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难熔多主元合金因其优异的高温性能和潜在工程应用成为材料领域研究热点, 其中 NbTaTiZr四元多主

元合金在高应变率与极端温度下的变形机制与力学行为尚不明确. 为揭示该合金的原子尺度响应规律, 构建

了 NbTaTiZr四元机器学习势, 结合分子动力学模拟系统研究了晶体取向、应变率、温度及组分对合金压缩

力学行为的影响. NbTaTiZr在压缩时呈现出结构与力学响应的各向异性, 沿 [111]晶向压缩时拥有最高屈服

强度; 而沿 [110]晶向压缩时的屈服强度最低, 在变形过程中更易产生孪晶; [100]晶向主要通过局域无序及位

错滑移协调变形, 主导位错类型为 1/2  . 应变率提升至 1010 s–1 时, 屈服强度显著增强且无序结构比例增

大, 高应变率加载下通过抑制位错运动促进无序化转变. 该合金在 2100 K高温下仍保持较高强度, Nb/Ta元

素占比增加可显著提升屈服强度, 而 Ti/Zr元素则产生负面效应. 研究揭示了多主元合金力学行为的各向异

性特征与无序化转变的应变率依赖性, 为设计高性能难熔合金提供理论依据.
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 1   引　言

多主元合金作为近年来材料科学领域的重要

突破, 通过引入 4种或以上主要元素 (等摩尔/非

等摩尔比)极大拓展了组分设计空间, 为开发高性

能合金体系提供了全新范式. 与传统合金不同, 多

主元合金中元素的随机混合带来高构型熵, 可抑制

金属间化合物形成, 有利于形成简单固溶体, 具有

一些简单的晶体结构, 比如常见的面心立方 (face

centered cubic, FCC)和体心立方 (body centered

cubic, BCC). 其中, 含有 Nb, Mo, Ta, Ti, W, V,

Hf, Zr[1–4] 等高熔点元素的难熔多主元合金, 多具有

BCC相结构, 具有很高的熔点、屈服强度、抗蠕变

性能、热稳定性和释能特性, 在高温下仍能保持优

异的力学性质 [5–8], 有望在高温环境下得到广泛应

用, 推动航空航天以及军事装备等领域的迅速发展 [9].

NbTaTiZr难熔多主元合金因其组分特性与

性能优势成为前沿研究热点. 该体系通过工艺优

化 [10,11] 显著提升材料性能, 基于第一性原理计算

的强度与塑性预测为组分设计提供了理论支撑 [12].

实验研究表明, 该合金在准静态压缩下通过析出相
 

*  湖南省科技创新计划 (批准号: 2021RC4026)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: chenbochain@nudt.edu.cn
‡  通信作者. E-mail: jydai@nudt.edu.cn

©  2025 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 19 (2025)    196102

196102-1

http://doi.org/10.7498/aps.74.20250738
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20250738
mailto:chenbochain@nudt.edu.cn
mailto:chenbochain@nudt.edu.cn
mailto:jydai@nudt.edu.cn
mailto:jydai@nudt.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


诱导相变实现塑性变形能力的大幅提升 [13], 而霍

普金森杆实验进一步揭示其在高应变率下兼具高

强度、高塑性和低绝热剪切敏感性的独特动态力学

响应 [14]. 更具突破性的是, Nb, Ta, Ti, Zr元素在

高速冲击下的协同氧化释能效应, 使其在含能材料

领域展现出特殊应用潜力, Wang等 [15] 与 Lo等 [16]

研究发现晶界处氧原子的快速扩散会形成非保护

性复合氧化物, 这种氧化机制为能量释放提供了新

途径. 关于 NbTaTiZr体系的研究更多集中于实验

研究, 传统实验手段难以实时解析动态加载过程中

纳米尺度的结构演化, 且该体系缺乏分子动力学模

拟研究, 制约着材料性能的深度优化与工程应用

开发.

分子动力学模拟为揭示材料原子尺度力学行

为提供了重要手段 [17,18], Li等 [4] 通过机器学习势

能面模型研究 NbMoTaW的强化机制, 发现 Nb原

子在晶界位置的析出有利于合金的强化; Zhou 等 [19]

构建了 TiZrHfNbO体系机器学习势能面模型, 发

现添加 O原子以后形成的有氧复合体显著提高了

连续位错运动所需的临界剪应力, 揭示了有氧复合

体对合金强度和塑性同时提高的机理, 弥补了实验

观察上的不足. 然而, 现有研究多局限于经验势函

数, 难以精确描述多主元体系的复杂相互作用 [20–22].

近年来, 基于机器学习的势能面模型为突破精度和

效率的矛盾提供了新的途径, 通过拟合第一性原理

数据, 可在保证计算效率的同时, 同时实现和密度

泛函理论 (density functional theory, DFT)计算

结果相当的精度 [4,19,23–29].

本文通过开发 NbTaTiZr四元合金势能面模

型, 系统研究了晶体取向、温度、应变率及组分对

合金压缩力学行为的影响, 研究成果将增加我们

对 NbTaTiZr合金特性的认识, 加快高性能合金的

开发.

 2   研究方法

 2.1    深度势能模型

本研究采用 DP-GEN (deep potential GENe-

rator)[30] 软件探索多元合金构型空间, 构建深度势

能 (deep potential, DP)模型, 该方法已在不同体

系中得到了广泛应用 [31–34].  初始结构包含 Ta/

Ti/Zr/Nb单质及其二元、三元和四元等摩尔比合

金结构, 每种组分包括 BCC/FCC/HCC三种相

结构,  对于四元合金还包含无序结构 (升高到

4000 K, 然后快速冷却至 300 K得到无序结构).

合金结构由从单质中随机替换原子得到, 原子在晶

格中随机分布, 四元合金 BCC, FCC以及 HCP结

构示意图如图 1所示 (每个超胞结构包含 32原

子).  初始数据集采用 3种变形策略采样构成 :

1)对 32原子超胞随机施加 0.1 Å原子位移扰动和

对盒子施加±20%随机扰动 ;  2)  在 300—900 K,
–5—20 GPa范围内, 采集不同体积及热扰动的结

构; 3) 同时改变 3个方向盒子长度 (±1%, ±2%, ±

3%, ±4%, ±5%), 在 NVT系综下采集不同热扰动

结构 (300—900 K).
DP-GEN迭代分三阶段实施: 首先收敛单质,

等摩尔比二元, 三元合金, 随后扩展至非等比二元,

三元体系, 最终探索四元合金. 每个组分包含 3种

相结构, 初始构型共计 14085个 (单质 4个, 二元

558个, 三元 5580个, 四元 13485个). 探索的温度

区间为 300—4000 K,  在 300—2100 K温度范围

内,  温度采样间隔为 300 K, 2400—4000 K范围

内,  温度采样间隔为 400 K.  压强采样范围是

–5—40 GPa, 在–5—5 GPa范围内, 压强采样间隔

为 1 GPa, 而在 5—40 GPa范围内, 压强采样间隔

为 5 GPa. 为了确保每一轮迭代都能够采集到更多
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图 1    32原子超胞　(a) BCC; (b) FCC; (c) HCP结构示意图

Fig. 1. Schematic of 32-atom supercell: (a) BCC; (b) FCC; (c) HCP structure.
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具有代表性的构型, 采用蒙特卡罗和分子动力学相

结合的方法进行采样, 这种方法能够采集相同元素

配比下不同元素占位的结构; 同时, 每条动力学轨

迹 (20 ps)间隔 0.5 ps输出 1个结构, 确保前后两

次输出的结构具有较大差异; 并且, 在迭代过程中

通过动态调整力偏差置信区间, 确保被标记的结构

具有较大差异性 (在 DP-GEN迭代过程中, 会对

动力学轨迹输出的结构进行受力计算. 若 4个 DP

模型对相同构型受力值判断的最大差值大于置信

区间的上限, 则被判为失败构型; 低于置信区间下

限的构型则被判为准确构型, 即当前模型具备描述

该构型的能力, 无需加入训练集中; 只有落在置信

区间内的构型才会可能被标记, 补充到训练集中).

采用 DeepMD-kit[35] 软件包拟合 DFT数据, 选择

se_atten[36] 描述符, 其在多元素体系中具有较高

预测精度, 能够降低计算量和训练成本. 截断半径

为 6 Å, 嵌入网络为 (25, 50, 100), 拟合网络为 (240,

240, 240), 损失函数权重因子分别为能量 (0.02, 1),

受力 (1000, 1), 维里应力 (0.02, 1), 学习率从初始

的 0.001经 2×105 步衰减至 1×10–8, 当准确构型达

到 95%时, 认为迭代收敛.

采用 VASP  (Vienna  ab  initio  simulation

package)[37–38] 软件包计算初始数据集和候选结构

的能量, 受力及维里应力, 平面波基组的动能截断

为 500 eV, 电子结构优化收敛标准为 10–7 eV. 根

据Monkhorst-Pack方法, 布里渊区 k 点网格密度

为 0.2  Å–1,  采用广义梯度近似 (GGA)[39,40] 下的

PBE泛函描述交换关联作用. 采用 vaspkit[41] 软件

包计算合金的弹性常数, 在计算结构弹性常数时,

k 点密度, 平面波基组动能截断以及电子结构收敛

标准等参数均与构建数据集时 DFT计算参数保持

一致.

 2.2    分子动力学模拟设置

首先建立了单质 Ta的 BCC超胞结构, 随后

根据配比将 Ta原子随机替换为 Nb, Ti和 Zr原

子. 测试发现, 基于不同随机数替换原子得到的初

始结构压缩结果较为一致, 因此下文讨论不同因素

对合金压缩力学性质的影响时, 均不考虑原子随机

占位的影响. 沿 [100], [110]和 [111]三种晶向的扩

胞系数依次为 20×20×40, 12×12×24和 12×12×24,

原子总数分别为 32000, 27648和 27648. 在对结构

压缩之前, 首先对其进行能量最小化, 然后在 NPT

(300 K, 0 GPa)系综下弛豫 50 ps. 压缩过程同样

在 NPT系综下进行, 温度为 300 K, 与压缩方向

垂直的 x, y 方向压力保持为 0. 采用 OVITO[42] 软

件分析原子结构, 采用公共近邻分析 [43] 和位错分

析 [44] 算法表征晶体缺陷.

 3   结果与讨论

 3.1    势函数验证

图 2(a)—(c)展示了训练集的能量, 受力及维

里应力的分布. 由于是对不同的温压区间、不同

的合金组分以及不同的结构进行采样, 结构本身

在能量、受力以及维里应力等物理量上就存在差

异, 加之迭代过程中标记结构的随机性, 数据集在

不同区间内的分布不均. 图 2(d)—(f)展示了训

练得到的 DP模型在整个训练集以及测试集上对

能量、 受力和维里应力的预测效果. 在训练集上

能量、受力和维里应力的均方根误差分别为

13.2 meV/atom, 202.7 meV/Å和 40.6 meV/atom,

表明所获得的 DP模型具有较高的拟合精度; 在

测试集上,  能量、受力和维里应力的均方根误

差分别为 13.99 meV/atom,  228.71 meV/Å以及

44.18 meV/atom, 这表明 DP模型具有较高的预

测精度.

进一步通过计算合金的弹性常数和熔点验证

势函数模型的准确性,  结果如表 1所示 .  DP和

DFT计算采用相同的结构, 结果表明 DP计算值

与实验测量值 (熔点)以及 DFT计算值吻合较好,

除剪切模量外, 其余计算值相对误差 (DP和 DFT

计算值差值绝对值与 DFT的比值)均小于 10%.
 

表 1    DP模型预测值和 DFT计算结与实验值的比较
Table 1.    Comparison of DP model predictions with DFT calculations and experimental values.

Method Tm/K C11/GPa C12/GPa C44/GPa B/GPa G/GPa μ

NbTaTiZr
DP 2361 170 129 30 142 32 0.43

Exp/DFT 2440 (3.2%) 179 (5.0%) 134 (3.7%) 33 (10%) 151 (6.0%) 27 (18.5%) 0.42 (2.4%)
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 3.2    压缩力学性质

NbTaTiZr合金沿 [100]晶向下的压缩应力应

变曲线如图 3(a)所示. 在初始阶段, 压缩应力随

着应变的增大近乎以线性比例增大, 当应变增大

到约 15.78%后, 应力发生突降, 这种应力达到峰

值后随应变增大而急剧下降的现象在分子动力

学模拟中较为常见 [45–47], 其机制在于弹性变形阶

段累积的弹性应变能在此时释放, 导致应力下降.

将应力应变曲线的峰值压应力定义为材料的屈服

强度, 结果为 10.8 GPa. 应力降到最低点后, 随着

应变继续增大,  曲线呈现小幅回升并伴有轻微

波动.

⟨111⟩
⟨100⟩

图 3(b)为压缩过程中体积与单原子势能的变

化规律. 在弹性阶段, 外界对体系做功导致能量升

高, 应力突降点对应能量突降点, 表明此时弹性应

变能的释放降低了体系总能量; 体积变化曲线显

示, 压缩初期体系体积随应变增大而减小, 而在应

力突降点附近, 体积突然增大, 表明结构发生膨胀

并伴随应力松弛. 整个压缩过程的位错密度演化如

图 3(c)所示, 体系中主要的位错类型是 1/2  ,

其次为少量  位错, 这与 Zhang等 [48] 研究趋势

一致. 位错在应变值达到 15.78%时开始形核, 随

后位错密度逐渐增大, 位错密度变化趋势与应力应

变曲线突降后的变化规律相吻合: 应力上升对应位

错密度增大, 应力下降则对应位错密度减小, 这表

明位错滑移是该晶向下合金塑性变形的重要机制.

图 3(d)呈现了压缩过程中相结构的变化, 弹性阶

段已有少量 BCC结构向无序结构转变, 在应变区

间 15.8%—16.19%内, BCC相结构比例急剧下降,

同时无序结构比例急剧上升, 该应变区间与图 3(a)

中的应力突降区间高度一致, 表明从 BCC相到无

序结构的转变是导致应力大幅降低的主要原因. 之

后, BCC相结构比例逐渐回升, 无序结构比例相应

下降, 这与应力应变曲线变化趋势一致. 为深入探

究合金的微观结构演变, 图 3(e)展示了 6种不同

应变条件下结构的径向分布函数 (radial distribu-

tion function, RDF). 在应变为 15.96%时, 其RDF

曲线较其他应变下的峰值较小, 且整体更为平缓,

表明此时体系中有大量原子处于无序态, 而其他应

变下的 RDF曲线都有多个尖锐峰, 说明对应结构

中存在大量晶体有序结构.

⟨111⟩
⟨100⟩

进一步分析微观结构演变, 图 4展示了不同应

变下 NbTaTiZr 合金的位错形态与相结构分布.

位错线根据类型着色, 其中绿色代表 1/2  位

错, 红色代表   位错, 在应变为 15.78%时, 位

错开始形核. 随着应变增加, 位错密度逐渐升高,

同时位错线长度亦相应增长, 这与图 3(c)中位错

密度变化趋势一致. 图 4(a2)—(e2)清晰呈现了相

结构的空间分布, 在较低应变下, 可观察到局部区
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Fig. 2. (a) Atomic energy, (b) forces, (c) distribution of virial stress; correlation between DP and DFT for (d) energy, (e) forces and

(f) virial stress.
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域存在无序结构, 当应变增加至 15.96%时, 体系

中形成了大范围且分布相对均匀的无序结构区域,

此后, 随着应变继续增大, 无序原子比例逐渐减小,

逐渐转变为 BCC结构.
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图 3    在 300 K, 109 s–1 条件下 , NbTaTiZr沿 [100]晶向压缩的各性质随压缩应变的变化规律　(a) 压缩应力 ; (b) 能量和体积 ;

(c) 位错密度; (d) 相结构. (e) 不同应变下的径向分布函数

Fig. 3. Evolution of properties for NbTaTiZr under uniaxial compression along the [100] crystalline orientation as a function of com-

pressive  strain  at  300 K  and  a  strain  rate  of  109  s–1:  (a)  Compressive  stress;  (b)  energy  and  volume;  (c)  dislocation  density;

(d) phase structure. (e) Radial distribution functions at different strain levels.
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图 4    300 K, 109 s–1 沿 [100]晶向压缩结构时, 应变分别为 15.78%, 15.96%, 17.27%, 24.16%, 30%时的位错密度 (a1)—(e1)和相结

构分布 (a2)—(e2). 蓝色代表 BCC, 红色代表 HCP, 绿色代表 FCC, 灰色代表其他结构

Fig. 4. Dislocation density (a1)–(e1) and phase structure distribution (a2)–(e2) in NbTaTiZr under uniaxial compression along the

[100] orientation at 300 K and a strain rate of 109 s–1, shown at compressive strains of 15.78%, 15.96%, 17.27%, 24.16%, and 30%.

Blue represents BCC, red represents HCP, green represents FCC, and grey represents other structures.
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 3.3    晶体取向对压缩力学性质的影响

合金的压缩力学行为通常表现出显著的晶体

取向依赖性 [45], 深入理解这种取向相关的力学响

应, 对于全面认识 NbTaTiZr合金的压缩变形机制

以及设计先进合金具有重要指导意义. 为此, 我们

计算了该合金沿 [110]和 [111]晶向的压缩行为 ,

其应力应变曲线如图 5(a), (b)所示. 结合图 3(a)

中 [100]晶向的结果对比分析, 可以清晰观察到应

力应变曲线呈现明显的各向异性, 具体而言, 沿

[111]和 [100]晶向压缩时, 应力应变曲线表现出相

似的变化规律: 应力首先近乎线性增加至峰值, 随

后发生突降, 而沿 [110]晶向压缩, 应力状态的变

化波动性显著小于另外两个方向, 沿 [110]晶向压

缩的屈服强度最低, 而沿 [111]晶向的屈服强度最

高. 图 5(c), (d)展示了沿不同晶向压缩结构随应

变的演变规律, 结合图 3(d)综合分析, 沿 [100]和

[111]晶向压缩时, 结构变化规律较为相似, 无序结

构都会出现一个非常明显的突变点, 且无序结构比

例最大值要高于相同应变下 BCC结构含量, 这个

应变点也对应应力应变曲线的突降点. 而 [110]晶

向的无序结构含量始终低于 BCC相结构比例, 没

有明显的增降点, 在结构达到屈服后, 其无序结构

的比例仅在小范围内波动, 这与其应力应变曲线的

变化趋势相一致.

从图 5(c)可以发现, 沿 [110]晶向压缩时, 无

序结构含量不仅最低, 且其变化趋势与 [100]和

[111]晶向也存在显著差异, 这表明 [110]晶向的变

形机制可能和 [111], [100]晶向有所不同. 为探究

其微观机制, 图 6(a1)—(a4)展示了 300 K条件下

沿 [110]晶向压缩至不同应变时的微观结构. 在屈

服点之前, 结构中仅出现零星分布的无序区域, 随

着应变增大, 这些无序结构位点发生较大剪切变

形, 使得变形较为局域. 同时, 变形孪晶开始形核、

生长、孪晶界经历扩展、增殖、湮灭, 如图 6(a2)—

(a4)插图所示. 在结构上表现为无序原子比例的波

动, 导致应力应变曲线在屈服点之后处于波动变

化. 图 6(b1)—(b4)展示了不同应变下的局部剪应

变分布, 分析可见剪应变较大处与孪晶轮廓高度吻

合, 证实了孪晶变形在该塑性变形中的主导作用.

与沿 [100]晶向压缩结果相似, 沿 [111]晶向的

压缩变形机制同样以位错滑移和局域无序化为主,

不同应变下的位错组态和相结构分布如图 7所示.
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图 5    沿不同晶向压缩的应力应变曲线 (a), (b)和相结构的变化规律 (c), (d)　(a), (c) 沿 [110]晶向; (b), (d) 沿 [111]晶向

Fig. 5. Stress-strain  curves  (a),  (b)  and  structural  evolution  (c),  (d)  under  uniaxial  compression  along  the  different  orientations:

(a), (c) [110] orientations; (b), (d) [111] orientations.
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图 6    300 K, 109 s–1 条件下沿 [110]晶向压缩 , 应变不同时的原子结构 (a1)—(a4)和剪应变分布 (b1)—(b4)　 (a1), (b1) 8.3%;

(a2), (b2) 8.6%; (a3), (b3) 8.9%; (a4), (b4) 14.9%

Fig. 6. Atomic  structures  (a1)—(a4)  and  shear  strain  distribution  (b1)—(b4)  in  NbTaTiZr  under  uniaxial  compression  along  the
[110] orientation at 300 K and 109 s–1 for varying strains: (a1), (b1) 8.3%; (a2), (b2) 8.6%; (a3), (b3) 8.9%; (a4), (b4) 14.9%.

 

(a1) (b1) (c1) (d1) (e1)

(a2) (b2) (c2) (d2) (e2)

图 7    300 K, 109 s–1 沿 [111]晶向压缩结构时 , 应变分别为 16.7%, 17.4%, 18.7%, 24%, 30%时的位错密度 (a1)—(e1)和相结构分

布 (a2)—(e2),  其中蓝色代表 BCC, 红色代表 HCP, 绿色代表 FCC, 灰色代表其他结构　 (a1),  (a2) 16.7%; (b1),  (b2) 17.4%;

(c1), (c2) 18.7%; (d1), (d2) 24%; (e1), (e2) 30%

Fig. 7. Dislocation density (a1)–(e1) and phase structure distribution (a2)–(e2) in NbTaTiZr under uniaxial compression along the

[111] orientation at 300 K and a strain rate of 109 s–1 for varying strains, and blue represents BCC, red represents HCP, green rep-

resents FCC, and grey represents other structures: (a1), (a2) 16.7%; (b1), (b2) 17.4%; (c1), (c2) 18.7%; (d1), (d2) 24%; (e1), (e2)

30%.
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应变在 16.7%—17.4%内 (图 7(a1), (b1)), 位错线

短且呈零散分布, 应变增大到 18.7%时 (图 7(c1)),

位错线变长, 此后, 随着应变的增大, 位错发生湮

灭, 位错线密度降低. 应力状态从屈服点突降的过

程中, 出现了明显的无序化转变 (图 7(b2)), 屈服

之后, 大部分无序结构又转变为 BCC结构, 剩余

少量零星分布的无序原子.

结合 3.2节结果可以发现, NbTaTiZr合金沿

不同晶向的压缩力学性质存在显著的各向异性.

沿 [110]晶向压缩屈服强度最低, 沿 [111]晶向压

缩强度最高, [100]屈服强度居中. 这可能和不同晶

向原子间距有关, [110]晶向原子间距最大, [111]

晶向原子间距最小, [100]晶向原子间距居中. 较

大的原子间距, 原子间相互作用较弱, 而较小的原

子间距, 导致原子间相互作用增强, 从而表现出

更高的屈服强度, 在 BCC金属 Mo也呈现出类似

规律 [49].

 3.4    应变率对压缩力学性质的影响

应变率是影响材料压缩力学行为的关键因

素 [50–52], 为研究其效应, 计算了低于 (108 s–1)和高

于 (1010 s–1) 109 s–1 应变率条件下 NbTaTiZr合金

⟨111⟩

⟨111⟩

的压缩力学行为, 相应的应力应变曲线如图 8(a),

(b)所示. 随着应变率的增大, 合金的屈服强度也

逐渐增加, 108 s–1 条件下, 屈服强度为 10.2 GPa,

1010 s–1 条件下, 屈服强度为 13.8 GPa, 3种应变率

加载下的应力应变曲线的线性段几乎重合, 即弹性

模量几乎不受应变率的影响. 增大应变率可以提

高合金的屈服强度在 Co25Ni25Fe25Al7.5Cu17.5[50],

FeNiCrCoCu[51], FeNiCrCoAl[53] 等体系中也有发

现. 当应力到达屈服点后, 继续增大应变, 应力-应

变曲线出现突然下降的趋势, 在此后的加载过程

中, 低应变率 (108 s–1)加载条件下出现了锯齿流

动, 而高应变率 (1010 s–1)条件下则没有; 前面研究

表明, 在压缩过程中 1/2  是合金中最为重要

的位错类型, 图 8(b)展示了不同应变率条件下的

1/2  型位错密度变化, 108 s–1 和 109 s–1 加载条

件下位错密度较为接近, 而当应变率增至 1010 s–1

时, 位错几乎消失.

进一步分析压缩过程中的相结构变化可以发

现, 在结构屈服后合金中无序结构都会突然增加,

只有在 1010 s–1 应变率条件下, 无序结构会一直保

持高比例. 在另外两种应变率条件下, 无序结构都

会随着应变的增大, 再次转变为 BCC结构.
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图 8    (a), (b) 108 s–1 和 1010 s–1 应变率下的应力应变曲线和位错密度; (c), (d) 108 s–1 和 1010 s–1 应变率下相比例随应变的变化

Fig. 8. (a),  (b) Stress-strain curves and dislocation density at strain rates of  108 s–1 and 1010 s–1;  (c),  (d) phase proportion versus

strain at 108 s–1 and 1010 s–1.
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图 9(a)展示了 [100], [110]和 [111] 3种晶向

在不同应变率条件下的屈服强度. 所有的应变率条

件下, 沿 [111]晶向压缩的屈服强度始终处于最高,

而沿 [110]晶向压缩的屈服强度始终最小. 为定量

表征无序化程度, 取应变范围为 20%—30%内无序

原子比例的平均值作为该应变率下的无序结构比

例, 图 9(b)为 3种不同应变率下沿 3种不同晶向

的无序结构含量. 分析可见, 无序结构的比例随应

变率的增大而逐渐增大, 表明高应变率显著促进了

合金向无序态的转变 [50]. 在 109 —1010 s–1 范围内,

屈服强度以及无序结构的含量增长速度明显高于

低应变率区间 (108—109 s–1). 108 s–1 和 1010 s–1 加

载应变率下的 1/2  位错密度演化如图 9(c)—

(d)所示, 位错密度同样表现出明显的各向异性以

及应变率敏感性, [110]晶向在高达 1010 s–1 条件

下, 仍然存在位错, 但较 108 s–1 应变率下结构相

比有所减少, 而 [111]晶向压缩结果与 [100]晶向

结果相似, 1010 s–1 应变率下几乎不存在 1/2 

型位错.

图 10通过原子排布及位错线分布展示了不同

晶向和应变率下的结果: 在较低应变率 (108 s–1),

3种晶向下的无序原子比例均较低, 且无序原子主

要附着于位错线附近, 远离位错的区域则相对较

少. 然而, 当应变率提高至 1010 s–1 时, 3种晶向下

无序结构大量增加, 无序原子不仅仅依附在位错线

周围, 在无位错区域也广泛存在. 这表明高应变率

条件下, 变形机制发生了转变: 高应变率通过抑制

位错的形成和增殖, 进而促进了非位错主导的、 更

均匀的无序结构的产生.

 3.5    组分对压缩力学性质的影响

调整组分对合金的力学性质有显著影响 [54],

分别计算了在 300 K, 109 s–1 条件下增大, 减小 Nb,

Ta, Ti和 Zr元素含量的压缩力学响应, 增大或者

减小元素含量是相对于等摩尔比体系而言 (每种元

素含量为 25%), 增大或减小的比例为 10%. 当增

加某一元素时, 另外 3种元素总含量降低, 但依然

保持等摩尔比. 为了简化形式, 将每单独减小或

增大元素含量的化学式依次写为 Nb0.15,  Nb0.35,

Ta0.15, Ta0.35, Ti0.15, Ti0.35, Zr0.15, Zr0.35, 依次表示

减小或增大 10%的 Nb, Ta, Ti, Zr元素的化学式.

所对应的应力应变曲线如图 11所示, 所有情况下,

应力都是先随着应变的增大线性增大, 达到屈服点
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图 9    [100], [110]和 [111]晶向在 108 s–1, 109 s–1, 1010 s–1 应变率条件下的屈服强度 (a)和无序结构比例 (b); 108 s–1, 1010 s–1 应变率

条件下 [110]晶向 (c)和 [111]晶向 (d)的位错密度随应变的变化

Fig. 9. Yield strength (a) and disordered structure proportion (b) under [100], [110], and [111] crystal orientations at strain rates of

108 s–1, 109 s–1, and 1010 s–1; dislocation density versus strain for [110] orientation (c) and [111] orientation (d) at strain rates of 108 s–1

and 1010 s–1.
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之后, 弹性应变能突然释放, 导致应力突然降低,

随后开始塑性变形. 增大 Nb或 Ta含量能明显提

高合金的屈服强度以及弹性模量, 而增大 Ti或

Zr含量则起相反作用.

 

1/2<111>

<100>

<110>

Other

(a1) (a2) (a3)

(b1) (b2) (b3)

图 10    应变为 28%时 , 位错组态在应变率 108 s–1 (a1)—(a3)和 1010 s–1 (b1)—(b3)下的分布 , 灰色原子表示无序原子　 (a1),

(b1) [100]晶向; (a2), (b2) [110]晶向; (a3), (b3) [111]晶向

Fig. 10. Dislocation configurations at 28% strain under strain rates of 108 s–1 (a1)–(a3) and 1010 s–1 (b1)–(b3), and the gray atoms

indicate  disordered  atomic  configurations:  (a1),  (b1)  [100]  crystallographic  orientations;  (a2),  (b2)  [110]  crystallographic  orienta-

tions; (a3), (b3) [111] crystallographic orientations.
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图 11    不同元素含量的压缩应力应变曲线　(a) Nb, (b) Ta, (c) Ti, (d) Zr

Fig. 11. Compressive stress-strain curves for different content of element: (a) Nb, (b) Ta, (c) Ti, (d) Zr.
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为系统研究组分效应以及不同温度下合金屈

服强度的变化, 补充计算了 300—2100 K (300 K,
900 K, 1500 K, 2100 K共 5个温度点)范围内沿

[100]晶向的压缩力学响应. 同样, 当改变某一元素

比例时, 其余 3种元素保持等摩尔比, 该元素含量

依次为 10%, 30%, 50%, 70%, 90%, 相应的其余

3种元素含量总和为 90%, 70%, 50%, 30%, 10%.

图 12为不同组分下的屈服强度云图, 可以发现随

着温度的升高, 所有组分下合金的屈服强度都会降

低, 这是由于温度升高, 导致原子热运动加剧, 原

子迁移概率增大, 降低了合金的屈服强度. 在整个

组分空间变化上, 增大 Nb含量, 保持 Ta, Ti, Zr

这 3种元素等摩尔比, 可以提高合金的屈服强度,

单独增大 Ta元素含量也是相同规律. 在高温条件

下, 增大 Ta元素含量对屈服强度的提高效果略强

于增大 Nb元素含量的增强效果. 而增大 Ti含量,

保持 Nb, Ta, Zr这 3种元素为等摩尔比, 则会降

低合金的屈服强度, 与单独增大 Zr元素含量呈现

相同的规律. 后续将研究同时改变多种元素比例对

合金压缩力学性质的影响.

 4   结　论

⟨111⟩

本研究通过构建高精度机器学习势函数, 研究

了 NbTaTiZr四元难熔多主元合金在压缩载荷下

的变形机制与力学响应规律: 发现在 109 s–1 加载

应变率和 300 K条件下, 沿 [100]晶向压缩时体系

通过 BCC相向无序态转变释放弹性应变能, 位错

以 1/2  型为主; 进一步分析表明其力学行为

具有显著各向异性, [111]晶向展现出最高屈服强

度, 而 [110]晶向最低, 沿 [110]晶向压缩, 结构通

过变形孪晶协调变形, 研究还发现应变率从 108 s–1

增至 1010 s–1 时, 屈服强度显著提高, 同时结构中

无序结构比例也显著提高, 证实高应变率通过抑

制位错运动促进无序化转变. 值得注意的是, 该

合金在 2100 K高温下仍保持优异强度 ,  增大

Nb/Ta元素含量可显著提高合金屈服强度, 但增

大 Ti/Zr元素含量则产生负效应.
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Abstract

⟨111⟩

Refractory multi-principal element alloys (RMPEAs)have become a hotspot in materials science research in
recent  years  due  to  their  excellent  high-temperature  mechanical  properties  and  broad  application  prospects.
However, the unique deformation mechanisms and mechanical behaviors of the NbTaTiZr quaternary RMPEA
under  extreme conditions  such  as  high  temperature  and high  strain  rate  are  still  unclear,  limiting  its  further
design and engineering applications. In order to reveal in depth the dynamic response of this alloy on an atomic
scale, this study develops a high-accuracy machine learning potential (MLP) for the NbTaTiZr quaternary alloy
and combines it with large-scale molecular dynamics (MD) simulations to systematically investigate the effects
of crystallographic orientation, strain rate, temperature, and chemical composition on the mechanical properties
and  microstructural  evolution  mechanisms  of  the  alloy  under  compressive  loading.  The  results  show that  the
NbTaTiZr  alloy  exhibits  significant  mechanical  and  structural  anisotropy  during  uniaxial  compression.  The
alloy exhibits the highest yield strength when loaded along the [111] crystallographic direction, while it shows
the  lowest  yield  strength  when  compressed  along  the  [110]  direction,  where  twinning  is  more  likely  to  occur.
Under  compression  along  the  [100]  direction,  the  primary  deformation  mechanisms  include  local  disordering

transitions  and  dislocation  slip,  with  1/2    dislocations  being  the  dominant  type.  When  the  strain  rate
increases to 1010 s–1, the yield strength of the alloy is significantly enhanced, accompanied by a notable increase
in  the  proportion  of  amorphous  or  disordered  structures,  indicating  that  high  strain  rate  loading  suppresses
dislocation nucleation and motion while promoting disordering transitions. Simulations at varying temperatures
indicate that the alloy maintains a high strength level even at temperatures as high as 2100 K. Compositional
analysis  further  indicates  that  increasing  the  atomic  percentage  of  Nb  or  Ta  effectively  enhances  the  yield
strength of the alloy, whereas an increase in Ti or Zr content adversely affects the strength. By combining MLP
with  MD  methods,  this  study  elucidates  the  anisotropic  characteristics  of  the  mechanical  behavior  and  the
strain  rate  dependence  of  disordering  transitions  in  the  NbTaTiZr  RMPEA under  combination of  high strain
rate and high temperature, providing an important theoretical basis and simulation foundation for optimizing
and designing novel material under extreme environments.

Keywords: multi-principal-element  alloys,  isothermal  compression,  machine  learning  potential,  mechanical
properties
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