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摘要 近期在范德华材料中发现的滑移铁电性因其具备在原子厚度上实现微型功能器件的潜力而引起了广泛的

兴趣. 然而, 由于元件层间的范德华耦合相对较弱, 导致固有的电极化强度较低, 在很大程度上制约了该性质的实

际应用. 我们以多层六方氮化硼(h-BN)为例, 采用从头算方法, 发现施加垂直压力可以显著增强滑移铁电性. 在

4.63 GPa的中等压力下, 双层和三层h-BN的极化强度分别提高了125.58%和104.79%. 此外, 当弯曲多层h-BN材料

时, 铁电可以与挠曲电进一步耦合, 从而产生更大的电极化. 值得注意的是, 这一具有的压力增强电极化效应的铁

电性可以在无需外加电场的情况下调节弯曲双层h-BN的带隙. 这些结果凸显了滑移铁电性可作为一种新的自由

度来调控范德华材料中的力电耦合.
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1 引言

铁电性是一种经典现象, 其特征是特定材料的自

发极化, 可以通过外加电场逆转. 这一特性在信息
[1–7]

、

能源
[8–12]

和传感技术
[13–18]

等各个领域具有广泛应用的

巨大潜力. 近期在二维材料中发现的铁电性使器件得

以向原子厚度小型化方向前进, 从而进一步推动了该

领域的发展
[19,20]. 值得注意的是, 对二维铁电性的研

究最终明确, AB堆垛的二元二维材料双层通过层间横

向滑移能实现可逆极化
[21], 被称为滑移铁电性. 由于

其将二维铁电性扩展到更广泛的材料组成范围
[22–25],

并引入了机械运动和电性能之间的新型耦合
[26–30], 因

此引起了人们浓厚的兴趣. 然而, 所有已报道的滑移

铁电体的实例所具有的固有电极化强度均较小. 由于

固有的弱层间范德华相互作用, 其电极化强度比块体

材料低大约一个数量级. 因此, 如何有效地增强滑移

铁电体的电极化仍然是亟待解决的问题.
由于二维材料具有优异的力学性能, 弹性应变已

被证明是调节其物理
[31–39]

和化学
[40–45]

性能的有效手

段. 特别是与二维材料的高面内刚度相比, 多层二维材

料所表现出的较低面外刚度使它们的层间距易受到所

施加的垂直压力的影响. 大量实验表明, 10 GPa的垂直

压力可以将双层石墨烯的层间距压缩90%, 从而显著

增强其层间耦合
[46]. 当压力超过15 GPa时, 甚至可以
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诱导sp2到sp3的相变
[47]. 在其他二维材料中也观察到了

类似的调控
[48–51].然而,这种压力如何与滑移铁电相互

作用仍缺乏深入研究.
本文通过第一性原理计算, 证明了h-BN双层和三

层的铁电极化对层间距的变化非常敏感. 通过施加能

产生8.05%压缩应变的4.63 GPa外部压力, 我们观察到

铁电极化提高了125.58%, 同时仍保持了层间滑移的

可逆性. 滑移铁电与挠曲电耦合的极化增强不但可以

增大层间摩擦, 还能通过改变堆垛方式来调节双壁BN
纳米管的挠曲电压. 值得注意的是, 堆垛方式的改变对

双壁BN纳米管的电子性质影响不大. 这些发现不但为

研究二维材料中铁电性与其他物理性质(如磁性和光

学性质)之间复杂的相互作用铺平了道路, 还激发了基

于铁电性的纳米器件的新设计.

2 计算方法

本文所有第一性原理计算基于密度泛函理论的

VASP软件包
[52,53], 使用广义梯度近似的Perdew-Burke-

Ernzerhof (PBE)泛函
[54]

作为交换关联泛函. 核电子由

缀加投影平面波的方法来描述
[55]. 为避免相邻周期镜

像的影响, 在模型中设置了厚度不小于15 Å的真空层.
平面波截断能设为500 eV. 二维模型和纳米管模型的

布里渊区分别采用24 × 24 × 1和1 × 1 × 24的网格采

样 . 原子结构优化至所有原子上的受力均小于

0.01 eV/Å, 能量收敛标准设为10−5 eV. 采用先进的

vdW-DF2方法考虑色散力修正
[56], 采用Berry相法计算

晶体的极化
[57].

层间压力通过控制层间距的方式来施加. 通过计

算一系列不同层间距下的系统能量, 将其对层间距求

一阶导, 再除以单胞面积即可得到层间压力. 滑移时

虽然中间态的系统能量与初末态铁电相不同, 但其对

层间距求导后的系数相近, 故而可以认为在控制层间

距不变的情况下, 滑移时压力不发生变化. 我们以三

层h-BN为例, 分别计算了初态ABC堆垛和滑移时第一

个能垒所对应的堆垛形式在不同层间距下的系统能

量, 将其做二次拟合后对层间距求一阶导, 发现两种堆

垛形式压力与层间距的关系分别为p=(1.62d−5.54)/S
和p=(1.66d−5.70)/S, 其中p为垂直压力, d为层间距, S
为单胞面积. 前者的线性项系数和常数项仅比后者分

别小2.41%和2.81%.

3 结果与讨论

众所周知, 具有AB堆垛的双层h-BN (图1(a))因为

空间反演对称性的破缺而呈现电荷在两层之间转移的

现象, 表现为滑移铁电性
[21]. 计算结果表明, 该双层的

最佳层间距为3.48 Å, 极化强度为0.89 pC/m, 与某些二

维铁电材料如TMPCs-CuMP2X6 (M =Cr, V; X=S, Se)的
极化强度相当

[58]. 将一层相对于另一层滑移一个B–N
键长的距离, 可以实现极化方向的反转, 如图1(c)所示.
通过微动弹性带(Nudged Elastic Band, NEB)方法

[59]
计

算, 极化反转能垒为0.61 meV/原子, 与前人的研究结

果
[21]

相近. 在极化反转的最小能量路径中, 过渡态为

顺电相, 其原子结构如图1(b)所示.
由于垂直压力可以减小层间距离并诱导更多的电

荷在层间转移, 故可以借此来增大双层h-BN的电极化.
施加1.30 GPa的垂直压力, 双层h-BN的电极化强度提

高了28.09%, 达到1.14 pC/m. 值得注意的是, 极化反

转的能垒仅升高到0.78 meV/原子, 这表明在垂直压力

为1.30 GPa的情况下, 实验中仍可能发生铁电极化反

转. 垂直压力使铁电极化从2.96 GPa时的1.49 pC/m增

加到4.63 GPa时的1.94 pC/m, 铁电极化反转能垒提高

到1.43 meV/原子. 当垂直压力进一步增大至6.29 GPa
时, 铁电极化达到2.50 pC/m. 在7.69 GPa的压力下, 极
化反转的能垒进一步提高到2.55 meV/原子. 这说明该

铁电体系即使在高压作用下依然具有极化易操控的特

点, 且制成存储器后可在很低的功耗下实现数据的读

写. 该高压下的铁电极化为3.17 pC/m, 高于之前报道

的二维铁电体Cu(CrS2)2和Cu(CrSe2)2
[60], 但仍低于h-

CrN单层的电极化(6.2 pC/m)[61].
除h-BN以外, 其他二维材料如2H-MoS2也具有类

似的滑移铁电行为, 如图1(e)所示. 在0压力下, 双层

2H-MoS2的铁电极化约为0.12 Pc/m, 约为1T′-WTe2的
1/2[48], 远小于h-BN的0.89 pC/m. 施加1.76 GPa的垂直

压力使层间距压缩约7%, 双层2H-MoS2的极化强度达

到0.19 pC/m, 增幅为62.12%, 超过了1T′-WTe2在同等

压缩应变下约50%的增幅
[48]. 继续增加垂直压力至

2.45 GPa, 极化强度达到0.21 pC/m, 增加了约71.21%.
当垂直压力大幅提升至7.05 GPa时, 极化强度显著增

大186.36%, 达到0.35 pC/m. 双层2H-MoS2的极化强度

对垂直压力的敏感性与h-BN相近, 但极化大小比h-BN
低约一个数量级. 这可能是因为MoS2为S-Mo-S的三明
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治结构, 因此当垂直压力一定时, 层间S–Mo之间的距

离比h-BN更远, 故而层间电荷转移不及h-BN.
除了施加垂直压力, 还有一种策略也可以增加多

层h-BN的电极化. 由于极化源于特定的层间堆垛, 通

过在双层h-BN上再堆垛一层h-BN, 形成ABC堆垛, 可

以增加h-BN体系的电极化, 如图2(a)所示. 计算得到三

层h-BN的电极化为2.18 pC/m, 比双层h-BN高144.94%.
虽然三层h-BN具有更大的电极化, 但其极化反转的能

垒大小对于确定这种方法的可行性至关重要. NEB计
算结果表明 , 极化反转的能垒为0 .42 meV/原子

(图1(d)), 与BN-Gr-Gr-BN体系相当
[62], 略低于双层

h-BN体系. 具体而言, 极化三层h-BN的铁电反转路径

遵循ABC→ABA→CBA模式(图2(a)–(c)), 与三层3R
MoS2相同

[27]. 这种独特的反转机制引入了ABA堆垛

的中间态, 因此需要克服两个能垒. 尽管ABA堆垛在

三层h-BN中的固有稳定性优于极化状态的ABC堆垛,
但外部电场可稳定极化的三层h-BN并驱动铁电极化

反转.
接下来研究了垂直压力对三层h-BN和2H-MoS2的

影响. 当垂直压力为1.22 GPa时, 双层h-BN的极化较0
压力下增强了26.30%, ABC堆垛的h-BN的极化则增强

了16.97%,达到2.55 pC/m.值得注意的是,三层h-BN中
极化反转的能垒同时增加到0.52 meV/原子. 逐渐升高

的压力使得三层h-BN的电极化持续增强, 从2.90 GPa
压力下的 3 . 3 6 pC /m增加到 4 . 5 8 GP a压力下的

4.39 pC/m. 当进一步加压至6.26 GPa时, 电极化提升至

5.72 pC/m, 与h-CrN单层相当
[61]. 当垂直压力为

7.94 GPa时, 电极化强度达到7.26 pC/m, 极化反转能

垒达到1.2 meV/原子. 对于ABC堆垛的2H-MoS2, 当垂

直压力为0时极化强度为0.45 pC/m, 约为三层h-BN的
20.45%. 当垂直压力为1.40 GPa时, 三层2H-MoS2的极

化增强了47.13%, 达到0.66 pC/m. 随着压力逐渐升高,
三层2H-MoS2的极化强度从2.34 GPa下的0.81 pC/m增

加到3.28 GPa下的0.99 pC/m. 当压力升至5.16 GPa时,
三层2H-MoS2的极化达到1.40 pC/m, 比0压力下增加

了214.71%. 相比之下, 三层h-BN在6.26 GPa的垂直压

力下极化强度仅比0压力下提高了162.19%. 三层

2H-MoS2的极化强度虽然仅为三层h-BN的1/5至1/4,
但对压力的敏感度则显著超过后者.

为了系统地解释电极化与垂直压力之间的关系,
我们建立了一个简化模型. 首先假设从一层到另一层

的电荷转移是来自不同层的B和N原子的2pz轨道之间

图 1 (网络版彩图)双层h-BN的铁电性. (a)–(c) 双层h-BN的双稳态铁电极化相和顺电相的原子结构. (d) 不同层间距下双层
h-BN的相应极化反转路径. (e) 双层h-BN和2H-MoS2的铁电极化强度随垂直压力的变化
Figure 1 (Color online) Properties of ferroelectric bilayer h-BN. (a)–(c) Geometric structures of the bi-stable polar states and a paraeletric state for
bilayer h-BN. (d) The corresponding switching pathways for bilayer h-BN under different interlayer pressures. (e) Ferroelectric polarizations of bilayer
h-BN and 2H-MoS2 as functions of the applied pressure.
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的重叠积分的一部分. 由于两个pz轨道之间的积分难

以计算, 假设两个s轨道之间的积分具有相同的形式,
即kde−ld, 其中d为两层h-BN之间的距离, k和l为校正系

数. 由于双层h-BN的电极化随层间距离的增加而减小,
假设电偶极子正负电荷中心之间的距离与层间距离为

1/d的关系; 则可以得到电极化P与层间距离d的关系,
即ke−ld. 在压力为0 GPa附近, 无论层间距离扩大或减

小, h-BN体系的能量都会增加. 因此, 我们可以将两层

h-BN的范德华相互作用能进行泰勒展开, 忽略高于二

阶的项. 通过对描述范德华相互作用能和层间距离的

函数求导, 可以得到两层之间的力作为层间距离的函

数. 因此, 我们可以得到力与层间距离成线性关系. 因
为压力p是单位面积上的力, 所以压强也与层间距离成

线性关系. 因此, 可以给出极化强度P和垂直压力p之
间的关系:

P k= e . (1)lp

对图1(e)和图2(e)中的数据进行拟合, 可得双层和

三层h-BN的参数l均为−0.16, 参数k分别为0.92和2.08;
双层和三层2H-MoS2的参数l分别为−0.15和−0.22, 参

数k分别为0.13和0.46.

事实上, 二维材料具有良好的柔性, 在面外方向上

易于产生大的弯曲弹性变形. 这一性质促使我们深入

研究弯曲双层h-BN的层间滑移铁电和挠曲电之间复

杂的相互作用. 双壁BN纳米管的几何结构如图3所示,
优化后的内管半径为3.2 Å, 外管半径为6.5 Å. 已有文

献报道表明, 在BN纳米管中, 所有B原子都向内收缩,
而所有N原子都向外突出, 从而形成径向方向的极

化
[63], 如图3(a)中的大箭头所示. 类似地, AB堆垛的弯

曲双层h-BN也表现出在面外方向上的极化, 与此前讨

论的无弯曲的平面情况一致. 以AB1堆垛为例, 外管中

的B原子精确地覆盖在内管中的N原子上, 而外管中的

N原子与内管内六边形的中心对齐, 如图3(b)所示. 这

种几何屈曲进一步减小了外管中B原子与内管中N原
子之间的距离. 因此, 层间距离越近, 内管与外管之间

的电荷转移越强, 导致层间滑移铁电极化愈发不可忽

视, 如图3(a)中的小箭头所示. 在这种特定的结构中,
层间的铁电极化和屈曲产生的极化取向一致, 协同增

强了弯曲BN双层内的挠曲电响应. 反之, 对弯曲BN双
层的AB2堆垛结构,如图3(c)所示,外管中的N原子直接

排列在内管中的B原子上方, 而外管中的B原子排列在

内管内的六边形中心上方, 则会出现反向的铁电极化,

图 2 (网络版彩图)铁电三层h-BN的性质. (a)–(c) 三层h-BN的双稳态铁电极化相和顺电相的原子结构. (d) 不同层间距下三层
h-BN的相应极化反转路径. (e) 三层h-BN和2H-MoS2的铁电极化强度随垂直压力的变化
Figure 2 (Color online) Properties of ferroelectric trilayer h-BN. (a)–(c) Geometric structures of the bi-stable polar states and a paraeletric state for
trilayer h-BN. (d) The corresponding switching pathways for trilayer h-BN under different vertical pressures. (e) Ferroelectric polarizations of trilayer
h-BN and 2H-MoS2 as functions of vertical pressure.
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从而削弱弯曲BN双层的挠曲电效应.
为了更深入地理解滑移铁电和挠曲电之间复杂的

相互作用, 我们以BN纳米管(8,0)@(16,0)为例分析两

种堆垛的静电势分布, 如图3(d)所示. 显然, 由于挠曲

电效应, 两种构型的外管外电势都大于内管内电势. 当
从AB1堆垛转变为AB2堆垛时, 层间铁电极化的反转导

致真空能级从−1.31 eV微降至−1.33 eV. 相比之下, 这
种极化反转却显著提高了内管中心的电势, 使其从

−2.54 eV提升至−2.45 eV, 从而使双壁BN纳米管的挠

曲电压大幅降低达105 mV. 为了进一步研究该现象,
继续计算了一系列双壁BN纳米管由于滑移铁电极化

导致的挠曲电压差ΔV, 其中每个BN纳米管具有不同

的曲率和层间距. 具体而言, 当外管固定为(12,0)时,
随着层间距离从3.43 Å减小到2.85 Å, 由于滑移铁电极

化随之增强, ΔV亦随之增大, 从(3,0)@(12,0)的157 mV
增大到(5,0)@(12,0)的195 mV, 如图3(e)所示. 此外,

在内外管序号不变的情况下, 随着平均曲率(内管和外

管曲率的算术平均值) k从0.30 Å−1
减小到0.15 Å−1, ΔV

随之从(4,0)@(12,0)的171 mV减小到(12,0)@(20,0)的
96 mV. 这可能是因为曲率降低导致的屈曲减少

[63], 从
而导致层间距离增加, 进而减弱了滑移铁电极化.

此外, 值得注意的是, 滑移铁电性和弯曲引起的结

构屈曲之间复杂的相互作用对双壁纳米管的摩擦特性

也产生了深远的影响. 我们以双壁碳纳米管和BN纳米

管(8,0)@(16,0)为例, 来研究这种耦合对内外管间摩擦

的影响. 我们使外管保持固定, 而内管沿轴向平移, 从
AB2堆垛过渡到AB1堆垛, 平移距离与B–N (或C–C)键
的键长相对应. 我们以结合能的最低点, 即AB2堆垛对

应的势能, 作为势能分析的参考点. 对于BN纳米管, 随
着内管的平移, 相对势能呈上升趋势, 在平移距离

0.72 Å处达到296.13 meV的能垒, 此时内管的N和B原
子在外管内对称排列成六边形. 当内管平移距离达到

图 3 (网络版彩图)双层BN铁电和挠曲电的耦合. (a) 双层BN纳米管的截面图. 大箭头表示屈曲诱导的极化方向, 小箭头表示
滑移铁电极化方向. (b) BN纳米管(8,0)@(16,0)的侧视图, 内管中的B原子位于外管六边形中心下方. (c) BN纳米管(8,0)@(16,0)
的侧视图, 内管中的N原子位于外管六边形中心下方. (d) BN纳米管(8,0)@(16,0)在AB1和AB2两种堆垛下势能的径向分布.
(e) 不同层间距和平均曲率下两种堆垛之间的挠曲电压差
Figure 3 (Color online) Coupling of ferroelectricity with flexoelectricity in BN bilayers. (a) Cross-section view of a (8,0)@(16,0) double-walled BN
nanotube. The big arrows indicate the direction of buckling induced polarization while the small arrow indicates the direction of sliding ferroelectric
polarization. (b) Side view of (8,0)@(16,0) BNNT with B atoms in the inner tube located beneath the center of the hexagon of the outer tube. (c) Side
view of (8,0)@(16,0) BNNT with N atoms in the inner tube located beneath the center of the hexagon of the outer tube. (d) Plane-averaged radial
electrostatic potentials of the (8,0)@(16,0) BNNT with two distinct interwall stacking. (e) Flexoelectric potential difference induced by the interlay
sliding ferroelectric polarization in double-walled BN nanotubes with different interlayer distances and mean curvatures.
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1.44 Å, 双壁BN纳米管变为AB1堆垛时, 相对势能下降

到62.76 meV, 如图4(a)所示. 值得注意的是, 弯曲引起

BN纳米管的结构屈曲, 导致情况与在平面双层h-BN
情况下观察到的对称曲线不同. 这种通过将B和N原子

分离到两个同轴圆柱面而导致的不对称性, 使AB2堆

垛的能量比AB1堆垛的能量降低了0.65 meV/原子.
双壁碳纳米管具有类似的相对势能曲线, 不同之

处在于: 由于六边形内每个碳原子的固有等效, 因此

在碳纳米管中没有发生结构屈曲, 故而AB1和AB2堆垛

的能量相等. 由于双层石墨烯的滑移铁电性为零, 即使

多层石墨烯的滑移铁电性也较弱
[24,64], 碳纳米管的能

垒低至165.05 meV.
当内管沿轴向滑移时, 必须克服相应的能垒, 故而

该能垒对层间摩擦行为有直接且深刻的影响. 根据前

人的文献报道
[65–67], 势能可以表示为

( )E x F E x d x F F d x F E F( , ) = , ( , ) + ( , ) ( ), (2)n n n n nb 0

其中d为内外管的层间距离, x为沿轴向的平移距离, Eb
为结合能, F E d= /n b 为垂直于纳米管表面的径向

载荷, E0为系统沿滑移路径的势能最低点. 则能垒ΔE

可由ΔE = Emax−Emin得到, 其中Emax和Emin分别为势能

的最大值和最小值. 当内管平移时, 内外管间距离不

变, 因此可认为Fn也保持不变. 因此, 能垒即为图4(a)
中势能曲线最高点与最低点能量之差, 则沿滑移路径

的平均摩擦力为

F E x= / , (3)fri

其中Δx为Emax和Emin之间的滑移距离
[67]. 将BN纳米管

的ΔE = 296.13 meV, Δx = 0.72 Å和碳纳米管的ΔE =
165.05 meV, Δx = 0.715 Å分别代入式(3), 则可得双壁

BN纳米管和碳纳米管的层间平均摩擦力分别为0.66和
0.37 nN,这与之前实验报道的实验结果趋势上一致

[68].
我们进一步研究了位移过程中的实时摩擦Ffri, 如

图4(b)所示. 滑移开始时, BN纳米管的摩擦力高达

1.14 nN, 而碳纳米管的摩擦力则低至0.78 nN. 当内管

沿轴向平移时, BN纳米管的层间摩擦力急剧下降, 在

内管位移达到0.72 Å, 即系统势能达到峰值时降为

0 nN. 随着内管继续平移, 摩擦力变为负值, 在内管位

移为1.44 Å时达到最低−0.99 nN, 此时双壁BN纳米管

变为AB1堆垛. 双壁碳纳米管的层间摩擦力也表现出

图 4 (网络版彩图)不同堆垛下双壁纳米管的摩擦与电子特性. (a) 双壁碳纳米管(黑色矩形)和BN纳米管(红色圆圈)(8,0)@
(16,0)的相对势能随滑移距离的变化. (b) 双壁碳纳米管和BN纳米管在滑移区间上的层间摩擦力. AB1堆垛(c)和AB2堆垛(d)下
双壁BN纳米管的能带结构
Figure 4 (Color online) Tribological and electronic properties of double-walled BN nanotubes. (a) Relative potential energies as functions of
interlayer sliding distance for double-walled CNT (black rectangles) and (8,0)@(16,0) BNNT (red circles). (b) The corresponding interwall frictions
along the sliding pathway. Band structures of the (8,0)@(16,0) BNNTs with (c) AB1 stacked and (d) AB2 stacked walls.
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类似的趋势. 不同之处在于, 碳纳米管的摩擦力曲线下

降得更缓慢, 在0.93 Å处与BN纳米管的摩擦力曲线相

交, 最终达到最低点−0.78 nN.
最后, 我们计算了双壁BN纳米管AB1和AB2堆垛

的能带结构(图4(c), (d)), 研究了滑移铁电性对BN纳米

管(8,0)@(16,0)电子特性的影响. 费米能级EF设为导带

底(CBM)和价带顶(VBM)的中间. 在这两种堆垛下, 双
壁管都表现为直接半导体, CBM和VBM均位于Γ点.
值得注意的是, 双壁管的CBM主要由内管贡献, 而

VBM主要来自外管的VBM. 对于AB1堆垛, 内管的

CBM和VBM分别为1.54和−1.86 eV, 外管的CBM和

VBM分别为2.47和−1.54 eV. 当系统变为AB2堆垛时,
铁电极化方向反转, 导致内管的CBM升高至1.59 eV,
VBM降低至−1.89 eV. 同时, 外管CBM变为2.76 eV,
VBM变为−1.59 eV. 因此, 从AB1堆垛变为AB2堆垛使

系统的带隙由3.07 eV增加到3.17 eV.

4 结论

我们通过第一性原理计算揭示了BN双层和三层

内铁电极化对层间距离变化的固有敏感性. 当外加压

力为4.63 GPa, 使BN双层压缩8.05%时, 极化强度增大

了125.58%. 该现象可使用一个基于上下两层相邻两

个原子的pz轨道之间的重叠积分的简单模型来合理地

解释. 此外, 我们还揭示了双壁BN纳米管中滑移铁电

和挠曲电之间复杂的相互作用, 不同的层间堆垛方式

可在调控挠曲电压的同时, 对电子特性不产生显著的

影响. 此外, 通过比较碳纳米管和BN纳米管(8,0)@
(16,0)的摩擦行为, 我们发现更强的滑移铁电性可以增

加层间摩擦. 这些发现不仅丰富了对二维材料中铁电

性与各种力学和物理性质之间复杂耦合的理解, 而且

有望为基于铁电原理的新型纳米器件设计策略提供

帮助.
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The recent discovery of sliding ferroelectricity in van der Waals (vdW) materials has attracted tremendous interest owing
to its potential for miniaturizing functional devices with atomic thicknesses. However, the practical applications of this
intriguing property are largely hindered by its inherently small electric polarization resulting from weak vdW coupling
between the component layers. Using boron nitride (BN) multilayers as a prototype, our ab initio calculations
demonstrate that vertical pressure can substantially enhance sliding ferroelectricity. Specifically, a moderate pressure of
4.63 GPa can increase the electric polarization by 125.58% in bilayers and 104.79% in trilayers. Furthermore, when the
multilayers are bent, the ferroelectricity can be further coupled with flexoelectricity to yield an amplified net polarization.
Notably, the pressure-enhanced electric polarization of ferroelectricity can narrow the band gap of bent BN multilayers
without requiring an external electric field. These findings present sliding ferroelectricity as a novel degree of freedom
for manipulating electromechanical coupling in vdW materials.
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