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摘要 于无序中觅有序, 于繁复间见真章. 这是众多非晶材料研究者毕生的追求. 非晶合金是基于现代冶金技术

和熵调控理念, 通过抑制合金熔体结晶以保持液体无序结构的一类新型金属材料. 良好的综合性能使其在国防军

事、航空航天、轨道交通等战略核心领域都具有广阔的应用前景. 这些领域常要求结构装备能够承受连续冲击

载荷, 因此材料在复杂载荷作用下的动态力学响应和损伤演化过程是研究者关注的首要问题. 本文尝试从动态载

荷的统一视角出发, 梳理非晶合金中的塑性事件演化及相互作用方面的研究发展脉络. 通过明确基本单元对系统

所处外界环境的响应, 及其与宏观统计量之间的关联, 加深对非晶体系在动载下涌现出的新现象和新机制的理

解. 最终希望能借助微细观机理研究明确技术发展方向, 探明现象和机制背后蕴含的底层调控空间.
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1 引言

材料与人类文明的发展息息相关, 从石器时代, 到
铜器、铁器时代, 生产工具的每次更新换代都会显著

改变历史的发展进程. 现代国防军事、航空航天、轨

道交通等战略核心领域的发展, 更是离不开材料科学

的进步和创新. 近几十年来, 国内外不断有新型高性

能先进材料涌现, 非晶合金
[1,2]

作为其典型代表, 以独

特的设计理念及优异的材料性能得到了学界和业界的

广泛关注
[3].

非晶合金是基于现代冶金技术——快速凝固技术

和熵调控理念——抑制合金熔体结晶, 进而保持液体

无序结构所得到的一类新型金属材料. 非晶合金以及

同样基于熵调控理念制造的高熵合金, 把金属材料的

强度、韧性
[4]
和抗辐照、抗腐蚀能力

[5]
提高到了新的

高度, 在能源、航天、生物医疗、消费电子等高新技
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术领域都拥有广阔的应用前景. 在国防军事领域, 非晶

合金独特的剪切自锐性
[6]
和较低的燃烧激活能

[7], 使其

得以胜任反坦克穿甲弹和固体推进剂等武器、空天装

备方面的角色. 良好的综合性能又使其能在严酷的冷

热循环、高能粒子辐照等复杂太空环境中表现出高稳

定性, 有望作为空间反射镜、卫星天线展开臂等机构

的关键部件. 关于非晶合金体系力学特性的研究具有

非常重要的理论价值和实际用途, 是材料科学与结构

工程相互交叉、相互渗透的重要前沿方向和重大基础

性问题.
空天、国防领域常要求结构装备能够承受连续冲

击载荷, 因此材料在复杂载荷作用下的动态力学响应

和损伤演化过程是研究者关注的首要问题
[8]. 本文在

第2节中首先介绍了3个相对独立发展、实则存在共性

的研究领域, 尝试从动态载荷的统一视角出发, 理解非

晶体系在动载下涌现出的新现象和新机制. 另一方面,
组成材料的基本单元间的相互作用决定了材料内部的

基本结构, 再加上跨尺度过程中各层级涌现出的新机

制, 两者共同决定了材料在宏观尺度的综合响应. 因

此, 第3节从非晶合金体系塑性变形的基本单元和基

本单元间的相互作用两方面展开介绍. 这一领域的研

究任务是明确基本单元对系统所处外界环境的响应,
及其与宏观统计量之间的关联. 在此基础上探明现象

和机制背后蕴含的底层调控空间, 以求实现理论研究

对实践应用的反哺.

2 动态加载下的涌现与演化

2.1 振荡系统的动力学行为

振荡(Vibration)是指系统在平衡点附近的周期性

往复运动. 当系统在时变扰动下发生受迫振荡时常常

表现出独特的动力学行为, 吸引了众多非晶材料和颗

粒物理学家
[9]
的关注. 近期, 周期性振荡加载被广泛运

用于玻璃转变的研究中
[10–17]. 深圳大学马将团队

[18,19]

通过高频加载(应变率~103/s), 以远低于室温屈服应力

的载荷幅值(12 MPa)在非晶合金中诱发了超塑性变

形, 并探索了将非晶合金的这一特性应用于金属、陶

瓷黏合剂等方面的可行性
[20,21]. 这一技术也可用于触

发晶体的超快非晶化
[22], 并通过循环周期控制晶体-非

晶转变比例. 背后的机制被归结为动态加载下体积应

变的快速累积, 原子尺度的体涨效应降低了玻璃转变

的激活能垒, 提高了样品中的原子迁移率, 促进了材

料的塑性变形(图1). 这一技术与非晶薄膜的超声焊

接
[23]

不同, 后者主要利用了非晶表面的超快动力学.
此外, 这一效果还与非晶中的结构和动力学非均匀性

有关, 具有较高流动能力的软区可能更容易被激活
[17].

这些技术手段的进步无疑拓展了非晶合金的无序结构

和流动成型能力在材料设计中的运用空间.
与之相反的非晶-晶体转变过程早在2005年Ichit-

subo等人
[24]

揭示非晶合金非均匀性的著名文章中就已

出现. 这种相较而言能量更低的超声波退火技术常被

用于消除工件表面的残余应力. 这提示, 调整振荡加

载的载荷幅值可以得到截然不同的调控效果. 这一现

象同样在分子动力学模拟中出现. Lacks和Osborne[25]

研究了非晶体系在单次剪切循环过程中的结构演变行

为, 并发现对于较小的剪切应变幅值, 循环结束后体系

往往会进入比之前能量更低的状态, 类似于老化效果,
而较大的应变幅值带来的则是能量更高的回春效果.
这一转变的临界振幅与体系的退火程度

[14,15,26,27]
和系

统尺寸
[28–30]

有关, 初始势能较低的样品往往会更容易

恢复活力. Sastry课题组
[10,29]

在非晶体系的对称剪切循

环过程中, 同样观察到了随应变幅值提升系统行为从

局域稳态到扩散稳态的转变. 小应变循环会将系统移

动到不同状态, 而大应变循环会使系统远离初始状态.
轻微的振荡倾向于使构型致密化, 但剧烈的振荡则反

而会使构型更稀疏. 此后, Regev等人
[31]

又在振荡剪切

系统中观察到了非晶体系的混沌行为. 他们发现在若

干小振幅周期后, 系统势能会进入循环, 演化为周期

性极限环
[32]. 这意味着体系中的粒子在多次加载-卸载

过程中沿相同轨迹运动, 即结构重排是可逆的. 随着应

变振幅增大, 系统进入周期性循环的时刻不断推迟. 直
到达到临界振幅, 系统将不再进入极限环, 而是表现出

混沌行为(正的李雅普诺夫指数, Lyapunov Exponent).
由于他们观察到的临界振幅和简单剪切的屈服应变很

接近, 所以他们推测, 非晶体系的塑性屈服是混沌行为

的结果. 这种局部不可逆重排与非晶固体中雪崩的相

关性也在此前的胶体系统实验中得到证实
[33,34]. 近期,

Shang等人
[35]

又进一步研究了非对称循环剪切加载
[28]

下的非晶塑性行为, 指出了塑性事件耗竭引起的局部

势能面不对称可在材料中引入各向异性的塑性响应.
利用机械振荡在结构老化和年轻化间进行调节

[36], 已

逐渐成为一种新型的材料性能调控思路.
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2.2 应力波加载下的材料损伤演化

当载荷以极高的速率施加在物体上时, 扰动就会

以应力波的形式传播出去. 不同加载模式的区别主要

反映在应力波幅值、频率和作用时间上, 常规Hopkin-
son杆和轻气炮对应于高应力幅值、单脉冲、短作用

时长的应力波加载, 上一节提到的高频加载对应于低

应力幅值、多脉冲、长作用时长的情况.
应力波加载下材料的动态力学响应与准静态加载

下的有明显区别. 一方面, 相关物理量在极短时间尺度

内发生数量级的跃变, 同时显著的惯性效应导致应力

波传播和相互作用不可忽略, 进而带来损伤演化和断

裂机制的差异. 前期压缩阶段的应变局域化会显著影

响后续拉伸阶段的细观损伤演化
[37], 加速材料的动态

失效进程. 这带来了一种随冲击速度提升自发产生的

“韧脆转变”现象, 表现为低速下的韧窝形貌和高速下

独特的杯锥式断口(Cup-cone)[38]. 目前研究者们已经

认识到杯锥的形成是循序渐进的. 初始成核发生在杯

锥顶点, 后续损伤沿圆锥面继续演化. 这表明非晶体

系的动态损伤演化在时间和空间上都存在非均匀性.
初始成核源的空间分布以杯锥结构的形式得以保存,
为非晶体系的定量统计提供了理想的平台. 它将不同

的动态力学性能指标与微细观损伤演化过程更为精确

地联系起来, 可获取常规手段无法得到的物理机制和

规律. 因此, 通过开展基于断口形貌表征的细观统计

分析, 发现冲击速度提升带来的初始成核源密度增大

图 1 (网络版彩图)超声振动诱导非晶合金中的超塑性流动(a)[18]和晶体-非晶转变(b)[22]

Figure 1 (Color online) Ultrasonic vibration induced (a) superplastic flow in amorphous alloys [18] and (b) crystal-amorphous transition [22].
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和层裂强度提高主要由应变率控制
[39], 因此两者虽然

存在相关性, 但并不强耦合. 本课题组此前撰写的另

一篇综述
[40]

对这一领域进行了更为详细的介绍. 由于

目前关于这一“韧脆转变”的研究主要在锆基非晶合金

体系中开展, 这一现象的普遍性仍未得到验证. 但可以

预期, 对于具有不同屈服强度的非晶体系, 发生韧脆转

变的临界速度以及成核密度的演化规律将有所区别

(图2)[41]. 对于具有不同塑性变形能力的体系, 孔洞与

剪切带模式的相互竞争和转变机制则仍不明确. 有意

思的是, 与杯锥结构类似的现象也在晶体材料中被观

察到. Grégoire和Ponga[42]通过分子动力学模拟发现,
HCP镁单晶体系由于存在先天滑移系, 只需预制孔洞

就可以激活六棱锥型的滑移面. 从非晶到高熵合金
[43–45]

再到单晶
[46–49], 这种无序度变化带来的材料动态行为

变化, 也是值得研究者关注的问题.
另一方面, 材料的动态损伤演化过程耦合了宽广

的温度和应变率范围, 涉及复杂的应力状态, 带来了

纷繁复杂, 甚至互相矛盾的研究结果. 其中既涉及纳

米孔洞成核
[50]

和绝热剪切带形核
[51], 又包含后续剪切

带内的孔洞演化
[52]

和孔洞边界的塑性流动
[53]. 成核源

既包含冷却过程形成的初始类液区缺陷
[24], 也涉及加

载过程动态激发的流变缺陷
[54]. 基本塑性事件可细分

为剪切、体涨和旋转三种模式
[55], 更细致的理论还应

考虑动态变形下的惯性效应
[56–59]. 后续损伤演化过程

中也存在多种机制的竞争, 自由体积的聚集会显著降

低孔洞形核的阈值、加速损伤演化进程
[60,41], 而纳米

孔洞的形核又可能会反过来抑制周围基体的自由体积

演化
[61]. 多种机制的耦合效应带来了诸多机遇, 呼吁

研究者进一步探索非晶体系在动态加载下的塑性流变

范式和失效、断裂模式的转变机制.

2.3 脉冲电流中的力电耦合效应

前面两小节介绍了利用常规动态加载手段开展的

非晶塑性流变和损伤演化机制研究, 但实际上脉冲载

荷广泛存在于多种物理场中, 并不局限于机械加载这

一种方式. 下面以集成电路和机械加工领域关于电迁

移和电塑性的研究为例, 介绍通过电场方式引入应力

脉冲的思路.
20世纪随着集成电路的发展, 电迁移下封装电路

的失效问题日益凸显. 导线中的电流会带来热-磁-力
耦合的多重效应

[62,63], 包括电场力和电子风力带来的

电迁移效应
[64]

、焦耳热带来的热软化效应、缺陷附

近电荷不平衡导致的原子键变化、感应磁场带来的位

错脱销等
[65,66]. 虽然单个电子质量极小, 但只要电流密

度和通电时间足够, 电子轰击原子核带来的动量交换

也会引起不可忽视的质量输运, 进而在导线内部形成

空隙或小丘, 诱发断路或短路现象. 对于集成电路而

言这是绝对需要避免的, 但对于工程结构件而言, 电

图 2 (网络版彩图) (a) 随冲击速度提升的自发“韧脆转变”现象
[41]; (b) 相邻杯锥结构的定义和统计方法

[39]; (c) 杯锥间距、尺
寸以及相应的成核密度随冲击速度的演化规律

[39]

Figure 2 (Color online) (a) Spontaneous “ductile brittle transition” phenomenon with increasing impact velocity [41]. (b) Definition and statistical
methods of adjacent cup-cone structures [39]. (c) Evolution of cup-cone spacing, size, and corresponding nucleation density with impact velocity [39].
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迁移诱导的裂纹和微孔洞愈合
[67–70]

则具有明显的应

用价值, 却还未被充分开发利用.
目前该技术主要应用在机械制造方面. 航空用途

的高强钛、镁、铝合金等常因硬度过大而难以加工,
因此许多研究尝试在压铸过程中给工件通电, 利用电

迁移和焦耳热效应, 降低材料强度并提升塑性, 便于

构件的一体化成型
[71]. Johnson等人

[72]
利用电脉冲的均

匀加热特性, 规避非晶合金升温过程中的结晶行为. 华
中科技大学柳林团队

[73]
在非晶合金加载过程中引入

脉冲电流诱导动态回春, 从而扩大流变区域、推动整

体的均匀变形. Ding等人
[74]

在脉冲电处理的试样中观

察到了压缩塑性的提升, 并将其归结为电场诱导的壳

层原子间电荷转移在加剧团簇畸变方面发挥了作用.
在晶体领域中, Minor课题组

[75]
则利用钛铝合金的反

常热效应, 发现施加脉冲电流不但能够提升塑性, 还

可以显著提高材料强度, 这表明存在焦耳热以外的力

电耦合效应. 最近, 浙江大学
[76]

和加拿大多伦多大

学
[77]

的研究者都通过透射电子显微镜直接观察到了

电场作用下位错线的往复运动, 这也是无法通过原子

热运动实现的效果(图3).
脉冲电流与稳定电流的不同之处是引入了周期性

变化的脉冲载荷. 每个通-断电周期都相当于加载-卸

载过程, 使原子围绕平衡位置发生热振动外的额外振

动, 因此高频脉冲电流也可看作一种非常规的应力波

加载方式, 虽然不可避免地会引入其他效应. 与常规

机械波加载不同, 其扰动程度与试样中的局部结构、

材料非均匀性有关, 存在定点调控、定向优化的可能

性. 从凝聚态物理的角度看, 无论升高温度还是施加

载荷, 都会促使体系脱离基态变为激发态. 一旦体系

远离平衡态, 就很有可能在外界能量流的维持下发生

自组织行为, 在某个方向上获得有序度的反常提升
[78].

不同点在于, 温度场带来的原子振动是各向同性的, 而
电场/磁场则可以带来特定方向的载荷变化, 甚至形成

复杂的空间关联函数. 但力电耦合效应的比例是否足

够引起质变, 又是如何影响到塑性变形机制, 不同材

料得到的规律不尽相同又该如何解释, 都是目前研究

尚未探明的问题.

3 基本塑性事件

非晶合金的室温塑性变形行为常表现为剪切局域

化, 剪切带的失稳扩展导致的灾难性破坏极大限制了

材料的塑性变形能力. 为满足非晶合金在国防安全、

轨道交通等领域的应用需求, 非常有必要加深对非晶

合金流变行为和失效机制的理解. 最终目标是借助机

理研究明确技术发展方向, 将其凝练为一种调控材料

性能的新方案. 为了这一目的, 接下来的章节梳理了

非晶合金中的塑性事件演化及相互作用方面的研究发

展脉络.

3.1 简单外载下的局部塑性事件

从势能图景(Potential Energy Landscape)[79,80]和非

线性动力学
[32]

的角度分析, 有利于建立非晶合金塑性

事件演化的统一视角. 势能图景将系统的势能视为其

构型的函数, 为理解玻璃转变过程中的动力学变化提

供了另一个维度. 随系统能量降低, 液体状态下的长

程扩散行为逐渐被冻结, 系统被势垒分隔出众多亚稳

态构型, 只剩下局部极小值内的振动和局部极小值间

的弛豫
[81]. 势能图景将玻璃体系中能量最大值处称为

“山顶”, 最小值处称为“山谷”. 势能对位移的二阶导数

为零的点, 即“鞍点”(Saddle Point). 鞍点在沿山顶连线

方向上是稳定的(处于能量极小值), 在沿山谷连线方

向上是不稳定的(能量极大值). 在分子动力学模拟中

图 3 (网络版彩图) (a)–(e)电脉冲作用下非共格孪晶界的非
定向迁移

[76]; (f) 孪晶界迁移过程示意图(黑色虚线表示脉冲
之间的间隔, 红色和蓝色箭头分别表示电脉冲和弛豫下的迁
移距离和方向)[76]

Figure 3 (Color online) (a)–(e) Non-directional migration of inco-
herent twin boundary under electrical pulse [76]. (f) Schematic diagram
of twin boundary migration (The black dash lines represent the intervals
between pulses. The red and blue arrows represent the migration
distance and direction under electropulsing and relaxation, respectively)
[76].
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常通过计算势能的海森矩阵(Hessian Matrix, 多元函数

的二阶偏导数, 对应函数的局部曲率)来获取鞍点分

布. 对于势能矩阵, 海森矩阵就对应模量. 单轴剪切情

况下应力应变曲线上常见的应力骤降(Stress Drop), 就
对应一个负的模量, 是局部塑性事件在宏观统计量上

的反映.
构型空间中发生的塑性事件可以视为势能曲面上

局部极小值跨越鞍点的过程, 即非线性动力学中的鞍

结分岔. 剪切外载的引入改变了体系的势能图景, 导

致局部势能极小值的消失, 使系统在机械上不稳定,
并迫使系统移动到交替的局部极小值

[82,83]. 当系统所

在的局部极小值在与鞍点的剪切碰撞中湮灭时, 就会

发生基本塑性事件
[84]. 特征是势能景观的几个特征降

至零: 势垒高度、势垒和局部最小值处的曲率以及势

垒到局部最小值的距离. 这种机械不稳定性对力学性

能的影响是材料强度下降, 并最终导致玻璃的屈服和

整体的塑性流动
[85].

无序体系在剪切加载下会呈现出体涨行为(Volu-
metric Dilatation), 这是因为处于较密状态的颗粒或原

子群, 基本单元间距受限于近似不可压缩条件(来源于

颗粒间的硬接触或原子间的斥力), 因此相对运动只能

通过体积膨胀的形式发生. 因此, 单个局部塑性事件引

起的剪涨效应, 可按弹性基体中的夹杂物(弹性常数不

同)引起的变形失配进行建模
[86]. 基于Eshelby等效夹

杂这一经典物理图像, Dasgupta等人
[87–89]

给出了位

移、应力、应变场的理论解, 所呈现的四极子结构

(Quadrupole)与分子动力学的模拟结果高度相似. 但应

注意的是, 呈四极子结构的位移或应力场, 与常规意义

上的剪切转变区, 并不是等价描述. 正如Eshelby理论

所指出的, 前者是包含夹杂物的弹性基体的通解, 并不

局限于特定尺度. 而后者的尺寸虽然从几十到几百个

原子(几个nm)不等, 且受众多因素影响, 但终究是有

尺寸上限的. Kang等人
[90]

通过4D-TEM在非晶合金的

应变场中观察到了百纳米量级的四极子结构(图4), 并

估算夹杂物尺寸上限为15 nm, 10倍于MD模拟观察到

的塑性事件尺寸
[91]. 这与Schmidt等人

[92,93]
观察到的剪

切带内的周期性密度波动同处一个量级. 这些工作似

乎表明, 从塑性事件到剪切带的跨尺度演化过程中存

在一定的自相似结构, 从而不断诱发不同尺度下的长

程弹性场. 换句话说, 引起四极子结构的Eshelby夹杂

物并不一定是单个塑性事件, 塑性事件串接形成的更

大尺度下的塑性事件集合, 也能引起四极子长程弹性

场. 四极弹性场的存在, 以及由此产生的塑性事件间

的非近邻相互作用(Non-Adjacent Interaction), 最终导

致了非晶材料的应变局域化和灾难性破坏, 这一话题

将在第4节详细展开讨论.

3.2 塑性事件激活点的预测指标

非晶中本征的结构缺陷容易在外界载荷下发生原

子结构的重排, 从而激活塑性事件. 因此, 许多研究尝

试回答缺陷之所以拥有更低激活能垒的原因. 已有研

究针对这一目标提出了诸多结构和动力学指标, 旨在

定义非晶中的结构缺陷, 即易于激发塑性事件的“软
区”. 在排列有序的晶体结构中识别塑性变形带来的无

序化是较为容易的, 但在原子构型混乱的非晶体系中

评估无序度的增减则要复杂得多. 因此, 近20年来模

拟领域的研究主线之一, 就是希望抽丝剥茧, 给出简

化的、具有一般性的关键序参量(Order Parameter), 去
代替种类繁多的、具体的微观结构, 从而与塑性事件

的激活建立直接联系. 参阅提出这些真知灼见的原始

文献无疑是更为明智的决定, 但这里依然尝试从一个

统一的视角出发, 按照领域发展的内在逻辑进行介绍,
帮助读者获得更为系统的认识.

最早的一类是在构型空间中, 基于某一时刻的原

子结构进行定义, 本质上是几何学. 而且与几何学在

数学发展的早期就出现一样, 这一类指标更为符合人

类认知自然的客观规律. 首先讨论与Voronoi胞相关的

定义. 如果统计某中心原子的最近邻原子个数, 便可获

得它的配位数. 而后, 取中心原子与最近邻原子连线作

垂直平分面. 所有这些平面围起来的空间, 即为Voro-
noi胞, 又名泰森多边形. 据此便可定义原子所占空间

(自由体积)及其原子密度, 以反映局部的稀疏/密集程

度. 也可通过中心原子坐标偏离Voronoi胞质心的程

度, 计算Voronoi胞的各向异性程度
[95,96]. 或者测量中

心原子与相邻两原子围成的夹角, 并与参考构型比对,
则可以衡量Voronoi晶胞的扭曲程度

[97,98]. 此外, 同样

可以基于组成Voronoi胞的多边形定义N重对称性(N边
形在多面体所有面中所占比例). 例如, 常用的局域五

次对称性含量指的就是Voronoi多边形中五边形的占

比
[99]. 局域五次对称性较高的原子团簇通常具有更稳

定的结构, 表现为更慢的动力学和更高的剪切模量.
如果采用球壳简化单胞定义, 并对所有原子取平均以
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降维数据, 实际上便得到了径向分布函数的定义. 因

此, 同样可以基于原子构型熵的形式, 定义局部结构

相对于最无序的理想气体状态的扭曲程度, 即两体构

型熵
[100,101]. 原子体系与颗粒体系相比, 基本单元间的

相互作用更为复杂. 如果在原子构型的基础上, 进一步

考虑原子间相互作用力, 则可得到局部势能、局部热

容等热力学定义
[95].

然而, 与Voronoi胞相关的短程结构指标在预测非

晶结构动力学方面的能力已被表明是相对较弱的
[102].

因此, 寻求更为复杂但有效的结构指标成为了近10年
来非晶模拟研究的一个工作重点. 其中一些指标基于

结构演化历程定义, 相当于在结构指标的基础上, 进

一步考虑构型随时间的演化. 最简单的方法就是直接

用当前构型和参考构型计算原子位移. 但其结果中包

含了试样整体的仿射变形(刚体平移和线性映射, 如旋

转、剪切、拉伸等), 以及势能最小化导致的局部非仿

射变形. 因此, 需要除去较大的仿射位移, 以获得相对

较小的非仿射分量. 将非仿位移以矢量的形式绘制于

构型空间中, 就可以很好地展现局部塑性事件发生的

位置, 包括漩涡(Vortex)和四极子结构.
在这一概念的基础上, 如果对原子位移取平方(保

留数值, 避免相互抵消), 并取一定时间窗口作平均, 便
得到了振动均方位移的定义. 平台区高度即为德拜-沃
勒因子

[103], 可用于反映原子偏离平衡位置的程度. 非

晶结构重排的难易程度会在这种固有结构的振动模态

中得到体现
[104]. 其中低频振动模(Low-Frequency Vi-

brational Modes)[105]表现出的准局域化(Quasi-Localiza-
tion), 以及相应区域较低的激活能垒

[106], 使其常被用

于识别非晶结构中的软区
[107,108],从而在局域振动模态

与塑性失稳之间建立关联
[109]. 考虑到传统低频振动模

的计算中使用了简谐近似, Lerner课题组
[110,111]

通过引

入三阶的非谐张量(Anharmonic Tensor), 来去除声子

噪声引入的基体运动对模态提取的干扰, 从而获得更

好的结构预测效果. 考虑到低频振动模态数量的选取

图 4 (网络版彩图) (a) 势能图景示意图
[2]; (b) 塑性事件跨越能垒

[94]; (c) 宏观曲线上的应力降和对应的微观塑性事件
[2]; (d)

4D-STEM观测到的四极子结构
[90]

Figure 4 (Color online) (a) Schematic diagram of potential energy landscape [2]. (b) Plastic event crossing energy barrier [94]. (c) Stress drop on
macroscopic curve and corresponding microscopic plastic event [2]. (d) Quadrupole structures observed by 4D-STEM [90].
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中引入了人为因素, Tong等人
[112]

提出了一个更为定量

的结构序参量ψ. 这一参量的预测效果与选取一定数

量低频模态时的结果相似(图5), 但在许多情况下都能

与塑性事件保持良好的相关性
[95]. 在振动本征模的基

础上, Wu等人
[113]

又利用特征向量的分布定义了拓扑

缺陷, 并发现其与塑性事件的空间分布具有良好的相

关性.
2020年, Richard等人

[95]
基于统计学中的累积秩相

关系数统一评估, 系统比较了已有的非晶结构缺陷识

别方法. 该方法基于这样一种理念: 如果一个指标的

预测效果好, 那么剪切事件所在位置对应的指标会取

极值. 而其他位置的计算结果偏离极值, 偏差程度可

用概率分布函数来衡量. 他们的研究结果表明, 时间

无关的结构指标表现一般不如基于原子历程的指标.
事实上, 如果目的只是探测局部结构性能, 那么Patinet
课题组

[114–116]
提出的局部屈服应力(Local Yield Stress)

是更为简单的方法. 即在常规加载时, 仅保留中间一小

块区域(5σ)的自由变形, 限制其他区域的非仿射变形,
此时激活中间区域结构失稳所需载荷, 即对应该区域

的局部承载能力. 这一方法不仅适用于简单剪切, 也

可用于三轴加载, 或是改变剪切方向以研究非晶结构

承载力的各向异性
[117]. 因其本质上是在探测局部结构

在某种激励下的响应, 即一种响应探测法, 相比于其他

结构指标, 这一方法更为简单通用, 也具有更稳健的结

构-性能关联, 但计算量较大是其在现阶段的局限性.

4 基本塑性事件间的相互作用

非晶体系本身的特殊性为其剪切失稳过程增添了

额外的复杂性. 首先, 与晶体系统受限于固有滑移系不

同, 非晶体系的塑性事件的激活方向具有极大的自由

度. 激活位点也不一定是加载初期就在结构中存在的

初始缺陷, 随加载推进可以逐渐涌现新的潜在激活

点
[118–120]. 某一位点的塑性事件也并不一定能够激活

剪切方向上的相邻位点
[115]. 因为塑性事件沿不同加载

方向的承载能力也有所差异, 有利取向的塑性事件更

容易被激活. 是否在某一位点激活塑性事件, 取决于

该处的应力水平和局部承载能力的比值是否达到临界

图 5 (网络版彩图) (a) 结构指标与塑性事件的关联效果比较
[95]; (b) 序参量ψ [112]

的空间分布; (c) 局部屈服应力探测示意
图

[114]

Figure 5 (Color online) (a) Comparison of the correlation between structural indicators and plastic events [95]. (b) Spatial distribution of order
parameter ψ [112]. (c) Schematic diagram of local yield stress detection [114].
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阈值, 这一临界阈值可表示为多种因素的函数. 其次,
非晶材料本身的非均匀性

[121]
又为塑性事件的激活能

垒带来了分布特征
[114]. 当塑性事件数量或分布达到某

一程度时, 就会引起体系的结构重排, 导致承力结构的

重分布
[122].因此, 从力链(Force Chain)的角度看待非晶

合金体系的机械失稳或许是更为全面的视角
[123,124],但

如何将力链与理论相结合仍是有待探讨的问题.
基本塑性事件间的相互作用这一课题近年来受到

了非晶领域的广泛关注
[125]. 这方面的已有研究可大致

分为两部分: 一部分研究强调塑性事件之间的能量传

递, 另一部分研究则侧重塑性事件之间的自组织行为.
Şopu课题组

[126–130]
将研究侧重于初始塑性事件通过旋

转剪切场激活后续相邻塑性事件这一机制
[131]. Procac-

cia课题组
[87,88]

强调附加弹性模式的激发会导致塑性

事件之间的强相关性, 并降低沿剪切方向流动的有效

阻力, 从而导致变形后期出现剪切带.
如何从基本塑性事件相互作用的角度理解非晶体

系的屈服行为? 从统一模型的视角看, 塑性事件本身

并不依赖于缺陷区的存在, 缺陷只是降低了塑性事件

的激活阈值
[132]. 即使不存在初始缺陷, 材料也是要随

着加载而破坏的, 塑性事件总是会发生的. 非晶弹性变

形阶段也容纳了一定数量的局部塑性事件, 只是屈服

之前, 这些局部塑性事件之间存在短期强相互作用和

长期弱相互作用
[133], 尚不足以引起宏观流变行为. 那

么对于不存在特定滑移系的非晶材料, 系统的局域化

变形又是如何从孤立的塑性事件中涌现出来的?
目前学界已经认识到, 剪切失稳跨越了多个时空

间尺度, 从微观塑性事件到细观滑移线网络再到宏观

剪切带, 其演化规律和内在逻辑有诸多相似之处, 但

也有各自独特的几何(尺度
[134]

、取向
[125,135]

等)和力学

特征. 为了日后能构建非晶体系受迫变形时剪切带自

组织涌现的统一框架, 目前对剪切变形的各阶段开展

细致的分类研究是繁琐但必需的.
2013年, Dasgupta等人

[88]
指出, 屈服对应于系统能

量-四极子密度关系的转折点, 会导致系统失稳行为发

生本质变化. 屈服之前, 四极子结构相关性较低, 而屈

服后则高度相关, 且极化方向一致, 并能自组织形成剪

切带. 这是因为沿主应力轴45°方向上、以线性排列且

取向一致的四极子结构可使能量最小化
[87]. 要建立塑

性事件对应的四极子结构的完备描述, 就需要考虑四

极子结构与外载坐标系的相对夹角(极化方向), 彼此

间的相对位置和四极子密度. 此外, 还要在Eshelby理
论的框架内, 考虑外载引起的基体-夹杂物变形失配、

夹杂物之间的相互作用、夹杂物的应变能和纯基体的

应变能. 其中所有四极子都沿主应力轴45°的排列方式

可使第一项能量最小, 而夹杂物沿同一条线排列的构

型可使第二项最小, 因为此时四极子间的位置矢量差

也是沿主应力轴45°的. 这一工作给出了从基本塑性事

件相互作用的角度理解非晶体系屈服行为的一种有效

途径. 但他们也指出, 由于采用了较为简单的相互作用

形式, 目前还无法给出屈服所对应的临界四极子密度.
此外, 确定模型参数

[136,137](塑性事件尺寸、特征应

变
[138]

等)是否受加载方式、模型尺寸等因素的影响,
并给出激活势垒等参数的标定方法

[139], 也都是非常有

意义的研究方向.
最近, Darve等人

[140]
进一步研究了从滑移线网络

涌现到最终剪切带形成的过程(图6). 他们观察到在满

足Rice局部化准则后, 一些细观滑移线会形成宏观剪

切带, 这种应变局域化等价于弹性卸载, 导致其他部

位的损伤演化停止. 这种细观滑移是仅受内在性质支

图 6 (网络版彩图) (a) 四极子自组织成剪切带
[88]; (b) 滑移线网络到剪切带的演化过程

[140]

Figure 6 (Color online) (a) Self-organization of quadrupoles into shear bands [88]. (b) Evolution from slip line network to shear bands [140].
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配的, 而剪切带的取向则更受刚性边界长径比的影

响
[141]. 这让人回想起早期研究中提出的剪切带演化的

两阶段模型
[142–144]. 这一理念认为, 可行的剪切路径首

先由许多塑性事件的局部组装形成, 是一条横跨了整

个试样、却仅承受非常小位移的变形带. 在此之后,
材料才在这一路径上积累大变形, 导致了最终的剪切

断裂. 正是这种机制, 导致了平行于试样断口边缘的

熔融线
[142]. 这一观点在Fielding课题组

[145]
的细观模拟

中再次得到检验. Schuh课题组
[146]

也曾指出, 最终激活

剪切带的位置并不是切应力最大的那条线, 而是那条

路径上每一个点都最先达到屈服应力的线. 要确定这

条路径, 首先要获取某一路径上所有点都能达到的临

界切应力τcr, 这样在所有路径中拥有最大τcr的路径, 就
是剪切带的演化路径. 因为随着载荷增大, 这条路径上

的点最先并同时达到材料的临界承载极限. 这其实也

是一种能量最小化的要求.
是否可以将这些发现应用到非晶体系的塑性调控

中? 这是一个极具挑战性的课题, 我们推测: 常规情况

下四极子角度、相对位置和密度的配置会向着能量最

小化路径走, 通过引入某些调控策略阻碍这一进程, 将
会有助于提高非晶的塑性变形能力. 这不同于引入第

二相
[147]

和槽口
[148]

这样的细观尺度调控, 也不同于原

子配比优化
[149]

、次晶化(Paracrystallization)[150]这样的

纳观尺度调控, 可以视为从塑性事件相互作用
[151]

入手

的一种中长程尺度下的调控策略.

5 考虑非近邻相互作用的本构模型

宏观唯象本构参数较少、形式较为简单, 在数据

拟合上更为简便, 但也将它们的应用局限在了现象描

述和工程层面. 只有在本构模型中进一步引入变形机

制, 才有可能做到预测新现象, 实现对实验、模拟研

究的反哺. 分子动力学模拟能够给出原子在相空间坐

标所构成的完备描述, 因此可以实现结构-性能关联预

测, 但当前阶段又因计算量问题无法胜任跨尺度的研

究. 因此, 研究者总是希望能从统计分析的角度出发,
从原子结构中提炼关键的结构参量, 代替具体结构向

更大尺度传递, 从而和宏观性能建立关联.
这一类包含微观机理的本构往往需要定义状态变

量, 用于反映当前的构型信息, 进而确定系统所处阶

段, 从而与对应的外载建立关联. 这一理念基于这样

的假设: 当前的原子构型受热历史和加载历程综合影

响, 但却并不记录这些路径的信息. 下一刻的结构变

化和对外载的响应, 也只取决于当前构型, 并不需要

之前演化过程的信息, 因此状态变量足以代表系统的

当前状态
[152]. 理想的状态变量应是定义完备且便于实

验观测的. 早期的自由体积理论
[153]

和剪切转变区理论

(Shear Transformation Zone, STZ)[154], 通过引入热力学

中激活能的概念, 抓住了非晶流变的主要矛盾, 能半唯

象、半定量地描述外力场和温度变化引起的玻璃转变

行为
[155]. 其中自由体积理论仅基于单原子跃迁的扩散

机制构建, 不考虑原子团簇的协同作用, 物理图像与实

际情况有较大差异. 这一不足之处在STZ理论中得到

改善, 以多原子协同变形的剪切转变区作为新的物理

图像, 经受住了分子动力学模拟和实验结果的检验.
尽管如此, 早期非晶塑性理论仍存在诸多局限性, 包

括复杂应力状态下剪切和膨胀两种机制的耦合、蠕变

效应、各向同性和运动应变软化/硬化、玻璃温度附

近的热力学老化、低温下的急剧屈服、流动驱动的结

构恢复和记忆效应等. 针对这些不足, 近期又有众多研

究基于STZ的物理图像构建非晶塑性理论
[ 156–158 ] .

Bouchbinder等人
[159–161]

采用基于热力学定律定义的有

效温度作为状态变量来描述系统状态, 使用对称和能

量平衡原理来约束低温下STZ理论的形式
[162], 并根据

实验数据检验了有效温度模型的有效性
[163–165].

理论都是基于一定物理图像建立, 结果已然包含

于假设之中, 一旦所欲描述的现象超出理论假设就会

失去预测能力. 比如, 考虑外力激活变形单元的理论,
就常常不考虑热激活, 因此不可能描述过冷液体弛豫

的问题. 当温度较低、热振动的影响远小于外力影响

时, 这么做是合理的, 因为解决问题的重点在于抓主

要矛盾. 好的理论框架有可拓展性, 有时只需引入新

机制项进行修正, 就能较好地描述新现象. 但无法被

框架包含的机制则不能通过理论改良实现, 此时需要

的是理念的革新.
其实早在1994年, Argon课题组

[166]
就提出了一种

以随机序列代表局部非弹性变换的塑性本构, 使用动

力学蒙特卡罗算法更新塑性事件间的相互作用. 在此

基础上, Schuh课题组
[167–169]

基于传统STZ理论求解应

力应变关系, 并联合动力学蒙特卡罗算法选取塑性事

件激活位点. 通过将大塑性变形视为一连串塑性事件

组成的马尔可夫链, 将下一时刻的塑性事件激活与当
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前状态挂钩. 不同于一般有限元方法模拟的预制缺陷

方法, 他们采用随机选取单元的方式来激活或湮灭塑

性事件. 此概率与应力场、温度场挂钩, 从而考虑激

活单元对相邻单元的影响. 基于这一模型, 他们系统

研究了不同温度和应变速率下的变形模式转换和剪切

带演化机制, 展现了细观力学模型和MD模拟在描述

塑性单元方面的一致性. Chevalier等人
[157]

和Van
Loock等人

[158]
借鉴了这一塑性事件的概率激活方式,

但相邻塑性事件的相互作用依然是通过弹性场和应力

释放实现的.
Needleman课题组

[170]
以Eshelby夹杂理论为基础,

给出了求解离散剪切转变区塑性变形的方法. 他们通

过将单个Eshelby夹杂的解析解叠加在图像场的线弹

性边界值数值解上, 对边界值问题进行求解, 从而引入

比有限元方法更多的塑性事件. 此外, 他们还通过引入

非负的塑性耗散能, 对Eshelby夹杂理论的特征应变进

行约束, 并在后续研究中
[138]

从单个塑性事件的耗散能

扩展到多体相互作用的耗散能. 但除了统计效应(初始

成核点分布和参数演化等)会影响离散塑性行为外, 离
散缺陷间的相互作用也可能是混沌的, 这都可能影响

模拟中跨尺度现象的关联
[171]. 此外, 还有一些模型试

图引入更现实的物理机制, 特别是非局部相互作用和

热力学运动, 为非晶塑性变形创建更为真实合理的理

论框架. Anand课题组
[172–175]

提出了考虑应变率和温度

的有限应变弹塑性理论, 在描述屈服后的应变软化和

非线性卸载等特征上表现出色. Zhu等人
[176]

基于热力

学定律构建了原子扩散与塑性流动的直接关系. 已有

理论是否可以依靠微观层面的机制去描述自发在宏观

层面涌现的实验现象, 如包辛格效应(Bauschinger Ef-
fect)[117,157], 以及前面提到的剪切带角度偏转

[141,177]
、

黏滑(Stick-Slip)[178]、密度波动
[92,93]

等现象, 是值得研

究者进一步探讨的问题.
另一方面, 现有理论大多基于平均场假设建立. 这

样做的好处在于可以较低的计算成本将相互作用的多

体问题转化为弱周期边界的单体自洽问题. 但平均场

近似与非晶体系受迫变形的真实物理图像间存在诸多

差异, 包括材料参数波动
[179](激活能垒、弹性常数等)

和塑性事件性质 (尺寸、激活应变等 )的空间异质

性
[180], 并且不可避免地掩盖了微观塑性事件之间的相

互作用. 相应的简化在多大程度上是可以接受的, 是否

导致预测结果偏离实际情况, 都是有待进一步确认的

问题.
针对这一局限性, 最近本课题组

[181]
提出了一种在

有限元框架内、考虑材料非近邻效应的通用方法, 与

现有的材料塑性理论都有良好的兼容性和扩展性(图
7). 对于非晶合金, 该非近邻方法通过引入中长程关联

机制, 为塑性事件演化注入强竞争性, 使材料系统具备

自组织临界性, 从而在无预制初始路径的情况下实现

了三维应力状态下剪切带的自适应时空演化. 同时该

模型可在连续力学框架内模拟微观剪切转变区运动,
并在剪切带传播前沿上可视化涡旋状速度场特征. 这

种中长程关联机制实质上是一种实现单元物理量交互

的普适性方法, 可适用于大部分平均场模型, 并不局限

于非晶合金本身. 对于晶态金属, 可通过中长程关联方

图 7 (网络版彩图) (a) 考虑中长程关联的非晶塑性本构模型框架
[181]; (b) 传统模型与中长程关联模型预测的剪切带演化

[181]

Figure 7 (Color online) (a) Amorphous plastic constitutive model considering medium-long range correlations [181]. (b) Evolution of shear bands
predicted by traditional models and medium-long range correlations [181].
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法考虑化学短程序对晶格畸变的影响. 对于聚合物, 可
将局部力学行为与交联、键断裂或者分子滑移等过程

关联. 对于混凝土等复合材料, 可将界面过渡区与骨料

分布或强度分布相互关联, 从而描述混凝土在非均匀

构型下的动态特征. 如何在这一框架基础上进一步结

合微细观结构探测手段、明确相互作用的具体形

式
[182,183],从而发挥有限元数值模拟在推演塑性区演化

方面的优势
[56], 是非常值得非晶物理和力学工作者深

入合作、共同探讨的内容
[56].

6 总结与展望

非晶合金的动态流变过程蕴含着丰富的微细观响

应机制, 目前已被认识的不过是冰山一角, 存在丰富的

底层调控空间. 作为非晶流变的结构起源, 塑性事件的

激发、相互作用, 及其与宏观力学、物理性能间的关

联, 是提高非晶合金室温塑性变形能力的关键. 然而,
由于受限于实验和模拟手段在各自时空间尺度上的不

足, 目前对塑性事件演化的跨尺度行为的研究仍处于

起步阶段. 近期研究着重关注塑性事件的起源及其预

测, 但部分研究也表明, 塑性事件的激活本身就存在

极大的不确定性, 与外载条件高度相关
[120]. 对早期塑

性事件有效的预测方法, 也不一定适用于临近屈服点

的情况. 即使充分掌握了塑性事件潜在激活点的信息,
也难以预判逾渗路径的最终位置. 即使对于单条剪切

带, 混沌效应在其中扮演的角色也是至关重要的. 混

沌动力学导致了剪切失稳的不确定性, 继而引发了宏

观塑性的离散性
[184]. 混沌效应对于非晶而言, 既是挑

战, 也是机遇. 这或许意味着与混沌控制领域
[185]

开展

交叉研究的可能, 为无序体系的性能调控引入新的

思路.
引入结构设计和利用材料性能是并行不悖的两种

思路, 理应获得更紧密的结合. 一方面, 可以通过引入

受迫振荡并调控振幅、频率、相位和分布等特征, 在

无序体系中重新引入有序的原子构型差异、疏密变

化, 甚至是塑性应变梯度, 调控非晶体系中的非均匀

性, 凝练出一种从材料级到元件级再到结构级的多尺

度调控思路. 另一方面, 可以围绕受迫振动对非晶合

金塑性事件时空间演化的影响, 探索无序体系在受迫

变形中诱生的塑性事件, 及其与额外施加的周期性振

动之间的相互作用, 最终探明这种耦合效应对逾渗路

径的扰动所带来的协同强韧化效应.
总之, 动态加载不仅可用于研究材料的动态响应,

也可作为一种材料成型处理工艺. 非晶合金作为一种

典型的复杂系统, 其力学响应本身就具有显著的非线

性特征, 动态载荷的引入更是丰富了调控手段. 但非

平庸效果不能寄希望于浅尝辄止式的简单尝试, 新一

代调控手段要求将以往经验性的研究方式上升到对科

学规律的系统认识. 这样才能打破底层优化逻辑, 构造

适用于空天使役环境的、可动态调控的高性能材料.
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Seeking order in chaos and perceiving truth in ambiguity is the lifelong pursuit of many amorphous material researchers.
Amorphous alloys are a new class of metal materials achieved using modern metallurgical techniques and entropy
regulation, which maintains a liquid-disordered structure by inhibiting the crystallization of alloy melts. They have great
potential in strategic core fields, such as national defense and military, aerospace, and rail transit, owing to their superior
overall performance. Researchers are primarily concerned with the dynamic mechanical response and damage evolution
process of materials under complex loads because these disciplines require equipment to withstand continuous impact
loads. The purpose of this paper is to investigate the research and development of plastic event evolution and interaction
in amorphous alloys in terms of dynamic loading. A deeper understanding of new phenomena and mechanisms arising in
amorphous systems under dynamic stresses can be achieved by elucidating the response of basic units to the external
environment and their correlation with macroscopic statistics. The ultimate goal of micro and macromechanism research
is to elucidate the direction of technological development and examine the regulatory space underlying phenomena and
mechanisms.
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