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块体金属玻璃基复合材料在拉伸荷载下的

剪切带演化模拟

刘 杰，张 娟，饶 威

（西南交通大学力学与工程学院，成都 ６１００３１）

　　摘　要：利用随机吸附算法构建了块体金属玻璃基复合材料的三维多颗粒单胞模型；借助自由体积

本构模型，可以较好地描述块体金属玻璃变形中剪切带的萌生与扩展；引入周期性边界条件，保证了单

胞模型应力及位移的连续性同时避免过度约束；在商业软件 ＡＢＡＱＵＳ中对块体金属玻璃基复合材料在

单轴拉伸载荷下的变形行为进行了有限元模拟，与实验结果进行对比验证了本文所采用的有限元模型

的准确性，同时分析了材料变形过程中其内部剪切带的萌生及扩展演化规律。通过改变单胞模型中颗

粒的体积分数、颗粒大小以及颗粒强度构建了不同微结构特征的块体金属玻璃基复合材料的细观模型，

从而模拟研究了复合材料的细观结构对其拉伸载荷下剪切带的演化及变形行为的影响。
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引 言

金属玻璃又称非晶合金，自从１９６０年 Ｄｕｗｅｚ等［１］

首次制备出稳定的 Ａｕ－Ｓｉ非晶合金之后，金属玻璃得

到人们的重视，Ｃｈｅｎ［２］利用快速冷凝技术首次制备出直

径达毫米级以上的金属玻璃试样并将其命名为块体金

属玻璃（ＢＭＧ）。大量研究［３５］表明，ＢＭＧ具有高屈服强

度、高硬度以及高耐磨性等优秀的力学性能，是极具潜

力的工程应用材料。但由于在室温下缺乏相应的硬化

机制，ＢＭＧ在受到无约束的外部载荷（如单轴拉伸、单

轴压缩压缩）时，几乎所有的塑性变形都高度集中在一

个极其狭窄的区域内，形成一条或多条剪切带，剪切带

一旦萌生便迅速扩展，导致整个材料发生灾难性的破

坏，以至于ＢＭＧ在宏观上表现为脆性材料。

从２０世纪９０年代以来，国内外许多学者围绕ＢＭＧ

的增韧做了很多工作，制备出大量块体金属玻璃基复合

材料（ＢＭＧＣＳ），并进行了一系列实验研究及理论描述。

Ｑｉａｏ等［６］制备了内含枝晶的 Ｔｉ基 ＢＭＧＣＳ，在室温下的

拉伸应变高达１５．５％，体现出极高的拉伸塑性变形能

力；Ｓｏｎ等［７］在研究发现钨纤维增强的 Ｚｒ基 ＢＭＧＣＳ压

缩塑性应变可达到２．６％。第二相的引入能够有效地阻

挡剪切带快速扩展，使其发生偏折或分叉来提高材料的

塑性变形能力，且同时具有高强度和高硬度等优秀性

能。Ｑｉａｏ等［８］回顾了块体金属玻璃基复合材料的发展、



制备技术以及微结构影响，对材料在不同工况下的变形

机理进行了实验和理论探讨，认为进一步研究 ＢＭＧＣＳ

内部微观变形机理是必要的。

在ＢＭＧ基体中加入陶瓷颗粒或金属颗粒，Ｃｈｏｉ－

Ｙｉｍ和Ｊｏｈｎｓｏｎ［９］首次制备出颗粒增强型 ＢＭＧＣＳ，该文

献提出的复合材料造法已经被证明是简单可靠的。随

之，大量的颗粒增强型 ＢＭＧＣＳ被成功制备并进行了实

验及理论研究［８］，但对于其潜在的变形机理和力学特性

还有待于进一步研究；尤其是 ＢＭＧＣＳ作为一种拉压不

对称材料［８］，且颗粒的体积分数、大小、强度等都会影响

其材料内部剪切带的萌生及演化，进而影响其力学性

能。因此，研究ＢＭＧＣＳ在拉伸载荷下的变形行为，并进

一步分析材料的细观结构对其拉伸载荷下变形行为的

影响显得十分有必要。

有限元方法可以有效补充实验研究的不足，是目前

科研工作中常用的研究手段。Ｊｉａｎｇ等［１０］利用有限元法

模拟了ＢＭＧＣＳ在拉伸载荷作用下详细的剪切过程，并

讨论了微观结构与材料拉伸塑形能力的关系。Ｌｉ等［１１］

利用有限元方法模拟了纤维增强型金属玻璃基复合材

料的变形和破坏，重点讨论了剪切带的产生和扩展，分

析表明增强纤维能有效地提升材料的塑性变形能力。

孙龙港等［１２］通过数值模拟研究了 ＢＭＧＣＳ在压缩载荷

作用下的微结构效应及其对材料压缩塑性变形能力的

影响，描述了剪切带到微裂纹形成的转变过程。大多数

有限元模拟工作中，有的将 ＢＭＧＣＳ细观构造视为理想

对称的，建立简化的单胞模型；有的则用二维的平面模

型作为代表性体积单元。

本文利用有限元方法，在商业软件ＡＢＡＱＵＳ中对颗

粒增强型ＢＭＧＣＳ在拉伸载荷下剪切带的演化规律进行

了模拟分析；通过构建不同微结构特征的三维细观模

型，研究了颗粒的体积分数、大小以及屈服强度对

ＢＭＧＣＳ在拉伸变形行为的影响。

１ 有限元模型

１１ 几何模型

基于复合材料内部微观结构，建立合理的有限元几

何模型，对于有限元模拟结果的准确与可靠是十分重要

的。研究证实，颗粒增强型复合材料的代表性体积单元

使用周期性单胞模型是较合理的。Ｒｉｎｔｏｕｌ和Ｔｏｒｑｕａｔｏ［１３］

提出随机顺序吸附算法来生成单胞模型中颗粒中心的

位置坐标，Ｓｅｇｕｒａｄｏ和 Ｌｌｏｒｃａ［１４］对随机顺序吸附算法进

行了详细的说明，同时指出了其存在的不足并加以修

正。通过该方法构建的多颗粒单胞模型，既能够保证颗

粒在各个方向上的个数是统计平均的，且几何模型有利

于有限元离散化［１４］。

图１展示了有限元模拟的单胞模型，图１（ａ）～

图１（ｆ）分别为不同体积分数及不同颗粒大小两组材料

结构示意图，材料中所含颗粒的细观结构特征已经在相

应的单胞模型下方标明。这里需声明，颗粒半径仅表征

大小关系，λ仅为任意常数。

图１ 不同微结构特征的ＢＭＧＣＳ单胞模型

１２ 本构模型

Ｓｐａｅｐｅｎ［１５］通过进一步扩展自由体积理论，提出了

自由体积模型来描述金属玻璃的变形行为。在随后的

研究中，大量学者利用该模型及其扩展模型对金属玻璃

变形过程中的现象进行了合理的解释，目前该模型已得

到了广泛认可。Ｈｕａｎｇ等人［１６］利用连续介质力学的基

本框架，引入自由体积理论，建立了小变形自由体积模

型，该模型可以较好地描述ＢＭＧ基体在变形过程中，剪

切带的萌生和演化过程，其主控方程如下：

总应变ε分为三个部分，分别为弹性应变 εｅ、塑性

应变εｐ和由自由体积演化而产生的非弹性应变：

ε＝εｅ＋εｐ＋１３（ξ－ξ０）１ （１）

其中：ξ是局部自由体积浓度，ξ０是零应变状态下的自
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由体积浓度，１是二阶单位张量。由于金属玻璃为各向

同性材料，所以弹性应力－应变关系可以由胡克定律给

出：

σ＝２μｄｅｖ（εｅ）＋ｋｔｒ（εｅ）１ （２）

其中：σ是应力张量，μ和ｋ是金属玻璃基体的剪切模量

和体积模量。Ｖｏｎ－Ｍｉｓｅｓ等效剪切应力 τｅ为：τｅ ＝

１
２（ｓ：ｓ槡 ），其中ｓ＝ｄｅｖ（σ）表示偏应力张量。塑性应

变率 εｐ表示为：

εｐ ＝γ ｓ
２τｅ

（３）

其中 γ是等效塑性应变率。等效塑性应变率的演化方

程表示为：

γ＝２ｖ０ｅｘｐ
－ΔＧｍ

ｋＢ
( )Ｔ ｅｘｐ －α( )ξ ｓｉｎｈ τ

ｅΩ
２ｋＢ

( )Ｔ （４）

其中：ｖ０表征原子振动频率，ΔＧ
ｍ表征原子活化能，ｋＢ

是玻尔兹曼常数，Ｔ是实验温度，α是几何因子，Ω是原

子体积。自由体积浓度的演化方程为：

ξ＝１χ
ｖ０ｅｘｐ

－ΔＧｍ

ｋＢ
( )Ｔ ｅｘｐ －α( )ξ

２αｋＢＴ
ｓｖξ

ｃｏｓτ
ｅΩ
２ｋＢ

( )Ｔ－[ ]１－１ｎ{ }
Ｄ

（５）

其中：χ是一个几何参数，ｖ 是一个体积临界值，ｎＤ是

湮灭一个ｖ 自由体积所需要跃迁的原子的个数。

本文采用 Ｆｏｒｔｒａｎ语言将上述本构方程编写成

ＡＢＡＱＵＳ用户子程序，作为 ＢＭＧ的材料模型进行有限

元模拟计算。

１３ 周期性边界条件

本文在有限元分析中对单胞模型施加了周期性边

界条件。传统的约束条件假设单胞模型在变形过程中

表面始终保持为平面，这不仅不符合变形过程中的特

点，也对单胞模型过度约束。Ｘｉａ［１７］提出了一种用于周

期性代表性体积单元（ＲＶＥ）边界条件的统一明确的形

式，推导出周期性单胞的对立面的位移之差为：

ｕｊ＋ｉ －ｕ
ｊ－
ｉ ＝珔εｉｋ（ｘ

ｊ＋
ｋ －ｘ

ｊ－
ｋ）＝珔εｉｋΔｘ

ｊ
ｋ （６）

其中：珔εｉｋ为平均应变；ｊ
＋，ｊ－分别表示沿着ｘｋ的正方向

和负方向。由于周期性单胞的对立面始终保持平行，因

此Δｘｊｋ在变形过程中始终是一个常数；对于给定的 珔εｉｋ，

珔εｉｋΔｘ
ｊ
ｋ即为一个定值，因此可将上式表示：

ｕｊ＋ｉ －ｕ
ｊ－
ｉ ＝ｃ

ｊ
ｉ （７）

由式（７）可以看出，周期性单胞对立面上的一组对

应点的位移差依然是坐标的函数，故单胞表面不一定一

直保持为平面；而且该式不包含未知的周期性部分的位

移分量，这使得周期性边界条件在有限元模拟中更加易

于实现［１８］。

２ 结果与讨论

本文的有限元模拟结果首先与文献中的实验结果

进行对比，以保证所采用的有限元方法合理准确，进而

对不同微结构的 ＢＭＧＣＳ单胞模型进行单轴拉伸模拟。

在有限元分析中，自由体积浓度作为一个内部变量

（ＳＤＶ１），当材料某局部区域的自由体积浓度值高于其

周围区域时，表明材料在该区域由于剪切变形导致结构

变化，即被用来表征剪切带的萌生及演化区域。本文通

过观察自由体积浓度云图，对剪切带的演化规律进行了

分析。

２１ 结果对比及剪切带演化规律

文献［１９］制备出含钽颗粒的 ＢＭＧＣＳ（Ｚｒ５９５Ｃｕ１４５
Ｎｉ１２５Ａｌ９８Ｔａ３７），颗粒体积分数大约为３％，在室温下分

别对ＢＭＧ及其复合材料进行了单轴拉伸试验。其中

ＢＭＧ基体和钽颗粒的材料参数见表１。采用上述有限

元模型对文献［１９］中的拉伸应力－应变曲线进行模拟，

图２展示了有限元模拟结果与实验结果的对比，其中εｘｘ
和σｘｘ表示轴向应变和轴向应力。两种结果较好地吻

合，证实了本文所采用的有限元模拟方法的可靠性。

表１ ＢＭＧ基体及钽颗粒的材料参数

ＢＭＧ基体

ＥＭ ＝８３ＧＰａ，ｖＭ ＝０３６，ξ０ ＝００１７４，

Ｔ＝３００Ｋ，α＝０５，τ０ ＝
２ｋＢＴ
Ω
＝４２２５ＭＰａ，

ｖ ＝１９６０Ａ
０
，

χ＝３３３，ｔ－１０ ＝ｖ０ｅｘｐ
－ΔＧｍ
ｋＢ( )Ｔ ＝３５５Ｓ－１

钽颗粒 Ｅｐ＝１７０ＧＰａ，ｖｐ＝０４，σｙ＝２３０ＭＰａ

　　图３给出了材料在拉伸变形过程中轴向应变εｘｘ为

０３９％、２９９％和４７３％三个时刻的剪切带云图。观察

可知，随着拉伸载荷的增大，在基体与颗粒的交界面处

垂直于载荷方向上的局部自由体积浓度值最大，剪切带

由此处开始萌生，之后剪切带以很快的速度开始扩展。

其中图３（ｂ）、（ｃ）中的黑色箭头表示其中一些明显的剪
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图２ 数值模拟与实验［１９］结果对比

切带，其扩展的方式基本有两种：一种是以大约４５°方向

朝着基体边界扩展，另一种则是相对位置大致呈４５°的

相邻两个颗粒之间的剪切带互相接近并融合，融合之后

的剪切带开始向周围区域扩展并导致该剪切带逐渐变

粗。

图３ 剪切带萌生及扩展过程

值得提出的是，剪切带扩展到一定程度之后，随着

载荷继续增大，并没有新的剪切带出现，只是已经生成剪

切带区域内的自由体积浓度值不断地增大。由图３（ａ）到

图３（ｂ）是剪切带开始萌生到材料达到屈服时两个时刻的

剪切带云图，该过程中剪切带不断扩展并伴随着新剪切带

的出现；而由图３（ｂ）到图（ｃ）可以看出，剪切带区域内自

由体积浓度在增大但没有出现新的剪切带。

２２ 颗粒体积分数的影响

图４给出了颗粒体积的分数 ｆｐ为１０％、１５％、２０％

三种 ＢＭＧＣＳ在拉伸变形过程中，轴向应变 εｘｘ达到

７０％时的剪切带云图，其代表性体积单元如图１（ａ）～

图１（ｃ）所示。当颗粒大小不变时，随着颗粒体积分数

的增大，颗粒的数目会相应地增多。观察云图可知，较

多的颗粒会导致剪切带在更多的区域萌生并扩展，与图

４（ａ）、图４（ｂ）比较，图４（ｃ）中剪切带数目及分布的区

域明显较多，这表明随着颗粒体积分数的增大，材料的

局部剪切程度在减小，因此其拉伸塑性变形能力在一定

程度上会有所提升。

图４ εｘｘ为７％时颗粒体积分数对剪切带的影响

图５给出了颗粒体积分数 ｆｐ分别为 ０％、１０％、

１５％、２０％的ＢＭＧＣＳ单轴拉伸载荷下的应力 －应变关

系曲线。与不含颗粒的 ＢＭＧ比较，随着颗粒体积分数

的增大，ＢＭＧＣＳ整体的应力 －应变响应在降低，材料的

弹性模量以及屈服强度都有所降低。这一点相似于常

见的复合材料，满足复合材料的混合定律σ＝ｆｐσｐ＋（１

－ｆｐ）σＭ。结合图 ４中剪切带的分布状态可知，随着

ＢＭＧＣＳ中颗粒体积分数的增大，剪切带数目增多，材料

的局部剪切程度在减小。因此虽然材料的拉伸强度有

所降低，但其拉伸塑性变形能力有所提高。

图５ 颗粒体积分数对应力－应变曲线的影响

２３ 颗粒大小的影响

图６展示了颗粒大小分别为 ｒ＝０３０６λ、０２λ、
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０１λ三种 ＢＭＧＣＳ在拉伸变形过程中，轴向应变 εｘｘ达

到７％时的剪切带云图，其代表性体积单元如图１（ｄ）～

图１（ｆ）所示。图６（ｃ）中由于颗粒较小，颗粒个数相对

的增多能够更加有效地阻碍剪切带的单向扩展，使得剪

切带基体中更广泛的区域内萌生并扩展，从而使得

ＢＭＧＣＳ的拉伸塑性变形能力得到一定的提高。

图６ εｘｘ为７％时颗粒大小对剪切带的影响

图７展示了上述三种材料在单轴拉伸作用下的应

力－应变关系，其中图７（ａ）是对应力 －应变曲线的局

部放大，当ｒ＝０１λ时，ＢＭＧＣＳ的屈服强度有所提高，

且屈服之后的应力 －应变曲线也高于另外两条曲线。

总之，随着颗粒半径的减小，材料的弹性模量基本不发

生变化，屈服强度及屈服之后的力学响应有所提高。

图７ 颗粒大小对应力－应变曲线的影响

２４ 颗粒屈服强度的影响

以上模拟工作中，ＢＭＧＣＳ中所含的颗粒均被视为

理想弹塑性的钽颗粒，为了研究颗粒屈服强度对ＢＭＧＣＳ

拉伸变形行为的影响，在本小节的模拟中，颗粒的材料

模型统一采用双线性模型，颗粒体积分数为１２％，其代

表性体积单元参见图１（ｆ），仅改变颗粒屈服强度 σｙ分

别为０８ＧＰａ、１８ＧＰａ、２８ＧＰａ。

图８展示了三种含不同屈服强度颗粒的 ＢＭＧＣＳ在

单轴拉伸作用下，轴向应变 εｘｘ达到７％时的剪切带云

图，观察可知，随着颗粒屈服强度增大，剪切带的个数明

显增多，如图８（ａ）中明显的剪切带很少，而图８（ｂ）和图

８（ｃ）中，则能够清晰地观察到大量的剪切带，这表明颗

粒屈服强度增大，材料的局部剪切程度越小，材料的变

形更加均匀，换言之，随着颗粒屈服强度增大，ＢＭＧＣＳ

的拉伸塑性变形能力有所提高。

图８ εｘｘ为７％时颗粒屈服强度对剪切带的影响

图９是上述三种含不同屈服强度颗粒的 ＢＭＧＣＳ在

单轴拉伸载荷下的应力 －应变关系，从中可知，随着颗

粒屈服强度的增大，ＢＭＧＣＳ的弹性模量和拉伸屈服强

度都有所提高。这里要提出的是，σｙ的值为１８ＧＰａ和

２８ＧＰａ时，颗粒的屈服强度已经超过ＢＭＧ基体的屈服

强度，从应力－应变曲线来看，这种情况下颗粒屈服强

度的提高对ＢＭＧＣＳ拉伸性能的影响不太明显，当颗粒

屈服强度σｙ由０８ＧＰａ增大到１８ＧＰａ时，材料在单轴

拉伸作用下力学响应水平大幅提高。这一点或许可以

为ＢＭＧＣＳ的制备时，如何合理选用第二相提供一定的

参考。

３ 结 论

本文通过有限元方法对颗粒增强型块体金属玻璃

基复合材料在拉伸载荷作用下的应力 －应变曲线以及

剪切带的演化进行模拟分析，并进一步模拟分析了颗粒

体积分数、颗粒大小以及颗粒屈服强度等细观结构对其
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图９ 颗粒屈服强度对应力－应变曲线的影响

拉伸变形的影响，可以得到以下结论：

（１）在拉伸载荷作用下，剪切带首先在颗粒与基体

交界处垂直于载荷方向的区域开始萌生，剪切带的扩展

方式基本可以分为两种，其一是以大约４５°方向朝着基

体边界扩展，另一种则是相对位置大致４５°的相邻两个

颗粒之间的剪切带互相接近并融合，融合之后的剪切带

开始向周围区域扩展以使得该剪切带逐渐变粗。

（２）在一定范围内，随着颗粒体积分数的增大，虽然

块体金属玻璃基复合材料的拉伸强度有所降低，但材料

内部剪切带个数明显增多，材料在拉伸载荷作用下的局

部剪切程度降低，这表明材料的塑性变形能力会有一定

的提高。

（３）颗粒的大小对块体金属玻璃基复合材料的应

力－应变曲线的影响不太明显，但当颗粒体积分数一定

时小体积颗粒意味着个数增多，有助于多重剪切带的形

成从而达到增大塑性变形能力的效果。

（４）颗粒强度的增大有助于提升块体金属玻璃基

复合材料的拉伸强度。随着颗粒屈服强度增大，剪切带

数目增多，这表明材料的局部剪切程度减小，材料的变

形更加均匀，材料的塑性变形能力增大。
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