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摘要 经典的固体变形和断裂理论建立在连续介质尺度, 结合位错、晶界、解理等概念可成功应用于各类晶态固

体. 然而, 该经典路径对于拓扑长程无序的各类非晶态固体面临极大的概念和理论挑战. 根本原因是, 传统晶体学

概念在非晶态无序结构中无法定义, 导致以此为基础建立的固体力学理论全部失效. 本文针对非晶合金这类典型

非晶态固体及其对应的原子或胶体模拟体系, 介绍和评述与力学相关的研究进展, 包括塑性载体、塑性本构理

论、蠕变与应力松弛、剪切带、断裂失效. 最后, 对非晶态固体力学研究的发展现状和未来趋势进行简要总结.
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非晶态固体在自然界和科技领域广泛存在、不可

或缺, 涵盖从原子或纳米尺度无序的非晶合金、二氧

化硅玻璃, 微米尺度无序的胶体玻璃、凝胶, 到毫米/
厘米尺度无序的颗粒材料、稠悬浮液, 如图1所示. 其

中, 非晶合金(也称金属玻璃)是非晶态固体的新成员[1],
改变了人们对玻璃和金属几千年来的传统认知, 证实

以自由电子方式结合的金属键也可以形成玻璃态. 在

某种意义上, 混凝土、岩石、泥石流等土木工程和地

质介质也可以看作更大尺度无序的非晶态固体. 事实

上 , 宇宙中绝大部分水也主要以非晶态固体形式

存在[2].
非晶态固体的拓扑结构不存在类似晶体的长程序

和周期性, 但具有一定程度的短/中程序. 到目前为止,
这种有序和无序在三维空间如何有效排列仍然未被完

全揭秘. 非晶态固体在热力学上往往处于远离平衡的

亚稳态, 而在动力学上又处于黏度极大的阻塞态. 因

此, 非晶态固体可看作失去宏观流动能力的“冻结”的

液体, 或者具有液体结构的固体, 从而属于兼具固、液

双重特性的复杂系统. 非晶态固体的复杂性可通过势

能形貌(potential energy landscape, PEL)理论[3]理解. 考
虑由N 个粒子组成的凝聚系统, 且每个粒子仅有3个平

动自由度, 则系统的势能为所有粒子广义坐标的 N3 维

超曲面函数Φ(r), 其一维示意如图2所示. 根据该理论,
系统自由度可解耦为束缚在PEL上局域盆地(局域势能

极小点或称固有结构)的热振动(vibration), 以及在局域

盆地之间的构型重排(rearrangement). 对于具有周期性

晶格的有序晶态固体, 其PEL构型仅包含单一或有限个

势阱较深的盆地, 属于振动主控系统. 流体则完全相反,
系统动力学由重排主控, 从而具有无限构型. 非晶态固

体处于两者之间, 其动力学行为表现为从振动到重排

的系列特征谱系[4~7], 且在长时间尺度上也趋于无限构

型. 更为复杂的是, 非晶态固体的重排和振动在特定时

空尺度上有可能重叠, 导致其流、固(或弹、塑)属性的

界限变得模糊.
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非晶态固体极大地挑战了固体力学、凝聚态物

理、材料科学中的一些基本概念和知识, 甚至经典理

论. 比如, 位错、晶界、解理等传统晶体学概念在长程

无序的非晶态结构中无法定义, 导致以此为基础建立

的固体力学理论无法直接应用于非晶态固体. 同时, 非
晶态固体的变形与破坏通常涉及非平衡、非线性的演

化, 不同尺度、不同过程之间的强耦合, 并具有复杂系

统固有的随机涨落、不确定性、非均匀性等特征. 因

此, 非晶态固体力学研究受到了国内外科技界的持

续、广泛关注[8~15]. 本文将全面介绍非晶态固体塑性

变形、剪切带和断裂等5个方面的典型研究成果, 评述

其中存在的问题和争议, 并简要总结该领域未来值得

研究的重大科学问题或关键技术. 这5个方面将按照从

微观、介观到宏观, 从塑性载体、宏观变形到断裂失

效这个思路展开. 需要指出的是, 本文介绍的大部分工

作来自非晶合金这类非晶态固体. 这主要基于三点考

虑: 第一, 非晶合金涵盖丰富的材料体系, 属于典型的

粒子无序热体系, 在非晶态固体中最具代表性; 第二,

以非晶合金为模型材料得到诸多研究结果(概念、模

型、机制等)具有广泛的普适性, 可发展应用到其他非

晶态固体体系; 第三, 由于兼具玻璃和金属双重属性,
关于非晶合金的相关研究争议最突出也最多, 值得进

行总结和评述.

1 塑性载体

非晶态固体塑性变形的最基本载体被称为“剪切

转变(shear transformation, ST)”, 由Argon[16]在1979年提

出, 描述了在弹性介质约束下粒子以集团模式发生的

局域、不可逆剪切重排. 一般而言, ST重排主要是由

外部载荷驱动, 但热涨落在此过程中会起辅助促进作

用. 图3显示了一种非晶态Cu50Zr50原子模拟系统在无

热剪切变形过程中, 一个孤立ST重排事件引起的非仿

射位移场, 呈现出典型的收缩-膨胀双轴特征. 基于非

仿射位移场演化, Falk和Langer[17]定义了有效表征ST

的标杆性参数Dmin
2 . 孤立的ST重排可发生在远离屈服

的弹性阶段, 但在外部激励下会累积或自组装, 形成不

同时空尺度的塑性事件(plastic event), 导致宏观屈服、

剪切带失稳, 甚至稳态流动. 目前关于非晶塑性载体

(ST)的研究, 主要关注其结构起源[18~21]
、有效识别或

预测[22~28]
、时空特性[29~33]

、演化动力学[34~36]等方面.
在长程有序的晶格背景中, 晶态固体塑性载体(如

位错滑移、孪生、晶界扩散等)的结构起源相对容易

被识别或预测. 但在长程无序的非晶态结构中, 预先回

答到底哪些粒子能够发生ST, 是一个极具挑战性的难

题. 这一方面源于人们对非晶态拓扑无序结构还未完

全解析, 另一方面则是由于ST的局域激活本质上具有

复杂的非局域效应. 事实上, 任何基于局域结构的简单

参数(如自由体积等)都无法准确或有效预测ST的发生

图 1 (网络版彩色)不同无序尺度的典型非晶态固体
Figure 1 (Color online) Representative amorphous solids with different lengthscales of disorder

图 2 (网络版彩色)势能形貌的一维示意: 系统动力学被解耦为振动

与重排
Figure 2 (Color online) Schematic 1D description of the potential
energy landscape: The system’s dynamics is resolved into vibration and
rearrangement portions
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及其时空演化[19,21,37,38]. 当突破最近邻考虑中长程尺度

结构时, 对ST的预测能力将有所提高[20,33]. 这种预测还

可通过对大量非晶态结构信息的机器学习实现[39~41].
其中 , 代表性的机器学习结构参数有软度 ( s o f t -
ness)[39,41]、结构柔度(structural flexibility)[40]等.

此外, 人们通过考虑静态非晶态结构或对应PEL的
线性小扰动响应量[22~25,27], 找到了预测ST的热力学振

动路径. 该路径的核心思想是通过探测系统在PEL局
域盆地的异常振动, 提前指示ST的发生. 图4(a)给出了

非晶态Cu50Zr50原子模拟系统在无热剪切变形过程中

前4个ST事件[27], 分别对应4个显著的应力跌落. 图4(b)
显示了该系统最低的10个振动模态频率随剪应变的演

化[27]. 可以看到, 对应于每个ST的发生, 总有某个低频

模态发生频率呈现由正到负的转变. 这种临界转变预

示了系统中某一局域势能盆地的消失; 通过鞍点分叉

失稳, 系统从该盆地重排到临近势能较低的盆地, 从而

完成了一次由应力或应变驱动的ST事件. 图4(c)计算了

非仿射位移场在各模态矢量场的投影系数[27]. 可以看

到, 随着ST的发生, 投影系数会趋于1. 这意味着, 在

PEL上ST重排的高维动力学路径与临界模态的振动矢

量场方向一致, 即可由后者提前指示. 尽管如此, 图4也
展示了振动路径的另一面. 很显然, 这些指示ST的临界

模态是系统PEL对外载响应的动态演化结果. 一旦远离

ST或在初始未加载状态下, 临界模态将无法识别, 仅能

在概率上提供发生ST的潜在“软点”[23,24]. 此外, 模态对

ST的跨事件预测十分困难.具体而言,对于由多个ST组
成的塑性事件, 可能存在多个主控模态, 而不能由单一

模态预测. 为了提高预测精度, 人们进一步考虑PEL盆
地的高阶响应, 从而定义计及非简谐效应的非线性振

动模态及其衍生参数[25,42].
最后, 人们直接求助系统的动力学特性, 希望从动

力学非均匀角度实现对动态ST的预测[26,33,37]. 基于动

力学的典型缺陷参数包括局部屈服应力[37]
、局部激活

能[33]等. 其中, 局部屈服应力定义为, 在远场载荷作用

下局部区域发生非仿射变形达到的最高应力, 而在此

过程中局部区域以外仅发生仿射变形. 通过对一种二

维L-J非晶态固体的原子尺度模拟, Patinet等人[37]发现,
塑性事件倾向于发生在局部屈服应力较低的区域. 他

们还比较了几种典型参数与塑性事件的空间关联. 结

果显示, 局部屈服应力的关联系数最大, 即预测能力最

高; 3种结构参数——势能、短程序和密度最低, 而振

动参数——低频模态参与度和最小剪切模量介于两者

之间. 随着塑性事件的累积, 所有参数的预测能力都急

剧下降, 最终趋于一致.
近年来, 一些融合了非晶态结构、振动和动力学

图 3 (网络版彩色)非晶态Cu50Zr50原子模拟系统在无热剪切变形过

程中, 一个孤立ST事件引起的非仿射位移场
Figure 3 (Color online) The nonaffine displacement field induced by
an isolated ST event during the athermal shear of an amorphous Cu50Zr50
atomic simulation system

图 4 (网络版彩色)非晶态Cu50Zr50原子模拟系统在无热剪切变形过

程中, 前4个ST事件与10个低频振动模态的时空关系[27]. (a) 应力跌

落; (b) 振动模态的特征频率; (c) 非仿射位移场在振动模态的投影

系数
Figure 4 (Color online) The spatiotemporal relationship between the
first 4 ST events and the lowest-frequency 10 vibrational modes during
the athermal shear of an amorphous Cu50Zr50 atomic simulation
system[27]. (a) Stress drop; (b) frequency of vibrational modes; (c)
projection parameter of the nonaffine displacement field onto the modes
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属性的组合参数被提出, 用于ST及其塑性事件的预测.
其中 , 代表性参数有“柔性体积”[43]和“集成玻璃缺

陷”[28]. 前者综合考虑了原子的自由体积结构信息和振

动均方位移, 而后者则通过构建结构-振动-动力学三维

空间并基于机器学习得到. 可以发现, 在识别/预测非晶

塑性基本载体(ST)方面, 人们从不同路径出发, 取得了

一系列重要进展. 尽管如此, 目前还没有找到一个物理

含义明确的普适结构参数能够对各种条件下的ST发生

进行有效预测. 换句话说, ST的明确结构起源仍不清

楚. 而基于初始非晶态结构的线性/非线性热力学响应

或动力学激活, 对塑性事件的长时间预测也十分困难.
此外, 动力学参数的本征属性也受到质疑, 因为它们的

定义往往依赖于具体的激活条件. 对于基于机器学习

获得的参数, 虽然在统计学意义上预测能力较强, 但这

些参数的物理含义往往比较模糊, 其适用性也受到训

练空间的制约. 需要指出, 除ST之外, 一些其他的非晶

塑性载体模型被相继提出, 比如流动缺陷(flow de-
fect)[44]、准点缺陷(quasi-punctual defect)[45]、流动单

元(flow unit)[46]等. 这些模型与ST在本质上是自洽一致

的, 但它们的侧重点有所差异. 比如, 准点缺陷模型侧

重塑性载体的结构起源以及统计热力学描述, 而流动

单元模型则更关注塑性载体的动力学弛豫特性.

2 塑性本构理论

过去几十年, 非晶态固体塑性本构理论主要沿着

两条不同的路径发展. 一条是结构路径, 认为非晶态固

体仍然遵循缺陷决定塑性这一经典范式, 致力于构建

非晶塑性与无序结构的动态强关联, 以哈佛大学Spae-
pen[47]在1977年建立的自由体积理论为代表. 自由体积

理论认为, 一系列扩散模式的单原子跳跃贡献于宏观

塑性变形; 同时, 在变形过程中考虑由单原子跳跃介导

的自由体积动力学. 尽管单原子跳跃图像不完全符合

实际情况, 但该模型提出的非晶塑性与自由体积序参

量的协同演化思想得到了进一步发展[10,48~51]. 另一条

是动力学路径, 认为宏观非晶塑性是一系列基本动力

学事件在时间上演化、在空间上累积的结果, 以麻省

理工学院Argon[16]在1979年建立的剪切转变(ST)理论

为代表. 在ST理论中, 自由体积等结构参量也被引入进

来影响ST的激活, 但并不随着变形而动态演化. 这体现

了非晶塑性与初始无序结构的弱相关性. 基于ST理论,
Falk和Langer[17]建立了不考虑ST相互作用的剪切转变

区(shear transformation zone, STZ)模型. 该模型是ST理

论的平均场版本, 并将STZ的数密度作为序参量与变形

动力学耦合[52,53]. 通过与有限元、动力学蒙特卡罗、

分子动力学等方法结合, ST理论被进一步发展形成了

介尺度[54,55]或跨尺度[56]模型, 以及考虑ST非局部效应

的弹塑性模型[13,57]或场理论[58,59].
2015年, 我们发展了考虑自由体积和ST两种动力

学相互耦合的非晶塑性本构模型[60]. 两者的耦合主要

体现在: (1) 除了外部载荷和热涨落外, ST的激活还依

赖自由体积; 自由体积为ST激活提供构型几率或熵贡

献, 从而间接贡献宏观塑性. (2) 自由体积动力学由ST
介导, 而不是通过单原子跳跃实现; 自由体积的产生源

于ST固有的剪胀效应, 同时自由体积也可在热涨落作

用下通过ST湮灭.
该模型建立在ST的平均场理论即STZ模型基础上,

用于描述非晶态固体的均匀塑性变形, 其中弹性变形

服从胡克定律. 在简单剪切模式下, 无量纲形式的控制

方程包括:
应力-应变(率)关系

G= ( ), (1)0
pl

塑性应变率

E T T T= exp 1 exp 1 1 sinh cosh , (2)pl
A

ST动力学

= 2 ,
= (1 ),

(3)
pl pl

pl

自由体积动力学

D E T= exp 1 exp 1 1 , (4)ia
pl

A

式中, 是剪切应力, 是剪切应变, 0是参考应变, G是

剪切模量, 是自由体积浓度, EA是ST的热激活能, T是

温度, 和 分别是ST激活前后的数密度之和与之差,
是ST动力学与塑性功率的比例系数, D ia是剪胀系数,

是与自由体积湮灭相关的比例系数. 由于内在统一了

自由体积和ST两种经典理论, 上述耦合模型能够定量

描述或预测非晶态固体多种弹塑性变形行为, 如图5(a),
(b)所示的应变率效应和温度效应, 图5(c)所示的应变

硬化和应变软化, 以及非晶态固体特有的应力过冲

(stress overshot)和下冲(undershot)行为. 值得一提的是,
这是目前唯一能同时复现应力过冲和下冲的非晶塑性
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本构模型[61,62]. 基于控制方程(1)~(4), 图5(d)显示了塑

性应变、ST和自由体积产生3种速率过程随着加载应

变的动态演化. 可以看到, ST产生最早启动并达到峰

值, 紧随其后的是塑性应变产生, 最后是自由体积产

生. 这个结果表明, 非晶塑性屈服由剪切转变动力学主

控, 而屈服后的流动行为则由自由体积动力学主控. 此
外, 通过联立求解模型(方程(1)~(4))的阻塞(jammed)态
和流动态, 可得到屈服强度的理论解析表达. 这也是衡

量本构模型是否适用非晶态固体的标志之一, 体现了

非晶塑性屈服的重要特征, 即可由系统动力学内在演

化而自发涌现.
最近, 我们围绕自由体积与ST的时空关系开展了

多方面的实验研究. 首先, 以硬球胶体玻璃为模型非晶

态固体[18], 研究了颗粒集团发生局域ST过程中的自由

体积动力学. 实验结果与本构模型预测的ST介导自由

体积动力学行为完全一致. 更重要的发现是, ST的发

生虽然与当地区域的初始自由体积关系不大, 但与该

区域的体胀能力, 即自由体积的产生能力密切相关. 实
际上, 局部区域自由体积的显著产生是该区域发生ST

的先决条件. 在变形过程中发生ST的颗粒与那些具有

高体胀能力的颗粒在空间上高度相关. 进一步, 针对一

种典型锆基非晶合金的单轴压缩弹塑性变形, 开展了

同步辐射X射线衍射研究[63]. 结果显示, 承担宏观变形

的局域原子ST重排主要发生在第2近邻左子峰到第4近
邻之间, 但其中第2近邻右子峰的原子在宏观屈服前表

现出局域体胀行为. 这些结果再次证实了ST与体胀的

密切关系, 也揭示了两者在非晶态原子系统中的结构

图像. 此外, 基于轻气炮装置的双靶板自卸载技术, 实

现了对锆基非晶合金在冲击压缩至不同变形阶段的

“冻结”[64]. 通过对这些变形样品的结构和热力学表征,
发现ST的特征尺度与结构弛豫焓(线性正比于自由体

积)呈现正相关性, 表明这些样品具有从原子到纳米尺

度的结构无序.
如图2所示, 非晶态固体系统在时间尺度上可分解

为振动子系统(快)和构型子系统(慢). 这一快一慢两个

子系统虽然各自处于热力学(准)平衡, 但它们之间处于

能量上弱交换的非平衡状态, 从而可构筑双温(two-
temperature)热力学模型[65,66]. 这里的双温是指热力学

图 5 (网络版彩色)考虑自由体积和ST相互耦合的非晶塑性本构模型[60]. (a), (b) 应变率效应和温度效应, 其中离散点是实验数据; (c) 应变硬化

和应变软化行为, 其中某些应变软化前后出现应力过冲和下冲; (d) 3种速率过程随着应变的动态演化
Figure 5 (Color online) Constitutive model of amorphous plasticity considering the interplay coupling between free volume and ST[60]. (a), (b) Strain-
rate and temperature effects, and the scatter symbols are the experimental data; (c) strain hardening and strain softening, and stress overshot and
undershot can be observed with strain softening; (d) dynamic evolution of three rate processes with shear strain
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温度和构型(有效)温度, 分别表征了振动和构型子系统

的自由度. 从两个子系统的热力学第一定律和第二定

律出发, 并结合变形动力学, 可建立非晶态固体的双温

本构模型[67]. 在该模型框架下, 还可以在构型子系统进

一步考虑描述ST塑性事件动态演化的内变量(如数密

度、取向等).需要指出的是,双温本构模型在本质上有

别于变形(构型)与热的耦合本构模型, 因为后者不考虑

振动和构型之间由于非平衡导致的能量交换. 在等温

或无热条件下建立在构型空间的本构模型, 实际上是

将非晶态固体在振动时间尺度作了平均化近似或仅考

虑其固有结构. 近年来, 非晶态固体本构模型正朝着多

时空尺度 [54~56]
、多过程 [49 ,60 ,68]

、非平衡 [67]
、非局

部[13,57~59]
、有限变形[48,50,51,69]等方向发展, 但往往只能

抓住其中一个或部分特征. 一个物理上自洽、能够全

面描述非晶态固体变形的普适本构模型还亟待发展或

建立.

3 蠕变与应力松弛

蠕变或应力松弛是指固体在低于宏观屈服的载荷

(应力或应变)瞬态作用下, 其力学响应(应变或应力)的
长时间演化行为. 这是一种典型的激活-弛豫技术, 为

探究非晶态固体的复杂弛豫动力学过程提供了重要窗

口, 同时也助于理解滞弹性、黏性等与时间相关的非

晶变形行为[70~74].
图6(a)显示了非晶态固体的典型蠕变曲线, 即在恒

定应力载荷作用下, 应变响应随时间的演化. 蠕变应变

演化通常呈现3阶段行为: 主蠕变(I)、稳态蠕变(II)和
蠕变发散(III). Castellanos和Zaiser[70]通过发展ST随机

激活的介尺度模型重现了这一典型蠕变行为; 并且发

现, 宏观上的3阶段蠕变源于ST的随机激活在空间上从

均匀到逐渐局部化的动态转变. 值得注意的是, 对于给

定的非晶态系统, 第II阶段的稳态蠕变强烈依赖于施加

的载荷幅值和环境温度[51,71]. 事实上, 非晶态固体的蠕

变是十分复杂的动力学过程, 既涉及应力驱动的ST激
活[72], 也包含原子尺度的自由体积动力学[51]. 在低应

力/高温条件下, 蠕变的主控机制是单原子热扩散导致

的结构弛豫; 而在高应力/低温条件下, 蠕变的主控机

制是应力驱动ST导致的结构无序. 两种机制的分界可

由一个温度依赖的临界应力表征. 通常, 高于临界应力

的蠕变加载是实现非晶态结构年轻化的重要手段之

一[72]. 最近, 我们针对一种Zr基非晶合金开展了一系列

热力耦合的蠕变实验[75], 发现控制稳态蠕变的临界应

力在数值上与系统的稳态流动应力十分接近. 基于之

前发展的自由体积-ST耦合本构模型[60], 揭示出这个临

界应力恰好对应于ST介导的自由体积动力学(即产生

和湮灭)达到动态平衡.
在恒定应变作用下, 非晶态固体的应力松弛行为

通常可用经验的Kohlrausch-Williams-Watts(KWW)方
程进行描述:

t t( ) = exp + , (5)r0

式中, 0是初始应力, r是长时间松弛至平衡状态的参

考应力, 是特征弛豫时间, < 1是反映动力学非均匀

程度的拉伸(stretched)指数. Li等人[73]通过拟合一种锆

基非晶合金在不同温度下的应力松弛曲线, 得到了两

个KWW参数( 和 )随温度的变化. 他们发现, 系统的

弛豫时间 随着温度升高单调下降, 但拉伸指数 呈现

先下降后上升的非单调行为. 的单调下降行为可以理

解为非晶态系统由固体向液体的不可逆转变, 由此导

致系统特征弛豫过程的加快. 但 的非单调行为表明,
这种固-液转变动力学过程在空间上是非均匀的, 且随

温度变化是非单调的. 基于激活能谱模型分析, 他们认

为, 动力学非均匀的最大点(即 的极小值)对应于多层

级的类固体区和类液体区在三维空间的复杂分布; 而

当类固体区或类液体区占主导时, 动力学非均匀程度

降低(即 在高、低温端数值较大).
进一步的研究发现, 非晶合金的应力松弛随温度

降低表现出从单一指数衰减到2阶段衰减的转变[74,76].
图6(b)是一种长时间退火的锆基非晶合金在不同温度

时的应力松弛曲线[74]. 可以看到, 应力松弛在Tg附近服

从单一指数衰减, 可用标准的拉伸型( < 1)KWW方程

(5)拟合; 但是随着温度降低, 应力松弛表现出显著的2
阶段衰减行为. 具体而言, 在短时间尺度、高应力水平

时, 松弛由快弛豫过程主控, 而在长时间尺度、低应力

水平时, 由慢弛豫过程主控. 前者导致压缩型(com-
pressed)KWW指数 > 1, 后者仍然表现为拉伸型

( < 1)应力衰减. 这种由快慢弛豫过程竞争导致的2阶
段应力松弛可用修正的双KWW方程进行描述[74]:

t A t A t( ) = exp + (1 )exp , (6)
0 1 2

1 2

式中, 等号右边第一和第二项分别表征快慢两个松弛
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过程, 因此有 <1 2, > 11 , < 12 ; A和 A1 给出了两个

松弛过程的应力分配. 热力耦合作用下应力松弛快慢

模式的发现, 将非晶态玻璃的动力学弛豫解耦行为

从Tg温度以上拓展到了Tg以下. 高温玻璃形成液体的动

力学可解耦为粒子在最近邻“笼子”中的振动以及逃离

笼子的重排. 随着温度降低至某临界点Tc, 粒子重排解

耦为短程尺度的局域快弛豫即 弛豫或Johari-Goldstein
弛豫[4], 以及长程尺度的全域慢弛豫即 弛豫. 前者可

“存活”至Tg以下, 而后者在Tg处被完全“冻结”. Tg以下

的金属玻璃固体在应力松弛下表现出一种新的动力学

弛豫解耦行为, 即应力驱动的快事件和热激活的慢事

件. 研究表明[76], 快事件是由应力驱动的局域原子重

排, 而慢事件是由快事件滤渗引起的长程原子扩散, 两
种动力学事件综合控制着非晶态固体的应力松弛过程.

我们注意到, 这种应力驱动快事件和热激活慢事

件的竞争甚至发生在一些非晶合金的物理老化过程中.

基于密度关联的X射线光子关联谱分析发现[77,78], 对于

具有高内应力、Tg以下玻璃态结构, 其老化动力学由一

系列微坍塌事件(即应力驱动、弹道模式的粒子协同

运动)主控; 在宏观上表现为密度关联函数的衰减服从

压缩型KWW方程( > 1). 而对于Tg以上的过冷液态,

其老化动力学弛豫仍然由热激活扩散事件主控, 表现

为拉伸型( < 1)指数衰减. 这些结果表明, 快弛豫事件

除了可由外部载荷直接驱动外, 还可由玻璃结构中存

储的内应力释放驱动. 通过对蠕变或应力松弛的研究,
可以看到非晶态固体的动力学行为在空间上具有显著

的非均匀特征, 并且存在应力驱动快事件和热激活慢

事件两个基本元过程. 但快、慢事件在两种加载模式

下的激活是不一样的, 精细的微观图像还缺乏直接的

实验证据. 目前的理论模型或本构, 无论是唯象的还是

基于一定物理图像建立的, 还未实现对非晶蠕变和应

力松弛的统一描述.

4 塑性局部化剪切带

剪切带是一类在自然和工程领域广泛存在的塑性

变形局部化失稳现象. 本征上, 具有特征尺度的剪切带

是一种远离平衡态的准定态耗散结构, 其涌现与演化

是多时空、多过程耦合的高度非线性过程. 关于剪切

带的原型, 最早可追溯到19世纪中叶Tresca在金属锻造

过程中对“热线(heat lines)”的观察. 之后历经100多年

的研究, 在剪切带物理机制、理论描述、工程应用等

方面均取得了丰硕的成果[11,12,79~87]. 依赖于内部的耗散

过程和外部的加载条件, 剪切带现象可发生在不同的

时空尺度, 呈现出多种多样的结构和动力学特征. 尽管

如此, 各类剪切带总可归属为两种不同的物理起源: 一
种是起源于塑性功热耗散在空间上的非均匀性, 即所

谓的绝热软化机制[81]; 另一种则归因于某种结构软化

机制, 如晶粒旋转[88]
、塑性冷功(动态再结晶)[89]、剪

胀[90]
、应变梯度效应[91]等. 这两种不同的剪切带机制

在非晶合金中却一直备受争议[92], 热软化和结构软化

在非晶合金剪切带形成过程中都呈现出各自的证据.
为了澄清非晶合金剪切带到底起源于热或结构软

化, 我们通过发展变形“冻结”、实时在位观测等实验

技术, 对非晶合金在压缩、拉伸、剪切、弯曲等静动

态加载模式下的剪切带行为(图7)开展了系统的研

究[93~96], 发现应变率、自由体积和温度是影响剪切带

形成的主要因素. 基于实验结果, 最早建立了表征非晶

图 6 (网络版彩色)非晶态固体的典型蠕变(a)[70]和应力松弛行为

(b)[74]

Figure 6 (Color online) Typical creep (a)[70] and stress relaxation
(b)[74] behaviors of amorphous solids
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架[49,97]. 通过摄动分析, 得到了具有明确物理内涵的剪

切失稳判据以及特征的时间和空间尺度, 揭示出非晶

合金剪切带失稳是一个受热影响的自由体积聚集和扩

散相互竞争的过程. 通过定义自由体积失稳因子和热

失稳因子, 发现在剪切带失稳前自由体积结构软化和

热软化是一个互相促进的过程. 与热软化相比, 自由体

积结构软化更容易且更快导致剪切带失稳, 在耦合软

化过程中起主控作用(图8(a)). 热力耦合的剪切带分析

揭示, 局部温升是自由体积结构软化剪切带形成的结

果(图8(b)); 绝热软化作为耦合的二次效应, 在高应变

率时对剪切带失稳起辅助促进作用. 该结构软化主控

的非晶合金剪切带机制得到了直接的实验[98]以及原子

尺度模拟证实[99], 相关结果复现了上述理论发现.
我们进一步对非晶合金剪切带形成后的扩展演化

机制开展了研究[96,100], 通过发展非晶合金自由体积-压
力敏感本构, 建立了自由体积-动量-能量多过程耦合的

多重剪切带协同演化理论模型, 得到了间距、错动位

移和临界应变等剪切带特征量的解析表达. 分析表明,
动量扩散和自由体积扩散的动态平衡决定了剪切带演

化过程中的临界耗散能. 基于这个临界能, 引入了剪切

带韧性(shear-band toughness)概念, 可用于表征不同非

晶合金体系对剪切带扩展的敏感性. 此外, 构建了剪切

带形核与扩展的能量耗散竞争图谱, 很好地阐释了非

晶合金多重剪切带的尺寸效应: 当样品尺寸小于特征

临界尺寸时, 剪切带形核耗散能小于扩展所需能量, 剪
切带由形核主控呈现多重化; 反之, 剪切带倾向于扩展

而形成单一主控模式.
原子尺度模拟揭示[35,36,101], 结构软化的非晶合金

剪切带实际上是通过一系列剪切转变ST事件自组装形

成的, 且相邻的两个ST之间会形成在湍流中常见的涡

(vortex)结构. 这种涡结构内部旋转剧烈, 但位移最小,
而外部则正好相反. 研究发现[101], ST可以通过两种模

式自组装形成剪切带: 一种是ST沿着主应力方向均匀

形成, 最后通过滤渗形成同时滑移模式的剪切带; 另一

种是ST首先形成于样品表面, 随后沿着主应力方向逐

渐激活其他ST, 最终以裂纹扩展模式形成剪切带. 这两

种剪切带形成模式在之前的实验中也被发现[100,102]. 剪

切带的ST自组装过程在实验上表现为带内密度或自由

体积的正负周期涨落[103], 也可通过Eshelby夹杂理论进

行复现[104]. 最近, 我们通过胶体玻璃实验, 研究了剪切

带形成过程中自由体积局部聚集效应和ST非局部效应

图 7 在各种加载模式下非晶合金的剪切带行为
Figure 7 Shear-banding behaviors of amorphous alloys under different loading modes

图 8 (网络版彩色)非晶合金剪切带形成机制. (a) 自由体积失稳因子和热失稳因子的演化; (b) 剪切带内自由体积演化和局部温升
Figure 8 (Color online) Formation mechanism of shear-banding in amorphous alloys. (a) Evolution of free volume instability index and thermal
instability index; (b) local free volume creation and temperature rise in shear band
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的因果关系. 基于粒子尺度剪切应变和自由体积的空

间关联分析, 发现只有当ST产生的自由体积局限在其

弹性剪切场范围内, 这些ST才能具备显著的非局部相

互作用, 从而有机会自组装形成剪切带. 基于该机制,
我们曾成功预测了非晶合金剪切带特征厚度[105]以及

带内自由体积含量[106]; 理论预测与实验结果具有很好

的一致性[107], 从物理原理上阐明了为什么同样是金属,
非晶合金剪切带厚度(纳米量级)显著窄于晶态合金热

塑剪切带厚度(微米量级)的大量观测事实. 这是因为前

者由一系列ST介导的自由体积产生和扩散的动态平衡

决定, 作为一类物质扩散, 它显著慢于控制后者的能量/
热扩散.

5 断裂机制与失效准则

非晶合金兼具玻璃和金属双重属性, 这类非晶态

固体的断裂在本征上到底是韧/塑性还是脆性一直没有

明确的答案. 比如, Mg基或Fe基非晶合金的断裂韧性

与理想脆性玻璃的相当, 但断裂面上却呈现出纳米尺

度的韧窝或条痕结构[108]; 而一些Pd基或Zr基非晶合金

可与高强韧钢媲美[109,110], 但几乎没有拉伸延性. 此外,
非晶合金的断裂模式表现出从剪切主控到拉伸主控的

多样性、显著的压力或正应力敏感性以及拉压不对称

性. 关于非晶合金断裂, 较为全面的介绍可参阅之前的

综述[111,112]. 本节将从3个不同空间尺度概述非晶合金

断裂的典型研究进展, 且这里不涉及疲劳断裂[113].
首先是裂纹尖端的原子集团尺度, 即非晶合金在

断裂过程中裂尖原子集团如何运动? 为了回答这个根

本性问题, 我们针对典型非晶合金体系, 开展了一系列

不同应变率、不同温度和不同加载模式下的断裂力学

实验[31,114,115]. 基于实验观测和理论分析发现,当裂尖半

径大于塑性流动弯月失稳的临界波长时, 将发生剪切

带诱导的本征塑性断裂; 反之, 裂纹扩展由纳米尺度的

孔洞化引导, 表现出准脆性特征. 微观上提出了一种新

的原子集团运动模式, 即拉伸转变区(tension transfor-
mation zone, TTZ), 作为准脆性断裂的基本元过程. 第
4节提到剪切带的基本元过程是ST或STZ事件, 描述了

偏应力作用下原子集团的剪切运动(图9(a)), 而TTZ则
描述了静水拉应力作用下体胀主控的原子集团运动

(图9(b)). 非晶合金断裂能耗散取决于裂尖STZ和TTZ
两个耦合元过程的固有竞争. 研究发现, 动态的I型裂

纹、显著的剪胀效应、低温环境、自由体积减小等都

有利于TTZ模式的激活[31,115,116]. 原子集团TTZ模式诱

导的脆性断裂得到原子尺度模拟的证实[117], TTZ可以

理解为孔洞成核或脆性孔洞化的基本过程. 在STZ和
TTZ竞争框架下, 非晶合金的动态断裂不稳定、韧脆

转变、泊松比准则、纳米周期条痕断裂形貌等都有了

相对清晰的物理图像[112].
其次是断裂过程区尺度, 即如何表征裂纹尖端场

(应力或应变)以及塑性区的尺寸与形状? 一系列的实

验与数值模拟工作致力于理解和表征非晶合金的裂尖

场及其断裂韧性[111,112]. 其中, 实验研究主要集中在断

裂韧性的测量以及预制裂纹、应力状态、断裂模式等

对断裂韧性的影响; 而数值模拟工作则基于Anand-Su
发展的非晶合金黏弹塑性有限变形本构[48], 开展多种

断裂模式下裂尖场的有限元模拟, 着重考察了内摩擦

系数、泊松比、裂尖半径等参数的影响. 尽管如此, 上
述研究主要是针对韧性断裂问题, 即裂尖以钝化为主,
裂尖塑性区由剪切带主控. 基于非晶塑性STZ本构模

型并采用欧拉有限差分先进算法, Rycroft和Bouchbin-
der[118]数值分析了弛豫老化对非晶合金断裂塑性区以

及断裂韧性的影响. 他们的数值模型不仅能重现由均

匀塑性变形或剪切带诱导的韧性断裂, 还能给出由孔

图 9 (网络版彩色)原子集团运动模式. (a) 剪切转变区; (b) 拉伸转变区
Figure 9 (Color online) Atomic group operation modes. (a) Shear transformation zone (STZ); (b) tension transformation zone (TTZ)
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洞成核(TTZ)、连接导致的脆性裂纹扩展. 在理论方面,
我们开展了对非晶合金裂尖塑性区的深入研究[119], 考

虑了剪胀效应和无序结构演化对塑性区的影响. 结合J
积分和滑移线场分析, 得到了平面应变条件下I型裂纹

塑性区解析解, 并定义了一个无量纲因子 用于表征塑

性区的形状:

R
R= , (7)x

max

式中, Rx是塑性区沿裂纹路径方向的半径, Rmax是塑性

区的最大半径即从裂尖到弹塑性边界的最长距离. 研

究发现, STZ介导的塑性流动主要沿着Rmax方向, 从而

发生剪切模式的韧性断裂; 而TTZ模式的孔洞化失稳

主要沿着Rx方向, 导致I型脆性断裂的发生. 为此, 可在

剪胀和泊松比( )空间构建 等高线对断裂韧脆转变

进行预测. 当 较小时(泊松比较大、剪胀效应较弱), 塑
性区形状显得比较“苗条”(R Rxmax ), 有利于韧性裂

纹的钝化而不易扩展; 而当 较大时(泊松比较小、剪

胀效应显著), 塑性区比较“丰满”(R Rxmax ), 则有利于

尖锐裂纹的脆性扩展. 这些断裂过程区的研究结果从

介观尺度很好地联系了非晶合金断裂的原子机制和宏

观实验观测.
最后是在连续介质尺度对非晶合金的宏观断裂行

为进行精确描述, 即建立定量的断裂失效准则(failure
criterion). 前文提到非晶合金的断裂具有显著的正应力

或压力敏感性, 因此经典的Tresca准则、von Mises准则

等不再适用. Mohr-Coulomb准则虽然被广泛应用于非

晶合金[111], 但也存在明显的缺陷: 一是只能预测断裂

角对45°的对称偏离; 二是预测的拉压强度差异偏大;
三是对拉伸和压缩断裂无法统一描述. Drucker-Prager
准则和Zienkiewice-Pande准则作为Mohr-Coulomb准则

的光滑近似或改进, 还未见在非晶合金中应用. 2005年,
Zhang和Eckert[120]提出了一个新的失效准则用于统一

描述非晶合金的拉伸断裂行为. 该统一拉伸断裂准则

在剪应力 -正应力 空间可表示为在拉伸侧的半个

椭圆:

+ 1, (8)
0

2

0

2

式中, 0和 0分别为材料断裂的临界正应力和临界剪应

力, 两者之比 = /0 0决定了非晶合金在拉伸时如何

断裂. 当 0时, 该椭圆准则近似于Tresca准则, 断裂

角 T接近45°; 当 2 / 2时, 转化为最大拉应力准则,

= 90°T ; 当0 < < 2 / 2时, 该准则可代替Mohr-Cou-
l omb准则以及von M i s e s准则 , 预测的断裂角

45° < < 90°T .
为了对非晶合金在拉伸、压缩、剪切等模式下的

断裂行为进行统一描述, 我们从原子集团STZ和TTZ竞
争机制出发, 通过建立虚拟黏聚面模型, 推导得到了一

个偏心椭圆准则[121]:

+ + 1, (9)
0

2

0

2

式中 , ( )= + / 20 max
T

f
C , ( ) ( )= / +f

C
max
T

f
C

max
T ,

= /0 0分别对应椭圆的长半轴、偏心率和椭圆率;

这里 max
T 是理想拉伸强度, f

C是虚构的理想压缩强度,

0是广义理想剪切强度, 对应椭圆的短半轴; 当 = 0

时, max
T 和 0分别为准则(8)中的 0和 0. 因此, 物理上 表

征了非晶合金的内摩擦系数, 而 则是拉压强度差异系

数. 图10(a)给出了在 - 空间上准则(9)表示的偏心椭圆

包络线以及在单轴拉伸“1”和单轴压缩“2”载荷下发生

剪切断裂的情形.实际上,依赖于 和 这两个材料参数,
可构建以断裂角为等高线的非晶合金断裂失效图谱

(图10(b)),从而定量预测4种典型的断裂模式,即单轴拉

伸载荷下剪切断裂“I”(45° < < 90°T )和正断“II”( T≈

90°)、单轴压缩载荷下剪切断裂“III”(0° < < 45°C )和

劈裂“IV”( 0°C ). 此外, = (1 ) / 2对应拉伸正

断, 因此是断裂韧脆转变的分界线; 当 = 0时, a=

2 / 2, 与拉伸椭圆准则(8)得到的韧脆转变线一致. 最

近, Yu和Wang[122]在应变空间上建立了广义的Mohr-
Coulomb应变失效准则, 实现了对复杂压缩载荷下非晶

合金塑性断裂的定量预测.

6 结语

固体力学、材料学、凝聚态物理等领域的经典理

论主要是基于对有序晶态物质的研究而建立起来的,
从而无法直接应用于非晶态物质. 理解非晶态物质及

其物理、力学性能是当代最具挑战性也是最有魅力的

科学难题. “玻璃态(或非晶态)物质的本质是什么”入选

Science杂志在创刊125周年之际发布的最前沿的125个
科学问题. 回顾历史, 至少有6次诺贝尔奖颁给了与非
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晶态物质或无序体系相关的研究工作. 比如, 2021年度

诺贝尔物理学奖一半颁给了意大利理论物理学家Gior-
gio Parisi, 表彰他“发现了从原子到行星尺度的物理系

统中无序与涨落的相互作用”. 他以非晶态固体为典型

复杂无序系统, 研究了长程结构关联[123]
、低频振动

“玻色峰”[124]、剪切带与屈服的关系[125]等问题.
尽管如此, 关于非晶态物质的研究在不同领域的

发展是不均衡的, 关注点也各有侧重. 非晶态物质在材

料学领域处于研究前沿, 并被非晶合金推向高潮, 主要

致力于先进非晶态材料的制备, 寻找工艺-结构-性能的

定量关系. 非晶态物质在凝聚态物理、统计物理等领

域也始终占有一席之地, 无序结构、玻璃态转变、热

力学和动力学奇异性等是这些领域的研究重点. 可喜

的是, 近年来非晶态物质逐渐得到力学领域学者的关

注, 在非晶态固体强度与破坏、非晶态材料强韧化、

高能激光与非晶合金相互作用等方面取得了重要进

展[15,83,87,126~130]. 但非晶态固体力学的进一步发展, 一方

面需要汲取材料、物理等领域的最新研究成果, 另一

方面需要突破力学领域内相关分支学科的界限.
本文通过典型个例的方式, 仅对非晶态固体力学

研究的几个代表性方向进行了概述. 可以发现, 相关研

究是开放的, 还在不断发展, 一些观点、方法、路径等

还存在很大争议, 远没有形成被普遍认可的理论体系.
与此同时, 不同领域对非晶态固体力学的长期研究似

乎来到了孕育重大突破的前夕. 我们认为, 力学领域的

学者应该抓住这次机遇, 围绕非晶态固体力学, 开展以

下重大科学问题或关键技术研究(但不限于): (1) 基于

先进电子显微镜、光源等的非晶塑性载体高时空分辨

探测技术; (2) 无序体系振动与重排的时空关系; (3) 非
晶态固体弹性涨落与关联; (4) 考虑多过程、非平衡的

非晶态固体跨尺度本构理论; (5) 非晶态固体的极端力

学响应, 包括动态冲击、激光辐照、长历时流变、超

高周疲劳等; (6) 基于拓扑无序调控的材料强韧化技

术; (7) 非晶态结构老化、年轻化与记忆效应; (8) 基于

非晶态材料的高效毁伤与防护技术. 这些研究将丰富

和发展固体力学的理论体系, 促进技术变革, 也必将回

馈材料科学、物理学等领域, 推动多领域的交叉融合

发展.
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Understanding amorphous solids and relevant properties is the deepest and most fascinating scientific problem in our time.
Classical theories of solid mechanics are built on the continuum scale, and they can successfully describe the deformation
and fracture of various crystalline solids by taking into account the concepts such as dislocations, grain boundaries, and
cleavage. However, this classical route faces great conceptual and theoretical challenges when applied to amorphous solids
lacking long-range period order. The fundamental reason is that the traditional crystallographic concepts are not defined in
topologically disordered structures, which leads to the breakdown of solid mechanics theories established on this basis. In
this paper, we take amorphous alloys and their atomic or colloidal simulation counterparts as model systems, and review
the research progress of the five representative aspects related to their mechanical behaviors or properties, including plastic
carriers, plastic constitutive theories, creep and stress relaxation, shear banding, and fracture failure. It is noted that these
relevant studies are open and still under developing, and some views, methods, models, etc., remain much controversial, far
away from forming a generally accepted theoretical system. Meanwhile, the long-term study on the mechanics of
amorphous solids in many fields seems to be on the eve of a major breakthrough. We believe that researchers in the field of
mechanics should take this opportunity to focus on the following major scientific issues or key technologies (but not
limited to): (1) High spatiotemporal resolution technology to probe amorphous plastic carriers based on advanced electron
microscopes, light sources, etc.; (2) the spatiotemporal relationship between vibration and rearrangement of disordered
systems; (3) elastic fluctuations and correlations of amorphous solids; (4) the trans-scale amorphous constitutive theory
considering multiple processes and out-of-equilibrium; (5) extreme mechanical responses of amorphous solids, including
dynamic shock, laser irradiation, long-duration rheology, ultra-high cycle fatigue, etc.; (6) material strengthen-toughening
technology by tailing topological disorder; (7) physical aging, structural rejuvenation, and memory effects; (8) high-
efficiency damage and protection technologies based on amorphous materials. These pieces of research will enrich and
develop the theoretical systems and technological innovation of solid mechanics, and will also contribute to the fields of
materials, physics, etc., promoting the interdisciplinary harmonization and development.

amorphous solids, shear transformation, free volume, constitutive theories, shear banding and fracture
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