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０　引言

玻璃态物质以纷繁多样的形式广泛存在于自然

与科技技术领域［１－３］．除了人们熟知的门窗上的硅酸

盐无机玻璃、各种塑料制品的高聚物玻璃外，玻璃态

还与光纤通讯、生物制品和生化药剂的保鲜存储、极
端干燥条件下昆虫活性的保持等这些鲜为人知的方

面密切相关．甚至，宇宙中的大部分水也是以玻璃态

存在的［４］．金属玻璃尤其是三维尺寸超过毫米尺度

的块 体 金 属 玻 璃 作 为 玻 璃 这 一 古 老 家 族 的 新 成

员［５－７］，由于其独特的原子长程无序 结 构，且 不 存 在

位错、晶界等传统意义上的结构缺陷，表现出一系列

优异的力学和物理性能，成为当前最具发展潜力的

新型材料之一，已经在国防、空天等领域显示出广阔

的应用前景［８－１１］．然而，金属玻璃在室温下的塑性变

形极易局 部 化，形 成 几 十 纳 米 尺 度 的 剪 切 带［１２－１４］；
剪切带的形成及快速扩展往往导致材料发生灾变破

坏［１５，１６］，呈现出 极 低 的 室 温 延 性，极 大 地 限 制 了 这

类材料的广泛应用．本征上，金属玻璃的变形局部化

剪切带是由多个不同的物理机制耦合控制的多时空

跨尺度问 题，其 中 涉 及 粘 性／动 量 扩 散、热／能 量 扩

散、自由体积／质量扩散、失稳成核与发展、诱致裂纹

扩展等多个速率过程，它们均具有各自的特征时间

和空间尺度．这些多时空尺度速率过程的非线性关

联耦合控制着块体金属玻璃的剪切带行为，问题的

关键是如何澄清耦合作用的控制机制与物理图像．
但是，对于这类不具有传统意义微结构的金属玻璃

材料的剪切带行为，连续介质尺度的经典热塑剪切

理论和基于传统材料结构的剪切带理论都无法完整

的描述．因此，对于金属玻璃材料变形局部化剪切带

及其诱导的断裂过程的研究，不仅具有显著的工程

意义，而且具有重要的学术价值．
本文针对这一关键力学问题展开了系统的实验

研究、理论分 析 和 数 值 计 算 工 作．首 先，在“势 能 形

貌”理论框架下，从金属玻璃上游液体与下游固体的

关联入手，对塑性流动的剪胀效应进行了研究；通过

对自由体积－热塑性耦合系统的理论分析，阐明了自

由体积主导、热辅助的剪切带失稳机制；然后，通过

对块体金属玻璃剪切带特征厚度的理论预测、剪切

带敏感性的表征、周期剪切带形成机理的分析，验证

了上述揭示的剪切带形成新机制；最后，提出了金属

玻璃“准解理”断裂的“拉伸转变区”模型，阐明了剪

切带后期断裂过程中的能量耗散机制；此外，对金属

玻璃固有塑性的微结构起源进行了初步的探索．主

要工作包括以下几个方面：

图１　存在于玻璃材料中的两个固有关联［１７］
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１　塑性流动的剪胀效应

在“势能形貌”理论框架下，得到了金属玻璃上

游形成液体 动 力 学 参 数－Ｆｒａｇｉｌｉｔｙ与 下 游 玻 璃 固 体

体积模量、剪切模量之间两个固有的内在关联（见图

１），结合金属玻璃体积变形的分子动力学模拟，揭示

出金属玻璃塑性流动虽然由剪切主控，但是在此过

程中必然伴 随 着 与 材 料 相 关 的 原 子 尺 度 的 剪 胀 效

应．这种塑性流动过程中伴随着的原子尺度剪胀效

应导致了自由体积聚集，从而引起材料的局部软化－
剪切带．此外，基于得到的两个固有关联，澄清了在

国际上具有广泛争议的Ｎｏｖｉｋｏｖ－Ｓｏｋｏｌｏｖ线性关联

的成立条件：绝对零度和极高频率．相关结果发表在



文献［３，１７－１９］．
２　剪切带失稳的物理起源

在已建立的源于原子尺度剪胀效应的自由体积

与热塑耦合的剪切失稳理论框架基础上，通过摄动

分析，得到了三种软化模式下（自由体积软化、热软

化和耦合软化）剪切带失稳判据．通过定义自由体积

失稳因子和热失稳因子，揭示在剪切失稳前自由体

积软化和热软 化 是 一 个 互 相 促 进 的 过 程（见 图２），
相比于绝热软化，自由体积软化导致的剪切局部化

失稳要快并且更加容易，在自由体积和热耦合软化

过程中起主控作用．热力耦合的剪切带分析进一步

验证了这种自由体积软化的主控机制，揭示局部温

升可能是剪 切 带 形 成 的 结 果，而 不 是 其 起 源（见 图

３），绝热软化效应作为耦合的二次效应在高应变率

时对剪切失稳起辅助促进作用．此外，分析表明前文

揭示的剪胀效应也对剪切失稳起促进作用．相关结

果发表在文献［２０］．

图２　热失稳因子和自由体积失稳因子随剪切应变的变化［２０］
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图３　自由体积和温度在剪切局部化过程中的演化．
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３　剪切带演化机理：剪切带韧性与厚度

通过发展帽形试样的动态“受迫”剪切技术与动

态变形“冻结”技术，对金属玻璃的剪切带演化动力

学进行了系统研究，发现纳米尺度的剪切带以渐进

方式扩展，是一种高度局域化的过程．基于获得的关

于剪切带演化的第一手实验资料，建立了一个金属

玻璃剪切带局部演化动力学模型，其中考虑了动量

（惯性）、能量（温度）以及质量（自由体积）的耗散过

程．通过理论分析，揭示出动量扩散与自由体积扩散

的竞争平衡 决 定 了 剪 切 带 扩 展 过 程 的 临 界 耗 散 能

（图４）．基于这个临界能，引入了剪切带韧性（Ｓｈｅａｒ－
ｂａｎｄ　ｔｏｕｇｈｎｅｓｓ）的概念，表征不同金属玻璃材料体

图４　剪切带内临界耗散能与剪切带厚度的关系［２１］

Ｆｉｇ．４　Ｐｌｏｔ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｃｒｉｔｉｃａｌ　ｄｉｓｓｉｐａｔｉｏｎ　ｅｎｅｒｇｙ　ａｓ　ａ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ

ｏｆ　ｔｈｅ　ｓｈｅａｒ－ｂａｎｄ　ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ［２１］

系对剪切带扩展的难易程度．基于自由体积软化的

主控机制，得到了与实验观测结果相符的金属玻璃

剪切带特征厚度的理论表达式．分析表明，金属玻璃

中剪切带的厚度主要取决于微观流动事件“剪切转

变区（ｓｈｅａｒ　ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｚｏｎｅ，ＳＴＺ）”的尺寸以及

失稳过程中ＳＴＺ激活的自由体积浓度，其背后的物
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理含义是ＳＴＺ运动导致的局部拓扑失稳，此过程中

自由体积产生和扩散所达到的动态平衡决定了金属

玻璃中 剪 切 带 的 厚 度．相 关 结 果 发 表 在 文 献［２１，

２２］．
４　周期剪切带形成机制

为了考察不同加载条件对剪切带形成的影响，
对金属玻璃切削过程中的剪切带行为进行了研究．
实验发现金属玻璃在切削过程中常常会产生一种独

特的连续片状切屑，形成机理归因于刀具前面主剪

切区内剪切带的周期性形成（图５（ａ））．基于实验观

察，考虑在主剪切区内剪应力、自由体积和温度的平

衡，发展了一种热力耦合的正交切削模型来定量表

征片状切屑的形成．进一步通过线性扰动分析，揭示

出周期剪切带形成的临界条件为自由体积流系数大

于某一与工件材料和切削过程相关的临界值．这种

周期剪切带导致的片状切屑形成可以理解为一种自

我维持的极限环失稳现象，即在主剪切区内应力、自
由体积和温度的自动反馈（图５（ｂ）），其背后的物理

机制是自由体积流和源的对称破缺，而不是热失稳．
理论预测的周期剪切带间距与实验观测值一致．此

研究结果进一步证实了我们前文提出的金属玻璃的

剪切带形成新机制．相关结果发表在文献［２３］．

图５　金属玻璃切削导致的周期剪切带斑图及其背后的形成机理：

极限环失稳现象［２３］
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５　断裂过程中的能量耗散机制

针对一种典型的韧性金属玻璃体系，进行了一

系列不同应变率、不同加载模式下的断裂实验．首次

在这种韧性体系中观察到了百纳米尺度的“韧窝”及
纳米尺度的周期条痕结构．基于断裂形貌的多尺度

分析，提出了金属玻璃断裂的韧－脆转变准则（见图

６）：当裂尖半径大于流体弯月失稳的临界波长时，金
属玻璃将发生延性断裂，在此过程中能量主要以粘

塑性耗散为主；反之，断裂将表现为“准解理”特征，
能量主要以形成新表面的形式耗散．特别地，在国际

上首次提出了一种新的原子团簇运动模式，即“拉伸

转变 区（Ｔｅｎｓｉｏｎ　Ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ　Ｚｏｎｅ，ＴＴＺ）”，作

为“准解理”耗散过程的基本单元，结合塑性流动元

过程的经典ＳＴＺ模式，揭示出金属玻璃材料在断裂

过程中的能量耗散机制是纳米尺度ＳＴＺ和ＴＴＺ两

个耦合元过程固有的相互竞争．如果裂尖前端是以

ＳＴＺ运动为主，裂纹面将出现微米尺度的脉状纹理

花样或者百纳米尺度的涟漪结构；反之，断裂面形貌

将呈现纳米 尺 度 的 周 期 条 痕，甚 至 无 特 征 的“镜 面

区”以及裂纹路径的不稳定行为，如分叉等．在裂尖

前端ＳＴＺ背景下，ＴＴＺ的周期性激活，导致了纳米

周期条痕的形成．为了验证上述断裂能量耗散机制，
采用原子力显微镜（ＡＦＭ）对ＮＰＣ的三维形貌进行

了细致的扫描（三 维 形 貌 见 图７），并 对 其 进 行 了 非

趋 势 波 动 分 析（Ｄｅｔｒｅｎｄｅｄ　Ｆｌｕｃｔｕａｔｉｏｎ　Ａｎａｌｙｓｉｓ，

ＤＦＡ）．结果表明，ＮＰＣ沿着裂纹扩展方向具有长程

关联性，存在显著的特征尺度，即间距；沿着峰方向

也是长程关联的，并存在特征尺度，是塑性流动的结

果；但是沿着谷的方向表现出长程无关性和强烈的

分形特征，其分维为１．４８，是典型的脆性破坏特征．
这些结果证实了我们提出的“准解理”断裂过程的存

在以及ＴＴＺ和ＳＴＺ竞争的能量耗散机制．此外，实
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验还发现ＮＰＣ的相互作用将会导致延性涟漪结构

的产生，显示出一种反常的延脆转变行为．相关结果

发表在文献［１５，２４－２６］．

图６　金属玻璃断裂韧脆转变机理示意图
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图７　纳米周期条痕ＡＦＭ扫描三维形貌的非趋势波动分析［２５］
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６　金 属 玻 璃 固 有 塑 性 变 形 能 力 与 微 结 构 的 内 在

关联

在工程应用中，金属玻璃的塑性或者延性是人

们追求的力学性能．但是，什么样的微结构以及在加

载过程中什么样的微结构运动有利于宏观塑性的提

高，这一问题到目前为止仍然没有得到很好的回答．
首先，对二元金属玻璃体系进行了不同加载速率下

纳米压入的三维分子动力学模拟，通过对材料内部

参与不可逆运动原子的统计分析，发现金属玻璃宏

观塑性能力取决于不可逆原子团簇运动的空间尺度

和时间非均匀程度．进一步，基于对１３７种金属玻璃

和５６种晶态合金弹性模量的统计分析（见图８），以

及金属玻璃最近邻分布的高斯模型，得到了金属玻

璃固有塑性能力的短程序条件：密堆积、大无序度和

非简谐．这些条件看起来是矛盾的，无法同时满足，
但是它们之间的某种平衡是金属玻璃塑性提高的关
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键．相关成果发表在文献［２７，２８］．

图８　金属玻璃与晶态金属的体积模量和剪切模量的关系以及塑性和脆性体系对应的短程序结构示意［２８］
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