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摘要 本文采用分子动力学模拟的方法, 研究了具有软-硬两相结构异质性的非晶合金在拉伸变形过程中剪切带

的传播机制. 发现剪切带由软相区向硬相区传播时, 会在界面处发生停滞并在随后的传播过程中发生剪切路径的

改变. 这种结构的差异性使软硬两相发生不同步的屈服行为, 导致剪切带的不连续传播行为. 此外, 发现硬相区中

的微观结构的不均匀性导致应力和局部熵的不均匀分布, 剪切变形区域会选择在大局部应力和高局部熵的区域

发生. 本工作不仅加深了对剪切带在软-硬两相结构异质性非晶合金中传播机制和行为的认识, 并对设计开发具

有更优力学性能的非晶合金材料具有启发作用.
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1 引言

因为具有高强度、高硬度及大的弹性极限等优良

的力学性能, 非晶合金被视为一种具有极大应用潜力

的材料
[1–4]. 然而, 塑性变形时生成的高度局域化的剪

切带
[5–7]

和随后由剪切带发展而成的使材料发生灾难

性断裂的裂纹
[2,8]

使非晶合金表现出很差的塑性, 这严

重限制了其更广泛的应用. 尝试阻碍剪切带的迅速扩

展可以有效的改善非晶合金材料的力学性能, 而被广

泛采纳的一种有效的办法是使非晶合金具有不均匀的

结构. 如在非晶合金基体内引入软韧晶体相而形成具

有异质结构的非晶复合材料. 晶体相的存在可以诱导

多重剪切带的产生且能抑制剪切带的迅速传播
[9–14],

从而提高非晶合金材料的塑性. 研究也已表明若非晶

合金基体具有尺度为几纳米到几十至几百微米的微观

结构异质性, 如同时包含成分相同但微观结构不同的

硬质非晶相和软质非晶相时
[15,16], 剪切带的灾难性扩

展也能被有效的缓解. 目前的实验和模拟结果已经证
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实异质非晶结构之间的弹塑性差异使剪切带由硬质区

向软质区跨结构传播时发生分叉
[16,17]

从而诱导多重剪

切带的生成, 然而关于剪切带由软质区向硬质区传播

时的动力学行为仍然鲜有研究. 明确剪切带由软质区

向硬质区传播的机制对进一步了解结构异质性非晶合

金材料的变形行为和设计高性能的非晶合金具有重要

的意义.
由于剪切带的尺度和传播速度的限制, 很难通过

传统实验的方法详细揭示其复杂的动力学行为, 尤其

是探究剪切变形与结构异质性之间的关联. 因此, 计

算机模拟尤其是分子动力学模拟成为一个研究非晶合

金微观结构及剪切动力学的有效手段
[5,18–20].本文采用

分子动力学模拟的方法, 选取Cu64Zr36非晶合金为研究

体系, 通过建立具有大的微观结构差异的软-硬两相结

构异质性非晶合金模型并进行拉伸变形模拟, 探究了

剪切带由软相区传播至硬相区的动力学行为过程. 通

过对模型进行微观结构表证, 揭示了异质结构差异对

剪切带传播过程的影响. 采用局部应力状态分析、局

部熵分布状况分析的方法进一步揭示了剪切带从软质

区向硬质区扩展的微观机制.

2 模拟及分析方法

本文采用大规模原子 /分子并行模拟软件

LAMMPS[21]对Cu64Zr36体系的非晶合金进行模拟研究.
选用Mendelev等人

[22]
提出的EAM势函数来描述体系

原子之间的相互作用. 大量的模拟工作已经证实该势

函数可以用来描述Cu-Zr体系的非晶合金在塑性变形

过程中的结构演化行为及剪切变形过程
[17,23–26]. 模拟

可分为异质结构模型创建和拉伸变形两个阶段. 整个

过程中均采用2 fs的时间步长. 在创建非晶合金模型

时 , 将8000个原子随机放置于模拟盒子中并置于

2000 K下等温弛豫2 ns, 由此得到均匀的液相结构. 随
后以1010 K/s的冷却速度将液态结构冷却至50 K以得

到非晶合金初始构型, 并将以此冷速制备的非晶结构

视为软相. 整个过程中均采用NPT系综
[27]

和周期性边

界条件.
为了探究剪切带由软相向硬相传播的微观机制,

需要制备与软相非晶存在明显微观结构差异的硬质相

的非晶合金模型, 传统方法为将冷却速度降低数个数

量级, 但由于分子动力学模拟时间尺度的限制, 这种

方式会浪费大量的时间成本和计算资源. Şopu等人
[28]

的模拟工作证明, Cu64Zr36体系的非晶合金在高于玻璃

转变温度50 K时进行弛豫, 可以在短时间内获得基体

内短程有序结构含量大幅提高且没有晶化相产生的高

度弛豫态非晶合金. 本文亦采用此方法建立硬质相非

晶结构. 具体做法为将软相非晶合金模型以1011 K/s的
速度升温至1000 K, 并在此温度下等温弛豫400 ns后
再以1011 K/s的速度降温至50 K. 此后, 将铸态与弛豫

后的模型分别沿x-y-z三个方向扩大, 并对模型尺寸进

行调控, 使两个扩大后的模型在x-和z-方向长度保持

一致. 将扩大后的两个模型沿y-方向拼接至一起以构

成具有结构异质性的总计含有1800000个原子的拉伸

模型, 并将模型命名为AC-HR异质结构非晶合金, 其

中AC部分代表原始铸态结构即软相区, HR部分则代

表弛豫后的硬相结构. 在AC部分的边界处设置一个缺

口以使其产生应力集中, 后将模型置于50 K的温度下

对模型施加沿着z-方向的应变速率恒定为4×107/s的单

轴拉伸变形, 并在x-和z-方向施加周期性边界同时在y-
方向施加开放性边界条件.

采用Voronoi多面体分析方法对非晶合金内部的

短程有序结构含量进行计算, 从而分析异质结构中的

微观结构差异和拉伸变形过程中的结构变化趋势. 塑

性变形过程中的剪切带生成及传播行为通过计算原子

应变、旋转角度、应力分量及结构熵进行分析
[29], 并

在OVITO软件
[30]

中进行可视化表征.

3 结果与讨论

图1(a)给出了用于拉伸模拟研究的具有结构异质

性的非晶合金模型示意图, 其中左半边为AC部分, 右

半边为HR部分. 为了明确两个部分的结构在原子尺度

上的差异, 我们分别计算了两个部分中的以Cu原子为

中心的短程有序团簇结构的含量及分布情况. 非晶合

金基体内存在着大量的短程有序结构, 其种类与分布

情况与非晶合金的化学成分和制备过程中的冷却速度

等密切相关
[23,31,32]. 研究表明, 正二十面体(Fully Icosa-

hedra, FI)结构是CuZr体系的非晶合金材料中最具有代

表性的能够对材料的力学性能产生决定性影响的一种

原子团簇
[23,33]. 与其他短程有序团簇和完全无序的原

子团相比, FI结构具有更高的堆积密度, 更高的抗剪

强度和更低的局部原子迁移率
[33,34]. 因此我们选取FI

袁旭东等. 中国科学: 物理学 力学 天文学 2024 年 第 54 卷 第 5 期

254614-2



结构为代表, 用切片统计方法计算了FI结构在两个部

分中的分布情况. 具体方法为: 将异质结构界面处视

为原点, 将模型沿y-方向平均切分为30个宽度为1 nm
的切片, 统计每个切片内部的FI结构的含量. 从图1(b)
红色曲线中可以看出, FI结构的含量由AC部分中的

24%提高至HR部分的34%, 说明等温弛豫过程改变了

非晶基体的微观结构, 使其短程有序化程度增加. 而

FI含量在界面附近的陡然突变也证明了以界面处为分

界线, AC-HR非晶合金模型具有结构异质性.
非晶合金内的自由体积也是表征其微观结构的有

效参数之一, 自由体积也可以被称为过剩体积, 是指非

晶合金中原子能够自由活动的区域, 它被定义为原子

的实际占有体积减去其固有体积的差值
[35], 自由体积

的含量会影响材料的力学性能与变形行为
[36–38]. 为了

进一步验证AC与HR在微观结构上的差异, 我们用相

同的切片分析方法分析了两部分的平均自由体积含量

的区别. 在分子动力学模拟方法中, 自由体积可以通过

原子周围的Voronoi多面体体积减去原子的固有体积

来计算
[39]. 由于原子的固有体积在弛豫前后保持恒定,

因此AC与HR部分的Voronoi多面体体积大小的差异可

以用来近似表征两部分自由体积含量的区别. 我们分

别计算了AC与HR部分的Voronoi多面体体积且其结果

如图1(b)中蓝色曲线所示. AC部分的平均Voronoi多面

体体积为17.2 Å3, 经过弛豫后局部结构有序化程度的

增加使HR部分Voronoi多面体体积平均值下降至

15.7 Å3, 证明了HR部分与AC部分相比具有明显降低

的自由体积含量. 自由体积的减少会导致非晶合金硬

度和弹性模量的增加, 在使非晶合金表现出更高的强

度同时导致剪切带形成能力的降低
[40]. 为了进一步明

确两部分的力学参数, AC与HR部分分别在50 K的温

度和4×107/s的应变速率下单独进行了单轴拉伸变形

模拟测试, 结果如图1(c)所示. 计算得出AC部分的拉伸

屈服应力为4.7 GPa, 杨氏模量为92 GPa; 而HR结构的

拉伸屈服强度为5.6 GPa, 杨氏模量为110 GPa. 力学参

数上的区别预示着AC-HR异质结构中两部分的不同

步屈服.
图2给出了AC-HR结构异质性非晶合金模型的单

轴拉伸应力应变曲线和塑性变形过程中剪切带的传播

过程示意图. 应力应变曲线表明整个拉伸变形过程可

以被分为四个阶段. 第一阶段为整体弹性变形阶段,
对应于应力应变曲线起始点至应变量为3.9%的位置A
处. 在这一阶段, 整个异质结构发生弹性变形, 拉伸应

力随着应变量的提高而逐渐增加, 此时剪切带尚未形

成. 在此阶段的末期, AC部分的缺口处周围可以发现

由于剪切变形区域的启动导致的高应变区(如图2(b)-
A所示), 这预示着剪切带即将生成和扩展. 应变量为

3.9%–4.5%的阶段为变形第二阶段, 此时AC部分发生

屈服伴随着剪切带生成并迅速传播至界面处 (如图

2(b)-B所示), 这也导致了此阶段应力值的陡然下降.
应变量为4.5%–7.5%时变形处于第三阶段, HR部分尚

未发生屈服因此没有剪切变形的发生, 剪切带的传播

受到阻碍而无法贯穿整个样品, 拉伸应力在此阶段再

一次升高. 通过对比图2(b)中的B和C部分可以看出,
剪切带在此阶段逐渐变粗且在界面处表现尤为明显,

图 1 (网络版彩图) (a) 用于拉伸变形模拟的AC-HR结构异质性非晶合金MD模型; (b) AC-HR结构异质性非晶合金中FI结构
和自由体积含量沿y-方向的分布. 红色曲线为FI结构, 蓝色曲线为Voronoi多面体体积大小; (c) AC和HR样品在50 K温度和
4×107/s的应变速率下单轴拉伸变形时的应力-应变曲线. 插图显示了每个样品屈服后的剪切带形貌
Figure 1 (Color online) (a) The AC-HR heterogeneous metallic glass sample that is used for uniaxial tensile deformation simulation. (b) The
distribution of FI structure and free volume along y-direction in AC-HR heterogeneous metallic glass. The red line represents the FI structure while the
blue line represents Voronoi volume, respectively. (c) The uniaxial tensile stress-strain curves of AC and HR samples at 50 K and deformed with the
strain rate of 4×107/s. Inset shows the shear band morphology of each sample after yielding.
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剪切变形区域沿着界面缓慢扩展但始终无法穿过界

面. 当应变量大于7.5%时, 变形进入第四阶段, 剪切带

由界面处开始重新启动并迅速贯穿HR部分使整个异

质结构样品发生剪切, 导致应力应变曲线上应力的再

一次大幅度下降.
非晶合金的塑性变形伴随着高度局域化的剪切带

的产生和迅速扩展. 在整体为均质结构的非晶合金拉

伸变形过程中, 当所施加载荷到达材料的屈服强度时,
剪切带开始生成并扩展贯穿整个样品. 而在AC-HR模
型中, 结构异质性的存在使AC部分与HR部分具有不

同的屈服强度. AC部分首先发生屈服伴随着剪切带的

生成和迅速传播至界面处, 此时HR部分仍处于弹性阶

段因而无法发生塑性剪切变形. 不同步的屈服使剪切

带在界面处发生短暂停滞后继续扩张, 从而导致整个

样品的分步塑性变形.
为了更细致地揭示结构异质性对剪切带传播过程

的影响机制, 我们重点分析了在变形的第三阶段时界

面区域剪切带传播与微观结构演变的关系, 结果如图

3(a)所示. 图中粉红色圆点区域代表着FI团簇结构. 与

AC部分相比, HR部分中大量密集分布的FI团簇结构

更加直观的证实了其更加致密和有序的微观结构. 可

以看出, 由于HR部分大密度的FI团簇的存在, 剪切变

形区域无法启动, 剪切带的传播在界面处停滞. 随着应

变程度的逐渐增加, HR部分中的FI团簇含量逐渐减少,
剪切变形区域在FI团簇密度降低的区域开始逐渐

出现.

理论认为剪切带形成的最初阶段为剪切变形区域

原子在所施加的外力的作用下发生局部原子重

排
[5,7,41], 剪切变形区域沿着大应力方向的逐渐积累最

终导致高度局域化的剪切带的形成. 研究证实, 在塑

性变形初期剪切变形区域会避开密堆积的FI原子团簇

而在结构较为松散的位置开始启动
[33,42,43], 这些位置

具有较低的抗剪切强度和较高的局部原子迁移率, 更

容易在外力的作用下发生原子重排. 当AC部分的剪切

带扩展至与界面发生初次接触时, 剪切带尖端试图在

HR部分中进一步传播从而引发整个样品的剪切变形,
但此时HR部分仍密集分布着大量的FI团簇, 这些团簇

限制了剪切变形区域的启动, 从而阻碍了剪切带的进

一步扩展. 随着施加载荷的增加, AC部分中大的塑性

变形使HR部分发生局部结构畸变导致部分FI团簇被

破坏, 局部结构有序化程度降低, 剪切变形区域开始逐

渐启动, 塑性变形在HR部分中开始发生.
Şopu等人

[5,17]
和Yuan等人

[33]
的分子动力学计算模

拟结果表明, 剪切带的传播机制不能简单地归纳为剪

切变形区域结构的堆积, 而是剪切变形区域和漩涡结

构共同作用的结果. 被激活的初始剪切变形区域会引

导其周围环境发生特定角度的旋转而形成一种漩涡结

构, 这种漩涡结构可以为下一个剪切变形区域的激活

提供驱动力同时作为两个相邻剪切变形区域的链接单

元. 剪切变形区域-漩涡结构的链式反应的不断积累最

终导致剪切带的传播. 因此, 分析漩涡结构对理解剪切

传播过程至关重要, 因为它是将局部结构畸变沿特定

图 2 (网络版彩图) (a) AC-HR结构异质性非晶合金单轴拉伸应力-应变曲线; (b) 拉伸变形过程中应变量分别为A: 3.9%, B:
4.5%, C: 7.5%, D: 8%时的剪切带形貌
Figure 2 (Color online) (a) Uniaxial tensile tress-strain curve of AC-HR heterogeneous metallic glass; (b) the shear band morphology during tensile
deformation at strain levels of A: 3.9%, B: 4.5%, C: 7.5%, and D: 8%.
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方向从单一剪切变形区域传递为连续剪切的重要介

质
[17]. 在本文中, 我们亦分析了漩涡结构的运动规律

并对结果进行可视化, 以此来加深对结构异质性非晶

合金中剪切带传播行为的理解. 漩涡结构可以通过利

用模拟分析软件OVITO计算并可视化原子的旋转角

度来进行表征. OVITO根据每个原子初始位置和变形

后的位置, 计算出应变张量F和相应的旋转张量R, 其

中R用四元数Rotation.(X, Y, Z, W)来表示. 在此基础上

可以利用公式sign(Rotation.X)×2×acos(Rotation.W)计
算出原子的旋转角度并进行可视化. 图3(b)给出了变

形过程中漩涡结构的演变规律, 其中rotation angle代
表着局部漩涡结构中的原子团簇相对于拉伸加载方向

(本工作中为Z方向)的旋转角度, 其中正负值分别代表

逆时针和顺时针旋转. 在塑性变形过程中, 漩涡结构在

AC部分沿着恒定的方向连续形成, 这促进了剪切变形

区域沿此方向的链式反应, 形成高度局域化的剪切带.
而在HR部分中, 由于FI团簇结构的限制, 原子团簇难

以发生旋转运动从而无法形成漩涡结构, 导致链式反

应在界面处发生中断, 剪切变形区域在界面处堆积,
剪切带的传播暂时被停止. 同时, AC部分中的漩涡结

构不断向剪切带周围环境继续扩张, 这导致了剪切带

发生缓慢的粗化. 当变形程度继续增加时, HR部分中

FI团簇的破坏使局部抗剪切强度降低, 漩涡结构逐渐

开始形成并辅助剪切变形区域越过界面在HR部分传

播和产生链式反应, 导致剪切带的进一步生成和扩展.
从图1(b)可以明显地看出, 剪切带在由AC部分传

播至HR部分时, 并未沿着恒定的方向而是发生了明显

的角度偏转. 我们将HR部分中最终发生剪切变形的路

径命名为剪切路径(Shear Path, SP), 并将与AC部分中

剪切带方向相同但并未发生剪切变形的路径称为空闲

路径(Free Path, FP). 为了明确剪切传播方向发生改变

的深层原因, 我们将注意力集中在应变量为7.5%时材

料的两相界面处, 对此处的局部冯米塞斯应力(von
Mises Stress, VMS)的分布行了表征, 其结果如图4所
示. 局部VMS可以通过计算所选取的截断半径内的每

个原子的应力平均值来进行表征. VMS的大小不仅与

纯变形所引起的变形能相关联, 而且其分布情况可以

反应非晶合金系统的整体应力分布状态. 图4(a)给出

了AC和HR两部分的VMS分布的总体情况, 此时HR部
分较高的局部应力预示着剪切变形即将发生. 通过对

SP和FP进行更加细化的切片计算分析可以看出, 此时

SP表现出更大的局部应力. 非晶合金中的剪切带的形

图 3 (网络版彩图)拉伸加载变形过程中, 异质结构界面处的剪切变形与FI结构之间的关系如(a)中所示. 其中粉色圆点表示FI
结构. 相同应变量下漩涡结构的分布情况如(b)中所示, 其中红色代表原子团簇发生逆时针旋转, 而蓝色则对应于顺时针旋转
Figure 3 (Color online) The correlation between shear deformation and FI structure evolution near the heterostructure interface during tensile
loading is displayed in (a). The pink dots represent the FI structure. The distribution of vortex structure at the same strain level is exhibited in (b), the
red color indicates that the cluster is rotated with counter clockwise direction while the blue color corresponds to clockwise rotation.
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成是应力驱动下的原子团簇发生大规模重排的动态过

程
[18,44,45]. SP中大的局部应力分布为原子团簇发生剪

切运动提供了更高的驱动力, 从而有助于剪切变形区

域的激活和剪切变形的发生.
由于具有无序的结构, 非晶合金的结构在原子尺

度上具有不均匀性, 这种不均匀性表现为短程有序结

构的局部不均匀分布. 虽然在制备过程中经过了等温

弛豫, HR部分的非晶基体内的微观结构不均匀性依然

存在. 而研究证实, 非晶合金基体的VMS的分布状态

与其微观结构密切相关
[33,46–48]. 局部有序化程度低的

区域原子被束缚于不稳定的高能态位置, 具有高的局

部应力; 相反, 有序化程度高的原子团簇结构更加稳

定, 局部应力更低
[19]. HR部分基体内的结构不均匀性

导致局部应力的不均匀分布, 进而演变成在施加载荷

的作用下VMS的不均匀重新布局, 最终表现为SP与FP
的局部应力状态的不同. 而局部应力更高的SP成为剪

切变形择优选择的首选路径.
以上的结果说明HR部分的局部微观结构的不均

匀性是剪切变形取向的主要因素, 为了进一步证实这

个观点, 我们对材料的局部结构熵分布情况进行了分

析 . 局部熵量化了材料局部微观结构的有序度水

平
[49,50], 为探究微观结构不均匀性对剪切带传播途径

的影响提供了更有利的依据. 有理论已经证实, 局部

熵的分布能够准确预测剪切变形发生的位置和剪切带

传播的路径
[19]. 局部熵计算模型由Piaggi和Parrinel-

lo[50]提出, 该模型通过对体系内单个原子i的熵值的近

似估算从而通过以下公式计算以原子i为中心的局部

结构熵:

s r k g r g r g r r r( ) = 2 [ ( )ln( ( )) ( ) + 1] d ,i r
m
i

m
i

m
i

B 0

2m

(1)

其中ρ为所计算非晶合金体系的平均密度, kB为玻尔兹

曼常数, r为所选取的计算半径而rm为临界截断半径,
g(r)为原子i为中心的径向分布函数且其表达式为

g r r( ) = 1
4

1

2
e , (2)m

i

j

r r
2 2

( ) /(2 )ij
2 2

其中j为中心原子的近邻原子, rij为原子i与j之间的间

距, σ为由计算的体系而确定的参数.
我们同样计算并表征应变量为7.5%时两相界面

区域的局部熵, 其结果如图5所示. 图5(a)表明, 与未发

生大塑性变形的周围基体结构相比, AC部分中的剪切

带区域显示出更高的熵值. 与基体结构相比,剪切带区

域更接近于“类液态”结构
[18], 具有高的无序性和混乱

度, 因此表现出高的局部熵. 对SP和FP进行细化切片

分析, 结果表明两个路径的局部熵分布都显示出了强

烈的波动性且SP比FP具有更高的熵值(如图5(b)所示).
高的局部熵对应于有序度低的微观结构而低的局部熵

则是短程有序结构含量较高的象征. 在外部载荷作用

下, 高局部熵的区域能显示出更高的剪切变形区域激

活的倾向
[19]. 随后剪切变形区域在漩涡结构的连接作

用下发生链式反应而形成剪切带. 与FP相比, SP较高

的局部熵值预示了其更加无序的微观结构和更大的激

活剪切变形区域的几率, 最终导致剪切带沿着SP生成

图 4 (网络版彩图) (a) 应变量为7.5%时异质结构界面附近的局部冯米塞斯应力分布状态. 对白色虚线方框内区域进行切片
计算得到的剪切路径(SP)和自由路径(FP)的冯米塞斯应力大小及分布情况如(b)中所示
Figure 4 (Color online) (a) The local von Mises stress distribution near the heterostructure interface at the strain level of 7.5%. The values and
evolution for the von Mises stress along SP and FP taken from the dashed boxes are shown in (b).

袁旭东等. 中国科学: 物理学 力学 天文学 2024 年 第 54 卷 第 5 期

254614-6



和传播.
为了进一步验证模拟结果的可靠性, 我们分别改

变了拉伸模拟时模型的初始缺口位置和初始原子随机

速度分布参数, 进行了两次额外的拉伸模拟, 结果如图

6所示. 图6(a)为改变模型缺口位置后拉伸变形过程中

剪切带的形貌, 可以看出剪切带由AC传播至HR时也

发生了剪切路径的改变. 通过对剪切路径(SP1)和自由

路径(FP1)的应力状态和局部熵分布的分析可以看出,
与FP1相比SP1具有更大的局部应力和更高的局部熵

(如图6(b)和(c)所示). 图6(b)的结果证明改变模拟初始

的原子随机速度分布参数以后仍可以得到相似的模拟

结果, 剪切带在AC与HR两相界面处发生短暂停顿并

在随后的扩展中发生传播方向的改变, 剪切带在由AC
传播至HR部分时会沿着具有大的局部应力和高的局

图 5 (网络版彩图) (a) 应变量为7.5%时异质结构界面附近的局部熵分布状态. 对白色虚线方框内区域进行切片计算得到的
剪切路径(SP)和自由路径(FP)的局部熵大小及分布情况如(b)中所示
Figure 5 (Color online) (a) The local entropy distribution near the heterostructure interface at the strain level of 7.5%. The values and evolution for
the entropy along SP and FP taken from the dashed boxes are shown in (b).

图 6 (网络版彩图) (a) 改变模型初始缺口位置后的拉伸变形过程中剪切带的扩展过程, 剪切路径(SP1)和空闲路径(FP1)的应
力分布及局部熵分布分别如(b)和(c)中所示. (d) 改变初始原子速度参数后的拉伸变形过程中剪切带的扩展过程. 其中剪切路
径(SP2)和空闲路径(FP2)的应力分布及局部熵分布分别如(e)和(f)中所示
Figure 6 (Color online) (a) The shear band percolation process during tensile deformation after modifying the initial notch position of the model, and
the distribution of stress and local entropy of shear path (SP1) and free path (FP1) are displayed in (b) and (c), respectively. (d) The shear band
percolation process during tensile deformation after changing the initial velocity random number seed, and the distribution of stress and local entropy
of shear path (SP2) and free path (FP2) are displayed in (e) and (f), respectively.
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部熵的路径传播(如图6(e)和(f)所示). 由此证明, 剪切

带由软相区向硬相区传播时会发生剪切方向的改变且

硬相区的微观结构对剪切方向有决定性影响, 剪切带

将沿着具有大的局部应力和高局部熵的路行进行

扩展.

4 结论

本文用分子动力学模拟的方法探究了具有软-硬
两相结构异质性的非晶合金拉伸变形时剪切带的传播

机制. 研究发现: (1) 由于两相屈服强度的不同, 剪切带

首先在软相区中迅速传播, 并在两相界面处发生短暂

的停滞后继续向硬相区传播; (2) 硬相区存在的大量

正二十面体(FI)结构对剪切变形区域的启动起到限制

作用, 导致剪切变形区域-漩涡结构链式反应在界面处

发生中断, 最终导致了剪切带的不连续传播; (3) 在由

软相区向硬相区扩展时, 剪切带的传播方向会受到硬

相区的局部应力状态和局部熵分布情况的影响, 剪切

变形区域将沿具有高的局部应力和大的局部熵的方向

发生, 因此剪切带在结构异质性非晶合金中传播时会

发生剪切路径的改变. 本文的工作结合局部应力分析

和局部结构分析的方法揭示了剪切带在非晶合金中由

软相区向硬相区传播的微观机制, 深化了对结构异质

性非晶合金的剪切变形行为的理解, 本文的解析和结

论对于进一步揭示非晶态及其复合材料的力学行为具

有一定的参考意义.
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In this paper, the shear band propagation mechanism in the soft-hard heterogeneous metallic glass during tensile
deformation is investigated using molecular dynamics simulations. Upon percolating from the soft phase to the hard
phase, the shear band will stagnate at the interface between these two phases and alter its propagation direction during
subsequent shearing. The structural difference leads to the asynchronous yielding of the soft-hard two phases and
consequently causes the discontinuous propagation of the shear band. Furthermore, the inhomogeneous nature of the
microstructure in the hard phase gave rise to stress and local entropy heterogeneity, resulting in the predilection of
shearing in the areas of high stress and high local entropy. This work deepens the understanding of the shear band
propagation mechanism in heterogeneous metallic glasses and provides a foundation for designing high-performance
amorphous alloys.
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