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Аннотация. В рамках данного исследования проведен детальный анализ волновых процессов в двумер-
ной структуре черного фосфорена под воздействием непрерывного продольного сжатия. Это сжатие осуще-
ствлялось строго в двух кристаллографических ориентациях фосфорена – либо в направлении "зигзаг", либо 
в направлении "кресла". Сложная атомная геометрия фосфорена, значительно отличающаяся от структуры 
графена, вносит дополнительные особенности в динамику распространения волн, возникающих в материале 
в результате сжатия. Для моделирования динамических явлений были применены методы молекулярной ди-
намики. Процесс возбуждения акустических и ударных волн был инициирован с помощью сжимающего 
поршня, движущегося с постоянной заданной скоростью. В ходе исследования был проведен детальный 
анализ распространения волнового фронта на атомном уровне. В рамках этого анализа были изучены коле-
бания атомов, проходящих через волны, и изменения энергетических параметров атомов и волны в зависи-
мости от скорости движения поршня. Полученные результаты вносят вклад в понимание нелинейных вол-
новых процессов в двумерных материалах и расширяют представления о поведении волн в сложных геомет-
рических кристаллических структурах. Это исследование помогает получить более глубокое понимание ме-
ханизмов распространения и эволюции ударных и акустических волн в таких материалах, как фосфорен, и 
имеет важное значение для разработки новых наноматериалов и технологий. Полученные результаты рас-
ширяют наше понимание динамики материалов на атомном уровне и могут найти практическое применение 
в области нанотехнологий и разработке новых материалов с улучшенными свойствами. 

Ключевые слова: акустические волны, двумерные материалы, фосфорен, непрерывное сжатие, молеку-
лярная динамика. 
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Abstract. This study presents a detailed analysis of wave processes in the two-dimensional structure of black 
phosphorene subjected to continuous longitudinal compression. The compression is strictly performed in two crys-
tallographic orientations of phosphorene: either in the "zigzag" direction or in the "armchair" direction. The complex 
atomic geometry of phosphorene, which differs from the structure of graphene, gives additional complexity to the 
dynamics of wave propagation occurring due to compression. We employ molecular dynamics methods to simulate 
the dynamic phenomena. We excite process of acoustic and shock waves using a compressing piston moving at a 
constant predetermined speed. The study involves a comprehensive analysis of the propagation of the wavefront at 
the atomic level, which includes the vibrations of atoms passing through the waves and the changes in energy pa-
rameters of atoms and waves depending on the piston movement speed. The obtained results contribute to the under-
standing of nonlinear wave processes in two-dimensional materials, expanding our understanding of wave behavior 
in complex geometric crystalline structures. This research helps to gain a deeper understanding of the mechanisms 
of propagation and evolution of shock and acoustic waves in materials such as phosphorene and is of significant im-
portance for the development of novel nanomaterials and technologies. The results obtained extend our understand-
ing of the dynamics of materials at the atomic level and may find practical applications in nanotechnology and the 
development of new materials with improved properties. 
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Введение 

Отслоение графена [1] стало вехой в науке, 
которая открыла новое направление по иссле-
дованию различных двумерных (2D) материа-
лов. Прогресс в технологиях отслоения и обра-
ботки слоистых веществ привел к созданию но-
вых однослойных материалов, и одним из них 
является фосфорен – двумерный слой черного 
фосфора [2]. Несмотря на то, что черный фос-
форен является наиболее стабильным аллотро-
пом фосфора, его синтез произошел лишь спус-
тя многие десятилетия после открытия самого 
химического элемента фосфора. Оба эти мате-
риала, графен и фосфорен, представляют собой 
монослойные кристаллы, состоящие из одних и 
тех же атомов. Возможность создания фосфо-
рена открыла новые перспективы для исследо-

ваний этого материала и его возможных при-
менений в различных областях. 

В 2014 году были проведены исследования, 
которые сосредоточились на изучении элек-
тронных свойств монослоя или нескольких 
слоев черного фосфора [3]. Эти результаты по-
казал, что фосфорен обладает полупроводнико-
вой проводимостью и характеризуется высокой 
подвижностью носителей заряда. Это означает, 
что фосфорен имеет значительный потенциал 
для применения в разработке электронных вы-
сокоэффективных устройств с большой произ-
водительностью. Также эти исследования под-
тверждают перспективы использования фосфо-
рена в различных технологических приложени-
ях. Это делает его потенциально полезным для 
различных электронных приложений, таких как 
фотодетекторы и светодиоды, благодаря его 
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способности лучше абсорбировать свет в срав-
нении с другими двумерными материалами, та-
кими как графен. 

Хотя фосфорен, как двумерный материал, 
относительно недавно стал объектом исследо-
вания, уже существует значительное количест-
во обзорных статей, которые описывают его 
свойства, методы производства и устройства, 
созданные на его основе [4]. Кроме того, были 
обнаружены уникальные тепловые характери-
стики фосфорена, которые заметно отличаются 
от макромасштабного черного фосфора [5]. 
Особенно стоит отметить, что фосфорен обла-
дает высокой термостабильностью и способен 
сохранять свои свойства даже при очень высо-
ких температурах без деградации. Эти резуль-
таты показывают, что фосфорена имеет потен-
циал примененич в качестве перспективного 
материала для различных тепловых приложе-
ний. 

Исследования [6] также предсказали, что 
фосфорен может стать эффективным термо-
электрическим материалом с высокой электро-
проводностью и низкой теплопроводностью. 
Эти свойства делают его особенно привлека-
тельным для создания устройств, которые мо-
гут преобразовывать тепловую энергию в элек-
трическую энергию, таких как термогенерато-
ры. Кроме того, фосфорен может быть исполь-
зован в качестве катализатора благодаря высо-
кой поверхностной активности и возможности 
изменять свою структуру в процессе реакции. 
Это расширяет горизонты производства раз-
личных химических соединений и промышлен-
ных процессов, открывая новые возможности и 
перспективы. 

Метод молекулярной динамики является 
высокоэффективным инструментом для изуче-
ния трансформации структуры двумерных ма-
териалов. Он может использоваться для моде-
лирования различных процессов, таких как от-
слаивание и скольжение графеновых нанолент 
[7], термически и механически индуцирован-
ную пульсацию [8], динамику поверхностных 
пульсаций и твистонов [9], создание и анниги-
ляцию солитонов, распространение ударных 
волн, моделирование второго звука в графене и 
мультистабильности углеродных нанотрубок. 

Метод молекулярной динамики также мо-
жет быть использован для исследования пере-
дачи тепла, энергии и массы в двумерных мате-
риалах, включая баллистическую передачу теп-
ла и выравнивание энергии в двумерной гармо-

нической решетке графена. Кроме того, этот 
метод позволяет изучать амортизацию ударов и 
колебаний в других двумерных материалах, в 
частности пространственно-локализованные 
колебательные моды большой амплитуды, из-
вестные как дискретные бризеры. Метод моле-
кулярной динамики также может использовать-
ся для моделирования поведения двумерных 
материалов при экстремальных воздействиях, 
таких как высокие температуры и высокие дав-
ления. 

Двумерные материалы, использованные в 
устройствах, часто подвергаются экстремаль-
ным динамическим нагрузкам. Изучение меха-
низмов передачи энергии в двумерных мате-
риалах, включая нелинейные эффекты, являет-
ся необходимым для понимания их свойств в 
таких условиях [10]. Научные исследования 
подтверждают, что поведение двумерных мате-
риалов при высокоскоростной деформации су-
щественно отличается от их поведения при 
низких скоростях деформации [11]. Например, 
углеродные нанотрубки, подвергнутые ударной 
волне, повреждаются в значительно большей 
степени, чем при статическом сжатии при соот-
ветствующем давлении [12]. В тоже время, 
графен может быть потенциально использован 
в качестве материала, способного поглощать 
ударные волны без разрушения, а также в каче-
стве слоя для отражения и ослабления ударных 
волн [13]. Эти исследования указывают на пер-
спективы использования двумерных материа-
лов в области защиты от ударных волн и дру-
гих высокоэнергетических динамических на-
грузок. 

В отличие от графена и нитрида бора, фос-
форен обладает более сложной пространствен-
ной структурой и состоит из двух субатомных 
слоев. Кроме того, фосфорен является высоко-
анизотропным материалом, с различными зна-
чениями модуля Юнга в зависимости от на-
правления: от 90 до 166 ГПа в направлении 
"зигзаг" и от 40 до 44 ГПа в направлении "крес-
ло" [14]. Эти характеристики указывают на 
уникальные свойства фосфорена и его потен-
циал для различных приложений в науке и тех-
нологиях. С другой стороны, графен имеет го-
раздо более высокий (1 ТПа) и изотропный мо-
дуль Юнга. В работе [15] было показано, что 
кратковременное высокоинтенсивнове воздейс-
вие на фосфорен приводит к появлению в нем 
солитонной волны сжатия, схожим по свойст-
вам с теми, что возбуждаются в графене или 
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нитриде бора при подобной нагрузке [16, 17] В 
связи с этим возникает вопрос о различии в ди-
намике акустических волн в этих материалах. 

Таким образом, целью данной работы яв-
ляется анализ динамики акустических волн, 
возникающих в материале при медленном про-
дольном сжатии, а также выявление каналов 
диссипации энергии в сильно анизотропной 
решетке фосфорена с помощью молекулярно-
динамического моделирования. 

Методология 

Фосфорен как монослойная структура 
представляет собой 2D-материал, состоящий из 
атомов фосфора с пространственной топологи-
ей, показанной на рис.1. Отличительной чертой 
этого материала является его слоистая структу-
ра вдоль направления "кресло". Каждая транс-
ляционная ячейка фосфорена состоит из четы-
рех атомов фосфора, распределенных по двум 
параллельным подслоям в плоскости XY. 

В верхнем подслое атомы фосфора обозна-
чены как P1, тогда как в нижнем слое они иден-
тифицированы как P2. В фосфорене выделяют-
ся два различных вида валентных связей. Одна 
из них, lin, лежит в плоскости XY и называется 
внутренней связью. Другая, lout, соединяет ато-

мы P1 и P2 между слоями и назывется внешней 
связью, что продемонстрировано на рис.1б. Это 
приводит к формированию двух разных типов 
углов связей, обозначаемых как θin (внутренний 
угол) и θout (внешний угол). 

Согласно недавним исследованиям, взаи-
модействие между атомами фосфорена можно с 
достаточно высокой точностью описать с ис-
пользованием потенциала Стиллинджера-
Вебера (SW) [18]. Этот подход был ранее эф-
фективно применен для моделирования атом-
ных взаимодействий в кремнии, как описано в 
[19]. Этот потенциал позволяет воспроизвести 
кристаллическую структуру, скорость звука и 
дисперсию фононов, полученных в результате 
расчетов. Используемый потенциал SW содер-
жит двухчастичный член, описывающий длину 
связи, и трехчастичный член, описывающий 
углы связей. Он может быть записан следую-
щим образом: 

3( ) ( , , )
  

     total ij ij ij ik ijki i j i j i k
E V r V r r , (1) 

где rij – длина связи, соединяющей атомы i 
и j, θijk – угол, образованный векторами rij и rjk с 
вершиной в атоме i, а функции V1 и V3 имеют 
следующий вид: 
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, 

где rmij – радиус отсечки для взаимодейст-
вия между атомами i и j, а θ0ijk – равновесное 
значение для угла θijk. Значения параметров по-
тенциала выбираются в соответствии с работой 
[18]. Параметры листа фосфорена получаются 
следующим образом: длина связи в слое, па-
раллельном плоскости XY, lin=2,21 Å, длина 
связи между атомами из верхнего и нижнего 
слоев lout=2,258 Å, параметры решетки равны 
ax=3,284 Å и ay=4,59 Å, углы связей θin=95,999 
и θout=104,0 энергия равновесия на атом 
ΔE=3,48 эВ. Все эти значения очень близки к 
значениям, полученным при расчетах первыми 
принципами в работе [20]. 

В качестве инструмента для молекулярно-
динамического моделирования был использо-
ван хорошо зарекомендовавший программный 
пакет LAMMPS. Мы использовали Верле-
интегрирование с шагом времени 0,2 фс. Гра-

ничные условия являются периодическими во 
всех трех направлениях. В направлении Z вве-
ден вакуумный слой толщиной 20 Å для устра-
нения взаимодействия рассматриваемого листа 
с его периодическими образами. Решетка фос-
форена состоит из 192000 атомов с размерами 
367,1819,72,0 нм для случая распространения 
волн вдоль направления "зигзаг" и 
27,54266,72,0 нм для распространения вдоль 
направления "кресло". 

В ходе моделирования кристаллическая 
решетка фосфорена непрерывно сжимается с 
помощью поршня, который движется с посто-
янной скоростью вдоль одного из кристалло-
графических направлений. В результате этого 
сжатия происходит интенсивное нагревание 
решетки и возбуждение акустических или 
ударных волн, в зависимости от скорости 
поршня. В данной работе не учитываются сто-
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хастические эффекты температуры кристалла, и 
предполагается, что начальная температура 
равна 0 К. Следовательно, все атомы остаются 
в своих равновесных положениях до тех пор, 
пока они не подвергнутся воздействию акусти-
ческих либо ударных волн, возбужденных в 
кристалле вследствие сжатия решетки. 

 

                      а)                                        б) 

Рис.1. Схема расположения атомов фосфора              
в монослое фосфорена. (a) вид сверху решетки,      

состоящей из 33 трансляционных ячеек с четырьмя 
атомами фосфора в каждой ячейке. Пунктирные         

линии разделяют трансляционные ячейки. Оси X и Y 
направлены вдоль направлений "зигзаг" и "кресло",          

соответственно. (b) Перспективное изображение          
одной трансляционной ячейки. Верхние (красного 

цвета) и нижние (синего цвета) атомы фосфора обо-
значаются как P1 и P2. Внутренние связи и углы свя-
зей обозначаются как lin и θin. Внешние связи и углы 

связей обозначаются как lout и θout 

Fig.1. Diagram of the arrangement of phosphorus atoms 
in a phosphorene monolayer. (a) Top view of a lattice 

consisting of 33 translation cells with four phosphorus 
atoms in each cell. Dashed lines separate translation 

cells. The X and Y axes are directed along the "zigzag" 
and "armchair" directions, respectively. (b) Perspective 
image of a single translation cell. The top (red) and bot-
tom (blue) phosphorus atoms are designated as P1 and 
P2. Internal connections and connection angles are des-
ignated as lin and θin. External connections and connec-

tion angles are designated as lout and θout 

Результаты 

При движении поршня, сжимающего кри-
сталлическую решетку фосфорена со скоро-
стью меньше скорости звука в фосфорене, в 
решетке возникает акустическая волна. Эта 
волна распространяется вдоль одного из кри-
сталлографических направлений – "кресло" или 
"зигзаг", вдоль которых и происходит сжатие 
материала. В результате такого воздействия 
происходит сильное нагревание решетки. 

На первом этапе исследования рассматри-
вается сжатие кристаллической решетки вдоль 
направления "кресло" со скоростью поршня от    
u = 0,1 до 0,5 км/с. Чтобы сравнить динамику 
акустической волны, мы изменяем скорость 
поршня от u = 0,1 до u = 0,5 км/с. Если рас-
смотреть эволюцию энергии атомов для ряда 
атомов (рис.2), расположенных вдоль направ-
ления "кресло" при прохождении через них 
акустической волны при u = 0,2 км/с (рис.2а, в) 
и u = 0,5 км/с (рис.2б, г), то можно увидеть, что 
атомы получают сильно отличающуюся энер-
гию. Для оценки уровня энергии масштаб по 
энергиям сделан одинаковым. Так, когда аку-
стическая волна проходит через атом кристал-
лической решетки, энергия атома скачкообраз-
но возрастает в течение короткого времени, и 
стремительно спадает до определенного нену-
левого уровня, который не изменяется со вре-
менем после прохождения через атом волны. 
Значение этой остаточной энергии прямо про-
порционально скорости поршня: чем она боль-
ше, тем значительнее остаточная энергия ато-
мов. Также отметим, что при одной и той же 
скорости поршня, энергия, которую получает 
атом при прохождении через него акустической 
волны, зависит от направления распростране-
ния. При движении вдоль направления "кресло" 
энергия, получаемая атомом заметно ниже, чем 
в случае распространения вдоль направления 
"зигзаг". Это происходит в связи с тем, что в 
кристаллической решетке фосфорена в направ-
лении "зигзаг" существует большее количество 
связей между атомами, чем в направлении 
"кресло". Это приводит к более сильному сжа-
тию и растяжению решетки при распростране-
нии акустической волны в направлении "зиг-
заг", что в свою очередь приводит к более вы-
сокой передаче энергии от волны к атомам. 

Кроме того, в направлении "зигзаг" атомы 
решетки расположены ближе друг к другу, чем 
в направлении "кресло", что также способству-
ет более высокой передаче энергии от волны к 
атомам. 

Если рассмотреть случаи u = 0,2 км/с 
(верхний ряд на рис.2) и u = 0,5 км/с (нижний 
ряд рис.2), то хорошо видно, что энергия ато-
мов во втором случае многократно больше чем 
в случае более медленного движения поршня. 
Из этого следует, что остаточная энергия ато-
мов при распространении акустической волны 
во многом определяется скоростью сжатия 
поршнем. 
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"Кресло" 

 
a) 

 
б) 

"Зигзаг" 

 
в) 

 
г) 

Рис.2. Динамика полной энергии атомов E(t)               
в атомном ряду в направлении "кресло" при прохо-
ждении через них акустической волны. Графики (а)         
и (в) соответствуют случаю, когда скорость поршня 

u = 0,2 км/с, а (б) и (г) – случаю, когда скорость 
поршня составляет u = 0,5 км/с 

Fig.2. Dynamics of the total energy of atoms E(t) in an 
atomic row in the "armchair" direction when an acoustic 

wave passes through them. Graphs (a) and (c) corre-
spond to the case when the piston speed is u = 0.2 km/s, 

and (b) and (d) – to the case when the piston speed                     
is u = 0.5 km/s 

Кроме того, атомы, через который проис-
ходит распространение волны, получают все 
большую энергию с течением времени. Это 
можно объяснить следующим образом. При не-
прерывном сжатии решетки происходит накоп-

ление энергии в пружинистых свойствах ре-
шетки, что приводит к увеличению энергии ка-
ждого последующего атома в ряду. Это проис-
ходит потому, что при сжатии решетки увели-
чивается ее пружинная жесткость, что приво-
дит к увеличению энергии, необходимой для 
деформации каждого последующего атома. Это 
приводит к увеличению энергии акустической 
волны. При прохождении акустической волны 
через первый атом, он начинает колебаться с 
определенной амплитудой и частотой. При 
прохождении через следующий атом волна де-
формации передается и ему, а он начинает ко-
лебаться в том же ритме и, но с уже большей 
амплитудой, что и предыдущий атом. Таким 
образом, энергия акустической волны переда-
ется от одного атома к другому, и каждый по-
следующий атом получает все большую энер-
гию. Максимальная энергия, которую получает 
атом, можно рассматривать как энергию аку-
стической волны. Чтобы оценить ее динамику 
во времени и ее зависимость от скорости, были 
построены графики максимальной энергии 
атомов Em(t) для разных скоростей поршня в 
направлении "кресло" и "зигзаг", представлен-
ные на рис.3a и рис.3б, соответственно. 

 
а) 

 
б) 

Рис.3. Эволюция энергии атомов Ei(t) (максималь-
ного значения) вдоль атомного ряда, вдоль которого 

движется акустическая волна: "кресло" (а)                
и "зигзаг" (б) 

Fig.3. Evolution of atomic energy Ei(t) (maximum 
value) along the atomic row along which the acoustic 

wave moves: "armchai"r (a) and "zigzag" (b) 

Графики показывают монотонный рост 
энергии атомов, через которые проходит аку-
стическая волна во времени, а также значи-
тельный скачок энергии при увеличении значе-
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ния скорости поршня. Растет не только эта 
энергия, а еще и ее инкремент во времени. 
Также можно заметить, при распространении в 
направлении "зигзаг" рост максимальной энер-
гии атомов заметно интенсивнее, чем при дви-
жении в направлении "кресло". Причины этих 
эффектов были описаны выше. 

При распространении акустической волны 
через кристаллическую решетку происходят 
колебания атомов, которые вызывают измене-
ния внутренней энергии решетки. В результате 
этого на фронте распространения волны проис-
ходят колебания термодинамических парамет-
ров решетки, включая ее температуру. В зави-
симости от интенсивности колебаний атомов на 
фронте распространения волны происходит 
сильный нагрев решетки, так как атомы сжи-
маются и приобретают дополнительную кине-
тическую энергию, что приводит к нагреву ре-
шетки. Температура решетки на фронте рас-
пространения волны зависит от интенсивности 
колебаний атомов и скорости распространения 
волны. При больших амплитудах колебаний и 
высоких скоростях распространения волны из-
менения температуры решетки могут быть зна-
чительными. Это хорошо видно из графиков 
динамики температуры атомов решетки на гра-
нице распространения фронта акустической 
волны для двух кристаллографических направ-
лений на рис.4. 

 
а) 

 
б) 

Рис.4. Эволюция температуры атомов Ei(t) на гра-
нице фронта распространения акустической волны, 
инициированной сжатием поршнем с различными 

скоростями u, в направлении "кресло" (а)                        
и "зигзаг" (б) 

Fig.4. Evolution of the temperature of atoms Ei(t) at the 
boundary of the propagation front of an acoustic wave 
initiated by compression by a piston at different speeds 

u, in the "armchair" (a) and "zigzag" (b) directions 

При больших сжатиях происходит очень 
сильный разогрев кристаллической решетки. 
Так при сильных скоростях сжатия поршня 
температура становится настолько высокой, 
что она превышает температуру плавления 
черного фосфорена, которая лежит в пределах 
850-1300 К (на данный момент точно не опре-
делена). В связи с этим, при больших скоростях 
движения поршня начинает наблюдаться раз-
рушение кристаллической решетки фосфорена. 

Заключение 

Одним из ключевых факторов, опреде-
ляющих передачу энергии от волны к атомам в 
двумерных кристаллических материалах, явля-
ется возбуждение акустической волны. В слу-
чае черного фосфорена, акустическая волна 
может возбуждаться из-за непрерывного сжа-
тия кристаллической решетки поршнем с опре-
деленной скоростью. Исследование распро-
странения акустической волны через двумер-
ную кристаллическую решётку черного фосфо-
рена показало, что скорость движения поршня 
является ключевым фактором, определяющим 
передаваемую энергию от волны к атомам. Чем 
выше скорость поршня, тем больше передавае-
мая энергия и тем больше остаточная энергия 
атомов. Однако, при сильных скоростях сжатия 
поршня, температура решетки может возрасти 
настолько, что решетка может начать разру-
шаться. 

Также было обнаружено, что направление 
сжатия и последующее распространение волны 
играет очень важную роль в передаче энергии. 
При распространении вдоль направления "зиг-
заг" передаваемая энергия заметно выше, чем в 
направлении "кресло". Это связано с особенно-
стями кристаллической структуры черного 
фосфорена, где в направлении "зигзаг" сущест-
вует большее количество связей между атома-
ми, а расстояние между атомами наоборот ни-
же. 

Полученные результаты могут быть потен-
циально полезными для различных областей 
науки, в которых использование двумерных 
материалов открывает широкие перспективы 
развития, включая электронику, оптику. Во-
прос, что будет происходить с материалом при 
экстремальных механических нагрузках и как 
они повлияют на его свойства остается откры-
тым и актуальным. 
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Изучение распространения акустической 
волны через двумерную решетку черного фос-
форена позволяет более глубоко понимать про-
цессы, происходящие в двумерных кристалли-
ческих материалах при передаче энергии от 
волн к атомам при длительном сильном сжа-
тии. 
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