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快凝过程中液态 Cu64Zr36合金二十面体团簇

遗传与演化跟踪*
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(湖南大学材料科学与工程学院,长沙 410082 )
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采用分子动力学方法模拟研究了液态 Cu64Zr36 合金在冷速 50 K/ns下的快速凝固过程,并通过双体分布函数、

Honeycutt-Andersen (H-A)键型指数和团簇类型指数对其微结构演变特性进行了分析.液态与快凝玻璃合金的主要

原子组态都是二十面体 (12 0 12 0)及其变形结构 (12 8/1551 2/1541 2/1431),其中比例最高的是 Cu芯 Cu8Zr5基本原

子团,其次是 Cu7Zr6和 Cu9Zr4团簇;并且由这些二十面体基本原子团铰链形成的中程序,其尺寸分布在液相和固相

中分别呈现出 13, 19, 25,· · · 和 13, 19, 23, 25, 29, 37,· · · 的幻数特征. 团簇的演化与跟踪分析发现: 没有任何团簇能从

液态直接遗传到固态合金,遗传的起始温度出现在 Tm—Tg 过冷液相区. 二十面体团簇的遗传主要以完全和直接遗

传为主,并且一个明显的增加发生在 Tg 附近.在玻璃化转变温度 Tg 以下, (12 0 12 0)二十面体比 (12 8/1551 2/1541

2/1431)变形二十面体具有更高的结构遗传能力,但仅有少部分在遗传过程中能保持化学成分的恒定. 通过部分遗

传,某些二十面体中程序甚至也能从过冷液体中被遗传到玻璃合金.
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1 引 言

在非晶态材料的发展过程中, 玻璃形成能力

(GFA)的预测始终是人们关注的焦点 [1−6]. 尽管提

出了许多有关玻璃形成能力的经验判据 [2−4],如 In-

oue三原则 [2],但要获得已知合金系统最佳玻璃形

成能力的成分仍非易事. 近来, 很多学者已经认识

到玻璃形成能力与金属熔体局域原子结构密切相

关 [7−13], 并发现二十面体基本原子团对 Cu-Zr[1,8],

Cu-Hf[1] 和 Ni-Nb[1] 等合金的玻璃态形成具有决定

性作用. 在液态金属快速凝固过程中, 二十面体团

簇不但影响合金的热稳定性 [14,15], 而且还具有很

好的结构稳定性与延续性 [8,10,11], 即遗传性. 既然

金属液体、过冷液体与玻璃固体在局域原子结构

上具有明显的相似性 [1],如金属玻璃常被称为冻结

的液体, 因此, 如果液体金属局域原子结构具有大

的结构遗传能力,则该合金无疑地将具有强的非晶

形成能力. 这样,从液体金属局域原子结构 (特别是

其中的二十面体团簇)的遗传与演化特性出发, 将

可能开辟一条预测各种合金体系玻璃形成能力的

新途径.

Cu-Zr合金由于在很宽成分范围具有高的玻璃

形成能力 [9,16−21], 作为块体金属玻璃的模型体系,

关于其熔体与固体微结构特性的研究,一直受到人

们的特别关注 [16,17,21−23]. Li 等 [21] 发现 Cu-Zr 的

玻璃形成能力与其密度密切相关, 高堆积密度与

最佳玻璃形成能力具有很好的成分对应关系.采用

高能和扩展 X 射线衍射技术, Mattern 等 [17] 通过

对不同成分 Cu-Zr 金属玻璃配位数与化学短程序

参数的研究, 发现玻璃合金呈近密堆结构, 不存在

明显的相分离, 其微结构可用类固溶体描述. 分子

动力学模拟 (MD)显示 [1,7,8,10,11]: 玻璃合金中存在

大量的各种分布的多面体组态, 但以 Cu原子为中
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心的二十面体是 Cu-Zr 玻璃合金的主要基本结构

单元 [1,8], 并且许多玻璃合金的成分还可用 “团簇

+胶黏原子”模型 [24] 来预测,如 ab initio MD模拟

对 Cu64Zr36 玻璃合金 Cu8Zr5+Cu微结构特征的证

实 [24]. 最近的模拟研究进一步表明: Cu-Zr 金属

玻璃中二十面体的堆积并不是完全随机的, 它们

趋向于聚集并结合在一起形成扩展二十面体团

簇 [23], 甚至还能通过二十面体键形成链状与网络

结构的二十面体中程序 [1,22,23]. 然而,时至今日,人

们对液态 Cu-Zr 合金局域原子结构在快凝过程中

的遗传与演化特性仍缺乏清晰认识. 为此, 本文采

用MD方法,模拟、跟踪和分析了液态 Cu64Zr36 合

金在快凝过程中二十面体及其变形结构的遗传与

演化特性.

2 计算条件及方法

MD 模拟采用 LAMMPS(Large-scale atomic/

molecular massively parallel simulator) 程序 [25]. 首

先将 10000 个原子 (6400 个 Cu 原子和 3600 个 Zr

原子) 随机地置于一个立方盒中, 采用 NPT 系综

(P = 0), 并按周期性边界条件运行. 原子间的相互

作用势采用 Mendelev 等 [26] 最近发展的 EAM 势.

模拟起始温度设为 1800 K(注: Cu64Zr36 合金熔点

Tm 约为 1270 K[23]), 时间步长设为 2 fs. 首先让系

统等温运行 2 ns使之处于平衡态,再以 50 K/ns的

冷速让系统冷却至 300 K,其间每隔 100 K记录一

次数据, 以测量系统在该温度下的结构组态, 即每

个原子的空间坐标.然后采用双体分布函数、H-A

键型指数 [27]、原子团类型指数 (CTIM)[28,29]、中心

原子成键分析等方法进行微结构表征,再采用逆向

原子轨迹跟踪方法,追踪分析体系中二十面体基本

团簇及其中程序的遗传与演化特性.

3 模拟结果与讨论

3.1 液态与固态合金中的原子团簇结构

图 1所示系统平均每个原子总能量 E 随温度

T 的变化显示: 50 K/ns 冷速下液态 Cu64Zr36 合金

的玻璃转变温度 Tg约为 980 K[20],此时熔体双体分

布函数 gtot(r)第二峰出现轻微分裂,至 300 K时则

分裂成两个次峰,表明合金最终形成了非晶态结构.

为了反映系统原子排布的几何特点,采用 H-A键型

图 1 不同温度 T 下 Cu64Zr36 合金 (a)平均每个原子的总能量
E 和 (b)总双体分布函数 gtot(r)

指数法 [27]对 Cu64Zr36合金的原子组态结构进行了

分析. H-A键型采用四个指数 i jkl 来描述某对原子
与周围原子的成键状况, i代表所考察两个原子本
身的成键关系, i = 1表示成键, i = 2表示未成键; j
代表该对原子的共有最近邻原子数; k 表示这些共
有最近邻之间的成键数目;要唯一地表示某种结构,
仅用前三个指数是不够的,所以对前三个指数相同
而结构不同的状态要用第四个指数 l 来加以区分.
H-A键型指数分析表明 (见图 2(a)): 系统中与非晶
结构密切相关的 1551, 1541和 1431键型 [28] 数目

很多, 而构成 fcc和 hcp结构的 1421与 1422和构
成 bcc 结构的 1441和 1661键型数目则相对较少.
在 1800 K时 1551, 1541和 1431三种键型之和占各
种键型总数的 54.5%,当温度降至 300 K时,该比例
增加到 74.1%,其中尤以 1551键型随温度降低而增
加的速度最为明显,其数目在 Tg 迅速升高,而其他
键型数目在 Tg 附近则没有明显的变化, 表明 1551
是 Cu64Zr36 合金玻璃化转变的特征键型.
进一步采用原子团类型指数法 (CTIM)[28,29]表

征由各种 H-A 键型指数描述的基本原子团结构.
CTIM 采用四个指数 (N, n1, n2, n3) 描述基本原子
团,其中 N 为与中心原子组成原子团的近邻原子总
数 (又称配位数 CN), n1, n2, n3 分别表示近邻原子
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与中心原子组成 1441, 1551, 1661键型的数目. 如
(12 0 12 0)表示由一个中心原子和 12配位原子构
成的标准二十面体, (12 2 8 2)表示由一个中心原子
和 12 个配位原子组成的畸变二十面体 [30] 等. 但
鉴于 CTIM[28,29] 并不能够完全表征非晶合金中所

有基本原子团的结构,如由二十面体 (12 0 12 0)断
开一个 1551键形成的变形二十面体.当一个 1551
键断开时, 将带动原来与其关联的其它 3 个 1551

键转变为 2 个 1541 键和 2 个 1431 键 [28], 该变形
结构与二十面体 (12 0 12 0)结构非常接近,且在液
态与非晶态中数目不容忽视,因此,本文将 (12 0 12
0)断开一个 1551键形成的变形二十面体写作 (12
8/1551 2/1541 2/1431). 在这里,第一个指数 12仍然
表示配位数, 而 8/1551, 2/1541和 2/1431则分别表
示基本团簇中各键对的类型与数目,如 8/1551表示
8个 1551键对.

图 2 不同温度下 Cu64Zr36 合金中 (a)主要键型的比例和 (b)典型基本团簇的数目

表 1 Cu64Zr36 合金中几种 12配位基本原子团的数目

基本团簇类型
团簇数目 (300 K) 团簇数目 (1300 K)

Cu芯 Zr芯 总数 Cu芯 Zr芯 总数

(12 0 12 0) 819 0 819 110 0 110

(12 2 8 2) 187 0 187 84 1 85

(12 3 6 3) 59 0 59 45 0 45

(12 4 4 4) 34 2 36 33 0 33

(12 8/1551 2/1541 2/1431) 670 2 672 154 0 154

(12 7/1551 2/1541 2/1431 1/1321) 93 1 94 45 0 45

(12 6/1551 2/1541 2/1431 2/1422) 144 2 146 37 0 37

(12 5/1551 3/1541 3/1431 1/1421) 102 0 102 32 1 33

(12 5/1551 3/1541 1/1431 2/1441 1/1661) 93 0 93 29 2 31

(12 4/1551 2/1541 2/1431 2/1441 2/1661) 116 0 116 88 4 92

(12 4/1551 4/1541 4/1431) 73 1 74 33 0 33

(12 3/1551 3/1541 3/1431 1/1421 2/1422) 44 1 45 15 0 15

合计 2434 9 2443 705 8 713

按照上述改进的 CTIM表征方法,可方便地统

计体系中各种基本原子团的类型和数目. 表 1 列

出了 Cu64Zr36 合金在 300 K 与 1300 K 时系统中

12配位 (CN12)基本原子团的主要类型与数目. 为

简化计,(N n1/1441 n2/1551 n3/1661) 仍然记作 (N

n1 n2 n3). 从表 1可见,系统从 1300 K液体冷凝到

300 K非晶固体时, (12 0 12 0)和 (12 8/1551 2/1541

2/1431)数目增加最为显著,这些 CN12基本团簇几

乎都是以 Cu原子为中心的原子团. 图 2(b)进一步

给出了 Cu64Zr36 合金中几种典型基本原子团数目

随温度的变化. 从图 2(b)可见,温度降低, CN12的

(12 0 12 0), (12 2 8 2) 和 (12 8/1551 2/1541 2/1431)
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以及 CN13的 (13 1 10 2)基本原子团数目都有明显
增加, 其中尤以 (12 0 12 0) 二十面体和 (12 8/1551
2/1541 2/1431)变形二十面体随温度的变化最为明
显,特别是在 Tm—Tg过冷液相区,而其他低配位 (如
CN10和 CN11)和高配位 (如 CN14, CN15, CN16和
CN17)基本原子团的数目则很少变化. 表明快凝过
程中二十面体基本团簇对 Cu64Zr36 玻璃合金的形

成确实起着决定性作用 [8,24]. 进一步的分析表明,
(12 0 12 0)和 (12 8/1551 2/1541 2/1431)这两种二十
面体基本团簇的化学成分主要是 Cu8Zr5, Cu7Zr6和

Cu9Zr4,并以 Cu8Zr5 比例最高 (参见图 3).
虽然五次对称的二十面体团簇不可能在金属

玻璃中建立长程有序结构,但是互为近邻的二十面
体可通过如图 4(a) 所示的顶点共享 (VS), 边共享
(ES),面共享 (FS)或交叉共享 (IS)结合在一起形成
扩展二十面体团簇 [23,28]. 图 4(b)进一步画出了 (12
0 12 0)二十面体 VS, ES, FS和 IS联结数目随温度
的变化曲线.由图可见,在熔点 Tm 以上, 几乎没有
扩展二十面体,仅存在少量孤立二十面体 (Isolated

icosahedra). 在 Tm—Tg 过冷液相区, 越来越多的二

十面体开始以 VS, ES, FS和 IS联结在一起形成扩

展二十面体团簇,但在 Tg 以下,二十面体则主要以

FS, IS和 VS方式联结. 表明 ES联结不易形成或不

够稳定. 分析图 4(a)发现,两个二十面体之间以 IS

方式结合时,相对于 VS、ES和 FS联结,共享原子

数最多, 堆积最致密, 特别是在 IS 联结模式下, 参

与结合的两个二十面体中心原子又彼此成键 [28],

即形成二十面体键 [23], 因此, 此时参与 IS 联结的

两个二十面体已不能再当作基本团簇,为此我们定

义: 两个以 IS 方式联结的扩展二十面体团簇为二

十面体中程序 (IMRO)[28]. 按此定义,本文进一步对

Cu64Zr36 合金熔体与固体中二十面体团簇的尺寸

及其分布进行了分析.

图 5 展示了 Cu64Zr36 合金 1300 K 液体和

300 K固体中二十面体中程序的尺寸 n及其分布特

征. 由图可见,玻璃合金中 IMRO的尺寸和数目均

比液态合金高. 在 1300 K液态合金中最大尺寸的

图 3 300 K时 Cu64Zr36 合金中 (a)二十面体 (12 0 12 0)与 (b)变形二十面体 (12 8/1551 2/1541 2/143)基本原子团的化学成分

图 4 Cu64Zr36 合金中二十面体间 (a) VS, ES, FS和 IS联结示意图 (b)及其数目随温度的变化关系 (注: 小球为 Cu原子,大球为 Zr原
子,深色球代表共享原子)
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IMRO结构由 25个原子构成,而在 300K玻璃固体
中除小尺寸 IMRO的数目增加外,还能检测到更大
尺寸的 IMRO, 如由 19 个二十面体基本团簇构成
的 110个原子 IMRO.仔细分析发现,这些团簇的尺
寸分布还具有某些幻数特征 [28,31], 其序列在液体
和非晶固体中分别为 13,19, 23,· · · 和 13, 19, 23, 25,
29, 37,· · · 这些二十面体中程序主要形成环状、链

状或枝状 [28], 并且每一个幻数对应团簇特定的 IS
结合,如图 6所示. 很明显, n=13团簇是孤立二十面
体, n = 19 团簇是双二十面体. 尽管在液体中的孤
立二十面体和双二十面体相对固体来说很少,但固
体与液体中二十面体团簇几近相同的幻数序列似

乎暗示着二十面体原子团在 Cu64Zr36 合金快速凝

固过程存在着某种遗传关系.

图 5 Cu64Zr36 合金中二十面体中程序所含原子数 n及分布 (a) 1300 K液体; (b) 300 K快凝固体

图 6 Cu64Zr36 金属玻璃中典型二十面体中程序结构示意图 (小球为 Cu原子,大球为 Zr原子,每个 IMRO右下角是其中心原子结构示意图)

3.2 二十面体团簇的遗传与演化

采用原子轨迹逆向跟踪法,本文进一步研究了
二十面体基本原子团及其中程序的遗传与演化行

为.在这里,团簇结构的遗传性被定义如下: 从温度
T1 冷凝到温度 T2(< T1),一个中心原子编号为 X 的
基本团簇,在转变到中心原子编号仍为 X 的另一个
基本团簇的过程中,如果基本团簇的几何结构和中
心原子以及配位原子的编号均保持不变,则该基本
团簇的演化为完全遗传 (perfect heridity);如果该基
本团簇几何结构 (即团簇类型) 和中心原子编号不
变, 而部分配位原子的种类或编号发生了改变, 则
该基本团簇的演化为部分遗传 (partial heridity),本
文称之为核遗传 (core heridity), 如图 7(a)所示. 进
一步考虑到 Cu64Zr36 合金过冷液体和快凝固体中

存在大量的 (12 2 8 2)和 (12 8/1551 2/1541 2/1431)

变形二十面体, Tg 以下其总数已与 (12 0 12 0)接近.

这样,除了 (12 0 12 0)标准二十面体的直接遗传以

外, (12 8/1551 2/1541 2/143)和 (12 2 8 2)及与 (12 0

12 0)之间的转化也必须考虑.实际上,这三种基本

团簇之间的转变在某种程度上也可视为二十面体

的部分遗传,在此,本文称之为碎片遗传 (segmental

heridity).

首先考察合金液体中二十面体团簇的遗传能

力. 从 1300K 液体开始, 对合金中 110 个 (12 0 12

0), 154 个 (12 8/1551 2/1541 2/1431) 和 85 个 (12 2

8 2)基本团簇的演化进行跟踪. 在 300K金属玻璃

中没有发现任何来自这些团簇的二十面体及其变

形结构, 表明在 50K/ns 的冷速下 Cu64Zr36 液态合
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金中的二十面体不能被直接遗传到玻璃固体中. 但
是,当逆向跟踪 300 K玻璃合金中二十面体的形成
发现: 许多二十面体能够在它的前一个状态中找到
它的原型或影子,有些甚至可以追踪到过冷液相区.
如对 819 个 (12 0 12 0) 的跟踪发现: 67 个可以直
接追踪到 1000 K的过冷液体,其中 2个 (Cu6Zr7 和

Cu7Zr6)甚至可以追踪到 1090K过冷液相区. 表明
Cu64Zr36合金中二十面体 (12 0 12 0)的几何结构遗
传始于 Tm—Tg 过冷液体.
类似的跟踪发现: (12 8/1551 2/1541 2/1431)和

(12 2 8 2)变形二十面体也存在上述的几何结构遗
传. 以 1000 K 为参考点, 本文进一步研究了 (12 0
12 0), (12 8/1551 2/1541 2/1431) 和 (12 2 8 2) 的完

全遗传、核遗传和碎片遗传特性. 表 2列出了这些
基本原子团在 1000 K时的可遗传分数 (Ni/NL)以
及 300 K时的被遗传分数 (Ni/NS). 其中 NL, NS 分

别为 1000 K过冷液体和 300 K冷凝固体中这 3种
基本原子团的总数, Ni 是从过冷液体中经第 i种遗

传模式得到的二十面体数目, i = P, C, S分别表示
完全遗传、核遗传和碎片遗传. 统计表明, 过冷液
体中约 30%的 (12 0 12 0) 可由完全遗传与核遗传
传递至玻璃固体中,而 (12 8/1551 2/1541 2/1431)和
(12 2 8 2)则只有 16.1%和 1.7%. 表明二十面体 (12
0 12 0)比变形二十面体 (12 8/1551 2/1541 2/1431),
尤其是 (12 2 8 2),具有更高的结构稳定性 [8,10]和更

强的结构遗传能力.

图 7 二十面体团簇 (a)遗传模式示意图与 (b)遗传分数 fi 随温度的变化 (小球为 Cu原子,大球为 Zr原子,深色球代表发生变化的原子)

进一步对 300 K 玻璃合金中 (12 0 12 0) 二十

面体的来源进行调查, 发现除了上述直接遗传的

67+114外,还有 114个由变形二十面体与二十面体

间的相互转变获得,总计达 295,约占 300 K时 819

个 (12 0 120)总数的 36.0%. 表明快凝固体中很多

二十面体都起源于过冷液态的前驱体. 然而, 仅有

143个在快凝过程中保持化学成分不变,说明二十

面体基本原子团的遗传主要是几何结构而不是化

学序.

至于 (12 0 12 0) 标准二十面体在不同温度 T
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时遗传特性的变化,本文采用 fi = Ni
T1
/NT2 × 100%

进一步表征了其 T1 时能够遗传到下一个邻近温

度点 T2(< T1)的可遗传分数,如图 7(b)所示. 式中
Ni

T1
表示 T1 时可通过第 i 种模式进行遗传的二十

面体数目, NT2 表示 T2 时形成的二十面体总数. 由
图可见,遗传始于 1150 K,并且 fi在 Tg附近明显上

升. 随着温度降低, 完全遗传 fP 急剧增加, 而核遗
传 fC在 900 K达到最大值后在 600 K减小至零,碎
片遗传 fS 在 900 K以下几乎不变,在 Tg 以下完全

遗传 fp 占绝对多数. 可见,在快凝过程中 Cu64Zr36

合金 (12 0 12 0) 二十面体的遗传主要以完全遗传
为主.

表 2 二十面体基本原子团从 1000 K到 300 K遗传信息

NS (300 K) NL (1000 K)
完全遗传 核遗传 碎片遗传

NP (NP/NL)/% (NP/NS)/% NC (NC/NL)/% (NC/NS)/% NS (NS/NL)/% (NS/NS)/%

(12 0 12 0) 819 602 67 (67) 11.1 8.2 114 (31) 18.9 13.9 114 (45) 18.9 13.9

(67) (31) (45)

(12 8/1551 672 468 18 (18) 3.9 2.7 60 (10) 12.2 8.9 116 (52) 24.8 17.3

2/1541 (18) (10) (52)

2/1431)

(12 2 8 2) 187 177 0 (0) 0.0 0.0 3 (0) 1.7 1.6 21 (2) 11.9 11.2

总计 1678 1247 85 6.8 5.1 177 (41) 14.2 10.6 251 (99) 20.1 15.0

合计 (NP +NC +NS)/NL = 41.1% (NP +NC +NS)/NS = 30.6%

注: 表 2中括号里的数字表示化学成分保持恒定的二十面体数目.

图 8 二十面体中程序从 1000 K到 300 K的遗传与演化 (小球为 Cu原子,大球为 Zr原子,深色球表示新增的原子,每个 IMRO下面是
其中心原子结构示意图)
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为了深入理解二十面体在快凝过程中的遗传

与演化特性,本文研究了 300 K玻璃合金中几个典
型大尺寸二十面体中程序 IMRO 的遗传与演化特
性. 图 8示出了金属玻璃中一个由 10个二十面体
构成的包含 52原子的 IMRO从 1000 K到 300 K的
生长和演化过程. 由图可见,该中程序在 1000 K的
初始结构仅有 25 原子, 只是 3 个二十面体基本原
子团的 IS联结. 随着冷却的进行,邻近的其他基本
团簇转变成二十面体并与之结合,就形成了尺寸更
大的 IMRO.如 980 K时中心原子编号分别为 5391,
5421和 5673的 Cu芯二十面体与 1000 K时 25原
子的小 IMRO联结,以及 950 K时中心原子编号为
2330的 Cu芯二十面体的加入等. 跟踪发现, 这些
中程序的中心原子结构一旦形成通常能够保持不

变. 虽然如此, 但在 IMRO 演化过程中有些原子并
不总是二十面体的中心原子. 如编号为 2443的 Cu
原子在 800 K时是二十面体中心,但在 700 K却不
是, 而到了 650 K 却又成为了二十面体中心, 并保
持到了 300 K.这意味着快凝过程中 IMRO的生长
与演化既具有相对稳定的特性,又存在二十面体与
其他结构基本团簇的竞争 [32]. 进一步的分析发现,
以编号为 2129, 1436和 5947这 3个 Cu原子为中
心的二十面体中程序, 从 1000 K 到 300 K 的冷凝

过程中仅有一个原子与周围局域环境发生了交换,

表明过冷液体中的二十面体中程序也具有部分遗

传特性.

4 结 论

1. 与二十面体 (12 0 12 0)一样,变形二十面体

(12 8/1551 2/1541 2/1431) 对 Cu64Zr36 合金的玻璃

化形成过程也具有非常重要的作用,特别是其中的

Cu芯 Cu8Zr5 团簇.

2. 快凝 Cu64Zr36 玻璃合金中 (12 0 12 0)以 IS

模式联结形成的二十面体中程序,其尺寸分布具有

幻数特征,幻数序列为 13, 19, 23, 25, 29, 37, · · · .
3. 在 50 K/ns的冷速下,快凝 Cu64Zr36 玻璃合

金中二十面体团簇遗传的起始温度位于 Tm—Tg 过

冷液相区,并且以完全和直接遗传为主.相对于 (12

8/1551 2/1541 2/1431)变形二十面体, (12 0 12 0)二

十面体具有更高的结构稳定性和更强的结构遗传

能力,但仅有少部分在遗传过程中能保持化学成分

不变.

4. 在快凝过程中, Cu64Zr36 合金过冷液体中的

某些二十面体中程序也具有部分遗传特性.
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Abstract
The rapid solidification process of liquid Cu64Zr36 alloy is simulated using a molecular dynamics method. The evolution in

micro-structures are analyzed by means of pair distribution functions (PDF), Honeycutt-Andersen (H-A) bond-type index method and
cluster-type index method (CTIM). It is found that both of liquid and rapidly solidified solid mostly consist of (12 0 12 0) icosahedra
and their distorted (12 8/1551 2/1541 2/1431) configurations at a cooling rate of 50 K/ns, most of which are Cu-centered Cu8Zr5

clusters, followed by Cu7Zr6 and then Cu9Zr4 clusters. Size distribution of icosahedral medium-range order (IMRO) clusters linked
by intercross-sharing (IS) atoms in the liquid and the glassy solid presents the magic number sequences of 13, 19, 25, · · · and 13,
19, 23, 25, 29, 37 · · · , respectively. The track of atoms reveals no icosahedral clusters in rapidly solidified solid that can be detected
in the liquid alloy. Onset temperature of configuration heredity emerges in the supercooled liquid region of Tm—Tg. A direct and
perfect heredity of icosahedra is found to be dominant and a distinct ascent in heredity fraction takes place at Tg. Compared with (12
8/1551 2/1541 2/1431) distorted icosahedra, (12 0 12 0) standard icosahedra are of high structural stability and configurational genetic
ability below Tg, whereas only a few can keep their chemical composition unchanged. By partial heredity, even some IMRO clusters
in super-cooled liquid can be transmitted to glassy alloy.
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