的影响规律. 需要指
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图 3    硼烯在拉伸和剪切载荷作用下的变形过程和应力分布图　(a) 沿锯齿方向拉伸; (b)沿扶手椅方向拉伸; (c)沿锯齿方向剪

切; (d)沿扶手椅方向剪切

Fig. 3. Deformation process and stress distribution of borophene under tensile and shear loads: (a) Tension along zigzag direction;

(b) tension along armchair direction; (c) shear along zigzag direction; (d) shear along armchair direction.
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出的是, 在采用不同的压头研究硼烯的压痕破坏

时, 我们采用了相同尺寸的硼烯模型.

ε ⩽ 2.5% δ ⩽
3.39

图 5(a)为硼烯在球形压头和柱形压头载荷作

用下的载荷-位移曲线, 其中蓝色曲线为采用球形

压头的载荷-位移曲线 , 红色 (Armchair)和黑色

(Zigzag)曲线分别为圆柱形压头轴线方向与扶手

椅方向和锯齿方向平行时的载荷-位移曲线, 模型

示意图如图 1(e)所示. 由图 5(a)可以看出, 在球

形压头载荷作用下, 硼烯能承受的最大压入载荷

为 64 nN, 远低于柱形压头的情况, 而采用圆柱形

压头沿不同的方向压入硼烯薄膜, 硼烯能承受的最

大压入载荷存在较大的差异. 当圆柱形压头的轴线

方向与锯齿方向平行时, 硼烯能承受的最大压入载

荷为 546 nN, 而与扶手椅方向平行时, 最大压入载

荷仅为 191 nN. 按 (3)式对球形压头作用下的载

荷-位移曲线的整个弹性阶段进行拟合, 可以得到

硼烯的弹性模量为 193 N/m, 介于硼烯沿锯齿方

向和扶手椅方向的拉伸杨氏模量之间, 这一结论与

各向异性的磷烯类似 [47]. 按 (5)式对圆柱形压头

作用下的载荷-位移曲线中应变   (即  

 nm)范围内的部分进行拟合, 可得到硼烯的杨

氏模量为 160 N/m和 388 N/m, 这一结果与硼烯

沿锯齿方向和扶手椅方向的单轴拉伸所得结果基

本一致. 为便于比较, 硼烯在球形和圆柱形压头作

用下的纳米压痕力学性能参数列与表 2.

硼烯在不同压头载荷作用下表现出不同的力

学性能和力学行为与硼烯内的应力分布和变形破

坏过程密切相关. 图 6给出了硼烯在球形和圆柱形

压头载荷作用下不同压入深度时的原子应力分布

图, 可以看到, 在球形压头载荷作用下, 硼烯受到

类似于点载荷 (集中力)作用, 硼烯内出现应力梯

度分布特征, 从而使硼烯产生不均匀变形. 当压入

深度为 4.54 nm时, 压头正下方的原子出现了明显

的应力集中现象. 如图 4(d)所示, 在球形压头压入

过程中, 强 B—B键 r1 和多中心键 r2 的键长均随

压入深度的增大而伸长, 当压入深度为 4.54时, 键

长达到最大值, 随着压入深度的进一步增加, B—B
键断裂, 压头附近出现裂纹并迅速扩展. 这说明在

球形压头载荷作用下, 硼烯的承载能力既来源于

B—B键 r1 的伸长, 也来源于 B—B键 r2 的伸长,

因此, 采用球形压头时, 所得到的硼烯的强度介于

硼烯沿锯齿方向和扶手椅方向的拉伸强度之间. 而

在圆柱形压头载荷作用下, 无论圆柱压头沿锯齿方

向还是扶手椅方向压入时, 圆柱形压头与硼烯薄膜
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图 4    硼烯在不同载荷作用下的键长随应变/压入深度的变化规律　(a) 沿锯齿方向拉伸; (b)沿扶手椅方向拉伸; (c) 沿锯齿方

向剪切; (d) 球形压头压痕实验; (e) 圆柱形压头沿扶手椅方向压痕; (f) 圆柱形压头沿锯齿方向压痕

Fig. 4. (a) Change of bond length of borophene with strain/indentation depth under different loads: (a) Tension along zigzag direc-

tion; (b) tension along armchair direction; (c) shear along zigzag direction; (d) indentation under spherical indenter; (e) indentation

under cylindrical indenter along armchair direction; (f) indentation under cylindrical indenter along zigzag direction.
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图 5    硼烯的纳米压痕结果以及不同压痕参数的影响　(a)硼烯在不同压头下的载荷-位移曲线; (b)利用 (3)式和 (5)式分别对

初始阶段的拟合曲线; (c) 杨氏模量与 a/R 的关系曲线; (d) 杨氏模量与 a 的关系曲线; (e) 杨氏模量与 L/R 的关系曲线; (f) 杨氏

模量与 W/L 的关系曲线; (g) 杨氏模量与温度的关系曲线; (h)杨氏模量与加载速率的关系曲线

Fig. 5. Nanoindentation  results  of  borophene  and  the  influence  of  various  indentation  parameters:  (a)  Force-indentation  depth

curves  for  borophene  under  spherical  and  cylindrical  indentation;  (b)  the  fitting  of  the  initial  stage  of  the  curves  by  Eq.  (3)  for

spherical and Eq. (5) for cylindrical indentation; (c) Young’s modulus vs. a/R under spherical indentation; (d) Young’s modulus vs.

a under spherical indentation with fixed a/R; (e) Young’s modulus vs. L/R under cylindrical indentation; (f) Young’s modulus vs.

W/L under cylindrical indentation; (g) Young’s modulus vs. temperature; (h) Young’s modulus vs. loading rate.
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的接触面积较大, 硼烯受到类似于线载荷作用, 整

个薄膜发生类似于拉伸时的均匀变形, 在硼烯薄膜

中并未出现明显的应力集中现象, 如图 6(b), (c)

所示. 在圆柱形压头压入过程中, 由图 4(e)可以看

出, 当圆柱形压头轴线与扶手椅方向平行压入加载

时, 多中心键 r2 的键长随压入深度的增加而伸长,

而强 B—B键 r1 的键长随压入深度的增加基本保

持不变, 这表明在该方向压入时, 硼烯的承载能力

主要来源于 B—B键 r2 的伸长, 计算得到的杨氏

模量与沿锯齿方向拉伸时得到结果基本一致. 而当

圆柱形压头轴线与锯齿方向平行压入加载时, 如

图 4(f)所示, 此时强 B—B键 r1 的伸长为该方向

硼烯承载能力的主要贡献项, 计算得到的杨氏模量

与沿扶手椅方向拉伸时得到结果基本一致. 以上采

用圆柱形压头沿两个方向对硼烯的纳米压痕模拟

再次说明了硼烯力学性能的各向异性特性来源于

强 B—B键 r1 和弱多中心键 r2 的不同贡献.

在纳米压痕实验中, 压头和样品的尺寸往往对

测试计算结果产生重要的影响 [48]. 本文研究了压

痕模型尺寸与压头半径的比值、压头加载速率和加

载温度等因素对硼烯力学性能参数的影响规律.

图 5(c)给出了硼烯的杨氏模量随模型半径 a 与球

形压头半径 R 的比值 a/R 的变化规律, 可以看出无

论固定压头半径 R 还是固定模型半径 a, 硼烯的杨

氏模量随参数 a/R 的变化规律一致, 并且发现, 当

a/R > 15时, 杨氏模量趋于一个常数约为 193 N/m,

而当 a/R < 15时, 杨氏模量会被高估, 这一发现

也与 Lee等 [41,49,50] 提出的 a/R 应始终大于 10的

建议一致. Lee等 [41] 提出, 在真实的石墨烯压痕实

验中, a/R 应至少为 18—45, 当 a/R < 7—10时,

压头的尺寸对纳米压痕结果有显著影响. 而图 5(d)

显示, 即使在固定的 a/R=7.5的情况下, 模型的尺

 

表 2    硼烯在球形压头和圆柱形压头作用下的压痕力学参数
Table 2.    Indentation mechanical parameters of borophene under spherical and cylindrical indenters.

压头类型 δmax/nm Pmax/nN σ/(N·m–1) Y/(N·m–1)

球形压头 4.54 64 15.64 193

圆柱形压头(平行于扶手椅方向) 13.69 546 12.65 160

圆柱形压头(平行于锯齿方向) 3.88 191 25.34 388
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图 6    硼烯在不同压痕深度下的面内应力分布图　(a) 球形压头; (b) 圆柱形压头沿扶手椅方向压痕; (c) 圆柱形压头沿锯齿方向压痕

Fig. 6. In-plane stress distribution of borophene under: (a) Spherical indentation; (b) cylindrical indentation along armchair direc-

tion; (c) cylindrical indentation along zigzag direction at various indentation depths.
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寸 a 也会对杨氏模量值产生显著影响. 当硼烯圆形

区域半径 a＜15 nm时, 杨氏模量将被低估, 例如,

当 R = 1 nm和 a = 7.5 nm时, 测得的杨氏模量

为 135 N/m, 这比当 a = 15 nm时测得的 193 N/m

低 30%. 因此, 在实际的纳米压痕实验中, 应该选

择较大半径的压痕样品才能测得较为准确的杨氏

模量参数. 而采用圆柱形压头时, 如图 5(e), (f)所

示, 压痕实验结果几乎不受硼烯模型尺寸和压头半

径之比 L/R 以及模型长宽比 L/W 的影响, 这主要

是因为圆柱形压头与样品的接触面积比球形压头

大得多, 这使整个硼烯薄膜产生类似于轴线拉伸时

的均匀变形. 因此, 与球形压头相比, 采用圆柱形

压头时, 可以采用较小尺寸的压痕模型以降低模拟

的计算成本. 图 5(g), (h)给出了在球形和圆柱形

压头载荷作用下测得的硼烯的杨氏模量随温度和

加载速度的变化规律. 研究发现, 在采用两种压头

进行纳米压痕实验时, 测得的硼烯的模量随着温度

的升高而略微降低, 因此, 建议在低温下进行纳米

压痕实验以测得较为准确的力学性能参数. 在两种

压头压痕情况下, 当加载速率从 10—100 m/s变化

时, 加载速率对硼烯的杨氏模量几乎没有影响. 

4   结　论

本文采用分子动力学方法模拟了硼烯的拉伸、

剪切和纳米压痕破坏过程, 获得了硼烯的关键力学

性能参数, 并从两种不同类型的 B—B键长随应变/

压入深度的变化规律分析了硼烯在不同载荷作用

下的力学响应规律和变形破坏机理.

1) 硼烯沿锯齿和扶手椅方向拉伸时均表现出

明显的脆性断裂特征, 而且拉伸力学性能表现出显

著的各向异性特性. 沿扶手椅方向的面内杨氏模量

和强度远高于沿锯齿方向, 其主要原因在于沿着扶

手椅方向承载能力主要源于强 σ 键 B—B键的伸长,

而沿锯齿方向 B—B键间仅存在较弱的多中心键.

2)沿锯齿和扶手椅方向施加剪切应变, 硼烯

并没有表现出类似于拉伸时的强各向异性特征, 通

过分析键长随应变的变化规律发现, 在两个方向的

剪切变形过程中, 强 σ 键 B—B键和弱多中心键的

键长均随剪应变的增加而增加.

3) 硼烯在球形和圆柱形压头载荷作用下表现

出不同的力学性能和力学行为. 在球形压头载荷作

用下, 硼烯能承受的最大压入载荷, 远低于圆柱形

压头的情况, 采用球形压头无法测得与拉伸一致的

本征力学性能参数. 而采用圆柱形压头沿不同的方

向压入硼烯薄膜时, 硼烯也表现出与拉伸时类似的

明显的各向异性特征, 可以测得与拉伸时一致的杨

氏模量等力学性能参数.

4) 采用球形压头进行纳米压痕实验时, 当模

型半径与球形压头半径的比值 a/R>15时, 可以测

得较为准确的力学性能参数, 而采用圆柱形压头

时, 压痕实验结果几乎不受硼烯模型尺寸和压头半

径之比 L/R 以及模型长宽比 L/W 的影响. 在两种

压头压痕情况下, 硼烯的杨氏模量随着温度的升高

而略微降低, 而加载速率对硼烯的杨氏模量几乎没

有影响.
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Abstract

Two-dimensional  (2D) borophene has  attracted widespread research interest  in  condensed matter  physics

and materials science because of its rich physical and chemical properties. However, the mechanical properties

and  deformation  mechanisms  of  borophene  under  different  loadings  are  still  unclear  and  not  thoroughly

investigated. In this work, the tensile, shear, and nanoindentation failure processes of borophene are simulated

via  molecular  dynamics  method  to  obtain  the  key  mechanical  parameters  of  borophene.  The  mechanical

response and deformation mechanism of borophene under different loads are analyzed from the change of B—B
bond  length  with  the  strain/indentation  depth.  The  results  show  that  the  tensile  mechanical  properties  of

borophene  exhibit  significant  anisotropic  characteristics,  with  the  Young’s  modulus  and  strength  along  the

armchair  direction  being  much  higher  than  those  along  the  zigzag  direction.  However,  the  anisotropy  of  the

shear mechanical properties of borophene is not significant. This phenomenon can be attributed to the different

contributions of the strong B—B σ bonds and weak multi-center bonds in borophene when they are stretched in
different  directions.  It  is  also  found  that  borophene  exhibits  different  mechanical  responses  under  spherical

indentation  and  cylindrical  indentation.  The  force  at  failure  of  the  borophene  under  spherical  indentation  is

much lower than the value under cylindrical one, and the intrinsic mechanical parameters of borophene under

spherical  indentation  cannot  be  estimated  accurately  because  of  the  anisotropic  characteristics  of  borophene.
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However,  under  cylindrical  indentation,  borophene  exhibits  similar  anisotropic  characteristics  to  those  under
tension,  and  the  mechanical  parameters  such  as  Young’s  modulus  can  be  measured  accurately,  which  are
consistent with those obtained under tension. In addition, the effects of the borophene indentation model and
spherical/cylindrical indenter size, the loading rate and temperature on the mechanical parameters of borophene
are  also  studied  systematically.  The  results  indicate  that  the  Young’s  modulus  of  borophene  from  spherical
indentation  is  highly  estimated  when  a/R  <  15  but  not  sensitive  when  a/R  >  15,  while  the  results  from
cylindrical indentation are hardly affected by the values of L/R and W/L. The Young’s modulus of borophene
slightly decreases with temperature increasing, while the loading rate has almost no influence on the value of
Young’s  modulus  of  borophene.  These  findings  are  expected  to  provide  important  guidelines  for  realizing  the
practical applications of borophene based micro/nano electromechanical systems.

Keywords: borophene, mechanical properties, deformation mechanisms, molecular dynamics
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