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晶体/非晶双相高熵合金是近年来研究人员提出的获得高强高韧高熵合金的有效策略, 其塑性变形机制

和组成相的尺寸密切相关. 本文采用分子动力学模拟方法研究了组成相尺寸对 CoCrFeNiMn晶体/非晶双相

高熵合金塑性变形机制的影响. 研究表明, 非晶相尺寸对双相高熵合金的力学行为和塑性变形机制有显著影

响. 对于非晶相厚度较小的样品, 塑性变形是位错滑移和面心立方向六方密排结构的相变主导的, 尤其是在

非晶厚度为 1 nm的样品中观察到了孪晶和位错锁; 非晶相厚度适中时, 双相高熵合金主要通过晶体相中位

错滑移、面心立方向六方密排结构的相变和非晶相的剪切带增殖来实现塑性变形; 非晶相厚度较大时, 双相

高熵合金的塑性变形则由非晶相中均匀剪切带的形成主导. 此外, 非晶相厚度的增加对位错的形核和发射有

延迟作用, 并且, 晶体/非晶双相结构中的非晶相有稳定晶粒的作用. 本文的研究结果对于设计和制备高性能

的高熵合金具有一定的科学价值和指导意义.
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1   引　言

高熵合金 (high-entropy alloy, HEA)[1−5] 是近

年来提出的一种新的合金设计理念, 它打破了传统

合金中以 1种或 2种元素为主、辅以极少量其他元

素来改善合金性能的传统思想, 是由多种元素以等

原子比或近似等原子比混合后形成的具有独特原

子结构特征的单一固溶体合金. HEAs已经展示了

优异的力学性能, 如高强、高硬、高塑性、抗高温软

化、抗辐照、耐磨等 [6−10]. 从传统固溶相结构出发,

HEAs可分为单相面心立方 (face-centered-cubic,

FCC)、体心立方 (body-centered-cubic,  BCC)或

六方密排 (hexagonal-close-packed, HCP)的晶体

结构 [6]. 而单相高熵合金仍未彻底解决传统单相金

属材料高强度和高韧性的权衡问题. 例如, 室温下

最典型的 FCC结构高熵合金 CoCrFeNiMn断裂

延伸率可达 50%, 而屈服强度只有约 410 MPa[11];

单相 BCC结构高熵合金 TaHfZrTi的拉伸强度高

达 1.5 GPa, 但其塑性只有大约 4%[12]. 为了获得高强

高韧的高熵合金, 研究者们做出了大量努力与尝试.

例如, 通过固溶强化、位错强化、细晶强化、第二

相粒子强化以及渗碳渗氮强化以及镀膜强化等 [13−15]

方式来提升高熵合金的综合力学性能, 但提升效果
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还不能满足人们对高性能高熵合金的预期要求. 因

此, 寻求一种新型的高熵合金设计理念, 实现其高

强度和高韧性的有效结合, 是目前高熵合金领域亟

需解决的难题.

非晶合金又被称为金属玻璃, 它兼有金属和玻

璃的特性, 具有极高的屈服强度和良好的耐磨性

能, 但是由于其内部没有晶粒、晶界、位错以及层

错等缺陷, 受载后可能呈现出灾难性的脆性断裂,

严重制约了非晶合金的广泛应用 [16,17]. 近年来, 研究

人员做了大量努力来改善非晶合金的塑性, 其中一

种有效的策略是在非晶相基体中加入晶体相 [18−22].

研究表明, 在非晶合金基体中引入晶体相来调控其

塑性进行时, 晶体/非晶界面 (crystal/amorphous

interface, CAI)既可以诱发剪切带的成核, 又可以

阻碍非晶相中剪切带的扩展; 同时, CAI既可以吸

收晶体中的位错, 也可以充当位错源以促进位错形

核与发射, 从而有效提升非晶合金的力学性能 [19].

基于此种策略, Wu等 [10] 在 2020年开发出了兼顾

强度和韧性的 CrCoNi-Fe-Si-B纳米晶体/非晶双

相 HEAs, 它的屈服强度接近于理论值 (G/24, G

为材料的剪切模量), 压缩均匀塑性形变更是超过

了 45%. 他们指出 HEAs的高强度源自于晶体/非

晶双相结构、界面-位错交互作用、晶体及非晶相的

纳米级尺寸单元和晶体相内的超高密度孪晶. 高塑

性则源于非晶相的塑性流变、晶体相内的不全位错

运动等. 同年, Xiao等 [21] 也研究了晶体/非晶双相

CoCrFeNiMn高熵合金的力学性能, 他们发现改

变晶体相和非晶相的厚度可以调节位错与 CAI的

相互作用, 从而改变合金的强度. 这些实验结果证

明, 通过调控晶体相与非晶相的尺寸, 可以有效地

促进晶体相和非晶相的协同作用, 从而获得兼顾高

强度和高韧性的晶体/非晶双相高熵合金.

Jiang等 [23] 利用磁控溅射方法制备了 CrMnFe

CoNi和 TiZrNbHfTa高熵合金交替排列的纳米多

层膜. 微观结构表征发现, 在层厚度为 50 nm时,

TiZrNbHfTa合金为非晶结构而 CrMnFeCoNi合

金为 FCC晶体结构. 纳米压入测试表明这种晶体/

非晶纳米多层膜兼备了高硬度 (5.6 GPa)和较好

的塑性变形能力, 这同样归功于非晶层和晶体层在

材料塑性变形过程中的协调作用. 与传统的均匀密

度非晶固体相比, TiZrNbHfTa非晶层可以发生更

均匀的塑性变形, 从而有效地降低了压痕周围剪切

带的密度; 而高强度则是与 CoCrFeMnNi晶体层

中高密度的层错和纳米孪晶以及非晶态结构密切

相关. 由于目前的实验手段对于材料在变形过程中

的微观结构演化的观测仍存在诸多挑战, 分子动力

学则开辟了一条新的途径, 它可以详细描述材料在

塑性变形过程中的微观结构演化, 关于双相高熵合

金人们也做了一些模拟方面的工作 [24,25]. Li等 [24]

研究了 CoCrFeNi晶体/非晶双相复合材料在拉伸

载荷下的力学性能 . 研究表明 , 晶体/非晶双相

HEAs复合材料表现出较好的塑性, 但是强度随着

非晶层厚度的增加而降低. 该双相 HEAs复合材料

的高塑性归因于晶体相和非晶相之间的塑性协同

作用. Zhou等 [25] 研究了 CoCrFeNiMn HEA晶体/

非晶双相复合材料在不同温度下的拉伸力学行为.

研究表明, 双相复合材料的塑性变形机制与温度和

非晶相厚度密切相关. 在 1—800 K温度范围内,

这种双相复合材料模型有效地抑制了位错发射和

晶界主导的变形; 对于非晶厚度较小的模型, 其塑

性主要由晶体相主导, 非晶相可以防止晶界引发的

晶粒变形, 从而提高双相 HEA复合材料的强度;

对于非晶相厚度较大的模型, 非晶相的塑性流动主

导了材料的塑性变形过程. 上述研究结果表明, 通

过调控晶体/非晶双相高熵合金中组成相的尺寸可

以有效地控制材料的塑性变形机制.

基于以上原因, 本研究拟采用大规模分子动力

学模拟方法研究晶体/非晶双相 HEAs的力学性能

和塑性变形行为. 具体研究时, 选择 CoCrFeNiMn

晶体/非晶双相高熵合金为研究对象. 这主要是由

于低层错能的 FCC晶体结构 CoCrFeNiMn HEAs

在特定条件下呈现出奇特的“既强且韧”趋势, 但

对其塑性变形机制和强韧化机理还存在诸多争

论 [26−28]. 因此, 本研究利用分子动力学方法研究

了 CoCrFeNiMn晶体/非晶双相高熵合金在室温下

的力学性能和塑性变形行为. 结果表明双相 HEAs

的力学行为和塑性变形机制依赖于组成相的尺寸.

非晶相较厚的样品中, 非晶相的塑性承载能力较

好, 模型的塑性变形机制为非晶相的剪切带增殖;

非晶相厚度适中时, 模型的塑性变形主要是晶体相

中的位错滑移、FCC与 HCP相的转变和非晶相的

剪切带增殖主导; 而非晶相厚度较小时, 模型主要

通过位错滑移和相变进行变形. 本文的研究结果对

于设计和制备高性能的 HEAs具有一定的科学价

值和指导意义. 
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2   模拟方法和模拟过程

112̄ 111 11̄0

采用 LAMMPS (large-scale atomic/molecular

massively parallel simulator )软件 [29] 模拟了CoCr

FeNiMn晶体/非晶双相 HEAs在室温 (300 K)下

的拉伸力学性能 . 图 1为非晶厚度 h 为 1 nm的

CoCrFeNiMn晶体/非晶双相 HEA的示意图, 从

图 1(a)可看出, Co, Cr, Fe, Ni和Mn五种元素均

匀地分布在高熵合金中. 基于 Xiao等 [21] 的实验结

果, 初始模型为包含四个六边形柱状晶粒的多晶模

型. 模型的尺寸为 36 nm×42 nm×3.5 nm, 其中晶

粒 1的三维方向分别是 X-[  ], Y-[  ], Z-[  ],

包含约 460000个原子. 为了避免孪晶出现, 模型

中 4个晶粒分别绕着 Z 轴旋转 0°, 30°, 60°和 90°,

这和 Cao与 Wei  [30] 和 Yamakov等 [31] 的模型构

建方式是一致的. 随后, 保持模型的整体尺寸不

变, 通过选择不同的非晶厚度 h = 1, 3, 5, 7, 9和

11 nm来研究双相 HEAs中非晶相尺寸对其力学

性能的影响. 相应地, 晶粒的尺寸 d 也随着非晶相

厚度变化而变化, 从 17 nm降低到 7 nm. 分子动

力学模拟构建非晶相的过程如下 : 1) 对建立的

FCC结构 CoCrFeNiMn HEA模型在零压下逐渐

加温至 2500 K使之熔化; 2) 在零压下以 1013 K/s

的速率快速淬火至 300 K; 3) 在 300 K的温度弛

豫 50 ps (10–12 s)以消除系统热波动, 最终得到较

为稳定的非晶相 [32]. 在模拟的过程中, 沿着 X, Y

和 Z 三个方向都施加周期性边界条件以消除自由

表面对于变形的影响.

初始模型构建好之后, 对模型沿着 Y 方向施

加均匀拉伸载荷, 其应变率为 5×108 s–1. 在模拟过

程中应用 NPT系综, 时间步长设为 1 fs, 模拟温度

选取 300 K. 采用 Choi等 [33] 提出的第二近邻修

正嵌入原子势 (the second nearest-neighbor modi-

fied embedded-atom method, 2NN MEAM), 该势

函数已经被证明能够准确地描述 Co, Cr, Fe, Ni,

Mn五种元素之间的相互作用. 为了分辨模型中不

同的原子结构, 采用 OVITO (open visualization

tool )软件 [34] 对模拟结果进行可视化分析, 并采用

公共近邻原子分析 (common neighbor  analysis,

CNA)[35] 来观察模型存在的缺陷和原子运动的过

程 . 如图 1(b)所示 , 其中 FCC结构原子、HCP

结构原子和 BCC结构原子分别用绿色、紫色、橙

色表示, 被识别为“其他 (Other)”的黄色原子代表

非晶相的原子. 

3   结果与讨论

室温下, 多晶模型和不同非晶相厚度的双相

HEAs模型的应力-应变曲线如图 2(a)所示, 可以

看出, 非晶相厚度不同的模型应力-应变曲线的变

化呈现出不同变化趋势. 对于多晶模型, 在弹性阶

段应力随着应变的增加呈现线弹性的增长, 当应变

增加到 0.033时材料产生屈服, 屈服后应力在某一

稳态值附近波动. 而 CoCrFeNiMn双相 HEAs模

型, 非晶相厚度对 CoCrFeNiMn双相 HEAs模型
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图 1    CoCrFeNiMn晶体/非晶双相高熵合金模型　(a) 初始构型; (b) 经公共近邻分析得到的原子结构图

Fig. 1. Schematic  of  CoCrFeNiMn  crystalline/amorphous  dual-phase  high-entropy  alloy:  (a)  The  initial  configuration;  (b)  atomic

configuration identified by the common neighbor analysis method. 
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的变形行为的影响十分显著. 当非晶厚度较小时,

例如非晶相厚度 h = 1, 3和 5 nm的模型, 应力到

达峰值后即出现较大的跌落, 而后应力在某一值附

近波动; 对于非晶厚度较大的模型如 h = 7, 9和

11 nm, 在应力到达峰值之后并未出现迅速跌落,

在达到峰值应力后其应力随着应变的增加几乎稳

定在某一特定值附近, 应力和应变之间呈现理想的

弹塑性关系. 可见, 不同非晶相厚度的CoCrFeNiMn

双相 HEAs模型的变形行为发生了变化. 为进一步

说明双相 HEAs的力学行为和塑性变形机制依赖

于组成相的尺寸, 图 2(b)展示了不同非晶厚度样

品的杨氏模量 (线弹性阶段范围内, 即应变范围在

0—0.03之间的应力-应变曲线的斜率)的变化趋势.

从图 2(b)可以看出, 对于CoCrFeNiMn双相HEAs

模型, 随着非晶相厚度从 1 nm增加到 11 nm, 杨

氏模量由 147 GPa减小到 83.5 GPa, 且除了非晶

厚度为 1 nm的模型之外其余模型的杨氏模量均

低于多晶模型. 图 2(c)则展示了峰值应力 (应力-

应变曲线的第一个波峰处的应力)和平均流动

应力 (应力-应变曲线的第一个波谷对应的应变

至应变为 0.30之间的应力平均值)随非晶相厚

度的关系图. 由图 2(c)可知, 峰值应力和平均流

动应力均随着层厚度的增加而减小 , 这与 Zhou

等 [25] 的结论是一致的. 需要注意的是, 非晶相厚

度 h = 1 nm时, 双相 HEA模型的峰值应力和平

均流动应力均高于多晶模型. 为了阐述这种现象,

下文将通过分析不同模型的微结构演化和塑性变

形机制来进一步分析双相 CoCrFeNiMn模型的尺

寸效应.

ε = 0.111

作为对照组试验, 图 3给出了不含非晶相的

CoCrFeNiMn多晶模型在不同应变下的原子结构

图. 从图 3可以看出, 当拉伸应变达到 0.033时, 位

错在晶粒 1、晶粒 2和晶粒 4的交界处形核和发射,

如图 3(a)的黑色圆圈所示, 该现象也与图 2(a)应

力-应变曲线到达屈服点对应. 随后, 在拉伸载荷的

作用下, 大量的位错不断从晶界处发射并沿着{111}

面特定方向滑移, 高密度位错的滑移在 FCC结构

CoCrFeNiMn HEA中形成了堆垛层错 (stacking

faults, SFs), 当他们运动到 CAI时会被其阻碍和

吸收, 完整的界面变成连续的线缺陷, 这些连续的

线缺陷最终被运动的位错带走. 图 3(b)的黑色箭

头所指为第一处被破坏的 CAI, 随着拉伸载荷的不

断加载, CAI多处被破坏, 被破坏的 CAI不能再有

效地阻止位错的滑移. 当应变达到 0.200时, 多晶

晶界被彻底破坏, 其初始结构也不复存在, 如图 3(f)

所示. 值得注意的是, 这些 SFs在不断的积累的过

程中形成了 HCP相, 如图 3(c)—(f)所示. 而当应

力跌落至最低点 (  )时出现了大量的 FCC

相到 HCP相的转变, 如图 3(e). 上述结果表明, 多

晶模型的塑性变形由位错滑移和 FCC到 HCP相

转变所主导.
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图 2    不同非晶相厚度的 CoCrFeNiMn晶体/非晶双相高

熵合金的拉伸力学性能　(a) 应力-应变曲线; (b) 杨氏模量;

(c) 峰值应力和平均流动应力

Fig. 2. Tensile properties  of  dual-phase  CoCrFeNiMn   crys-

talline/amorphous  high-entropy alloys  with different  amor-

phous  layer  spacing:  (a)  Stress-strain  curves;  (b)  Young’ s

modulus; (c) peak stress and average flow stress. 
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ηMises

ε = 0.034

为了说明非晶厚度对双相高熵合金塑性变形

机理的影响, 图 4展示了三种具有代表性的 CoCr

FeNiMn双相 HEAs模型 (非晶相厚度 h 分别为 1,

5和 11 nm)在不同拉伸应变时的原子结构演变

图. 图 4中晶体部分中的原子结构和缺陷是通过

CNA方法来分析的, 非晶相的变形行为是通过冯

米塞斯应变  来呈现的. 通常而言, 非晶中没有

类似于晶体中的位错、孪晶和层错等缺陷, 因此室

温下非晶的塑性变形主要通过剪切带的形成来实

现, 即大量塑性变形集中在一条或几条狭窄的带状

区域中, 因此非晶材料的宏观塑性较差. 剪切带的

形成和传播机制主要有两种: 自由体积理论和剪切

转变区域理论, 它们从微观角度说明了剪切带中

原子结构的变化. 从图 4(a)—(c)可看出, 在拉伸

载荷作用下, 非晶相中的原子结构发生了重新排

布, 均出现剪切转变区域团簇, 而此时晶体相都仍

处于弹性阶段. 显然, 双相 HEAs中非晶相是软相,

其塑性变形始于非晶相中剪切转变区域的形成和

增殖. 对于非晶相厚度 h = 1 nm样品, 拉伸应变

 时, 由于原子应力集中, Shockley位错从

晶粒 2的 CAI处形核并发射, 如图 4(a1)所示. 随

着拉伸加载, 非晶相中的剪切转变区域不断积累并

形成了剪切带, 而晶体中的 Shockley位错沿着{111}

面不断滑移并形成了 SFs. 此外, 在晶粒 2中观察

到了孪晶 , 如图 4(a2)中白色圆圈所示 . 在拉伸

载荷下, SFs一方面不断地交叉相互作用形成了

Lomer-Cottrell位错锁, 另一方面不断积累形成了

HCP相, 如图 4(a3)和图 4(a4)所示. 由于非晶相

厚度较小, 剪切转变区域不能有效扩展, 而是在非

晶相中形成了较薄的剪切带. 因此, 非晶相厚度较

小时, 双相 HEAs的塑性变形并不依赖于非晶相中

的剪切带, 而是主要通过晶体相中的位错滑移和

FCC相到 HCP相的转变进行. h = 5 nm时, 非晶

相中的剪切转变区域传播到相邻的晶粒并引发

了位错的形核和发射, 如图 4(b1)所示, 这引发了

图 2(a)中粉色应力-应变曲线在达到峰值后的陡然

跌落. 此时, 非晶相厚度适中, 剪切转变区域有了

一定的空间增殖并逐渐形成与拉伸方向呈 45°的剪

切带胚胎, 如图 4(b1)白色圆圈所示. 在拉伸作用

下, 一方面位错的运动不断地被 CAI阻碍和吸收,

另一方面, 非晶相中剪切转变区域不断增殖导致剪

切带胚胎区域不断扩展并形成均匀的剪切带, 如

图 4(b2)—(b4)所示, 这就解释了图 2(a)中对应的

应力-应变曲线跌落之后在某一特定值附近的波动.

因此, 非晶相厚度适中时, 双相 HEAs主要通过晶

体相中位错滑移、FCC相到 HCP相的转变和非晶

相的剪切带形成来进行塑性变形. h =11 nm时,

其变形主要集中在非晶相中, 如图 4(c)所示. 在拉

伸加载伊始, 非晶相中的原子结构发生了重新排布,

出现了均匀的剪切转变区域团簇, 当应变增加到

0.065时, 晶体相中位错开始形核并发射, 如图 4(c1)

中的白色圆圈所示, 此时正对应于图 2(a)中红色

应力-应变曲线的首次应力峰值. 随着拉伸应变增

加, 晶体相中位错不断滑移, 而非晶相中的剪切转

变区域则不断增殖并最终形成了均匀的剪切带, 如

图 4(c2)—(c4)所示, 这就引发了应力在到达峰值

之后几乎稳定在某一特定值附近. 值得注意的是,

晶体相中虽有一定的位错滑移, 但是由于晶体相比

例较小, 晶体中位错滑移的数量也很少. 因此, 非

晶相厚度较大时, 双相 HEAs的塑性变形是由非晶

相中剪切转变区域增殖并最终形成均匀剪切带的

方式主导的.

此外, 对比图 4(a1)、图 4(b1)和图 4(c1)发现,

三种不同厚度的 CoCrFeNiMn双相 HEAs中首个

位错发射时的拉伸应变分别为 0.034, 0.053和 0.065,

这表明非晶相厚度的增加对位错的形核和发射有
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图  3    多晶 CoCrFeNiMn高熵合金在不同拉伸应变时的

原子结构演变图　 (a) e = 0.033;  (b) e = 0.045;  (c) e =
0.057; (d) e = 0.089; (e) e = 0.111; (f) e = 0.200

Fig. 3. Atomic  configuration  evolutions  of  polycrystalline

CoCrFeNiMn high-entropy alloy: (a) e = 0.033; (b) e = 0.045;
(c) e = 0.057; (d) e = 0.089; (e) e = 0.111; (f) e = 0.200. 
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延迟作用. 并且, 晶体/非晶双相结构中的非晶相

有稳定晶粒的作用. 例如, h =1 nm的模型在变形

中后期发生了较为明显的晶粒变形, 随着非晶相厚

度的逐渐增加 (例如 , h = 5 nm和 h = 11 nm),

晶粒的变形越来越不明显, 如图 4(a4)、图 4(b4)和

图 4(c4)所示. 这与图 3中多晶中晶粒界面被破坏

所导致的晶粒变形完全不同. 也就是说, 晶体/非

晶界面能够有效抑制晶粒界面介导的变形, 这和

Zhou等 [25] 的研究结论是一致的. 此外, 随着非晶

相厚度不断增加, 其中剪切转变区域分布变得更加

均匀, CAI协调塑性变形的能力比常规晶界强得

多. 因此, 晶体相、非晶相以及 CAI的协调运动主

导了双相高熵合金的塑性变形.

为了更直观地探究不同模型在拉伸载荷下的

塑性变形机制, 图 5展示了图 4所示的三种典型的

双相 HEAs在拉伸过程中的不同结构比例变化情

况, 其中 Other原子代表非晶相原子. 从图 5可看

出, 三种 HEAs中非晶相比例在整个变形过程中几

乎没有发生变化. 对于较小非晶厚度 (h = 1 nm)

的样品, FCC相比例在拉伸加载伊始高达 88%, 应

变增加至 0.035时 FCC相比例逐渐减少, HCP相

比例呈互补性增加, 如图 5(a)所示. 这与图 4(a)

中位错滑移、堆垛层错产生以及 FCC→HCP相变

相对应. 并且当应变增加至 0.20时, FCC基 CoCr

FeNiMn双相高熵合金中的 HCP相比例约占 32%,

这也和图 4(a4)中大量堆垛层错的累积形成 HCP

相的结论一致. 而中等非晶相厚 (h = 5 nm)的双

相 HEAs, 非晶相的比例大约是 44%, 在拉伸应变

增加到 0.04后晶体相中位错开始形核并转变成

HCP相, 但其转变速率明显小于 h = 1 nm的模

型. 当应变增加至 0.20时 HCP相比例约占 12%,

这与图 4(b4)中少量的 HCP相对应. 而对于较大

非晶相厚度 (h = 11 nm)的双相 HEAs而言, 加载

伊始其 FCC相的比例约为 20%, 塑性变形过程中

有少量位错滑移和 SFs, 当应变增加至 0.20时, HCP

相比例约占 3%, 这也与图 4(c4)中晶体的微观变

形结果相对应 . 随着应变的增加 , 三种 HEAs中

BCC结构原子的比例几乎不变, 均稳定在 0.03%—
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图 4    不同非晶厚度的双相 HEAs在不同拉伸应变时的原子结构演变图　(a) h = 1 nm; (b) h = 5 nm; (c) h = 11 nm. 图 4(a1)

中圆圈代表了位错发射点, 图 4(a2)中圆圈代表孪晶, 图 4(a3)中圆圈代表位错锁, 图 4(b1)中圆圈代表剪切带的雏形

Fig. 4. Atomic  configuration  evolutions  of  the  CoCrFeNiMn  crystalline/amorphous  dual-phase  high-entropy  alloys  with  different

amorphous layer spacing: (a) h = 1 nm; (b) h = 5 nm; (c) h = 11 nm. The emission site of the dislocation, the deformation twin

and the Lomer-Cottrell locks are depicted by the circles in Fig. 4(a1), Fig. 4(a2) and Fig. 4(a3), respectively. The circle in Fig. 4(b1)

represents the embryo of the shear band. 
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0.7%附近. 这就意味着, 在整个变形过程中 BCC

的比例很小, 可以忽略不计. 实际上, BCC结构原

子出现是由于严重的晶格畸变和较高的局部应变

效应所引起的临界应力超过基体中 BCC相成核所

需的应力引发的 [36], 这种现象在 Li等 [24] 的研究中

也被观察到了. 所以, BCC结构对变形机制的影响

可以忽略.

图 5(d)展示了三种典型的双相 HEAs在拉伸

过程中, 相对于晶体的初相 FCC相转变为 HCP

相的原子分数. 从图 5(d)可以看出, 针对于非晶厚

度 h = 1 nm的样品和 h = 5 nm的样品, 应变增

加至 0.035和 0.053附近时 FCC结构到 HCP相

的原子相变比例快速增加, 而对于非晶厚度 h =

11 nm的样品, 应变增加至 0.065附近时 FCC结

构到 HCP相的原子相变比例才出现缓慢增加. 对

于非晶厚度 h = 1 nm的样品, 应变增加至 0.125

后, FCC结构到 HCP相的原子相变比例稳定在

28%附近, 随后呈现快速的增加; 对于非晶厚度 h =

5 nm的样品, 随着应变增加, FCC结构到 HCP相

的原子相变比例缓慢增加至 22%附近; 而对于非

晶厚度 h = 11 nm的样品, FCC结构到 HCP相

的原子相变比例在应变 0.125之前稳定在 2.0%

附近, 而在此应变之后缓慢的增加至 16%. 这与

图 5(a)—(c)的结果是一致的. 这是因为非晶相厚

度的增加对应着晶体相尺寸的减小, 并且随着非晶

相比例的增加, 晶体相中的塑性变形会被非晶相进

一步抑制. 所以非晶相厚度适中时, 双相 HEAs主

要通过晶体相的塑性变形 (位错滑移和 FCC→

HCP相变)和非晶相的塑性变形 (剪切转变区域增

殖和剪切带的形成)共同主导. 而非晶相厚度较大

时, 双相 HEAs的塑性变形是非晶相中均匀剪切带

的形成主导的.

图 4表明, 非晶相的厚度对 CoCrFeNiMn双

相 HEAs的塑性变形机制有显著影响, 图 6展示了

不同非晶厚度的双相 HEAs的非晶相中的塑性变

形细节图. 由图 6可知, 非晶相厚度较小时, 如 h =

1 nm的模型 (图 6(a)), 双相 HEA中非晶相原子

的比例为 12% (图 5(a)), 由于非晶相厚度的限制,
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图  5    不同非晶厚度的双相 HEAs在拉伸过程中的不同结构原子比例变化图 , 其中 (a) h = 1 nm, (b) h =5 nm, (c) h =11 nm;

(d) FCC相转变为 HCP相的原子分数

Fig. 5. Atomic fraction evolutions of different structures of the CoCrFeNiMn crystalline/amorphous dual-phase high-entropy alloys

with different amorphous layer spacing: (a) h = 1 nm; (b) h = 5 nm; (c) h = 11 nm. (d) Atomic fraction evolution of FCC struc-

ture transformation to HCP structure with h = 1, 5 and 11 nm. 
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剪切转变区域快速地增殖形成了较薄的剪切带, 所

以在变形过程中对平均流动应力的贡献很小. 随

着 h 不断增加, 剪切转变区域团簇增殖并形成剪切

带. 例如 h = 5 nm时, 双相 HEA中非晶相原子的

比例为 44% (图 5(b)), 由于非晶相厚度适中, 剪切

带胚胎周围仍然有剪切转变区域增殖, 导致剪切带

的宽度变宽, 非晶相中逐渐形成了与拉伸方向呈

45°的分布均匀的成熟剪切带, 如图 6(b)所示. 剪

切带形成过程中引发相对较稳定的塑性流动应力,

这与图 2(a)粉色曲线幅度较小的波动相对应. 这

种与拉伸方向呈 45°的剪切带在其他金属玻璃的变

形过程中也被观测到过 [37,38]. 而对于非晶相厚度较

大的双相 HEAs, 如 h =11 nm的模型 (图 6(c)),

双相 HEA中非晶相原子的比例为 79% (图 5(c)),

非晶相中大量的剪切转变区域团簇在被激活和协

同重排后形成了大而密集的剪切带胚胎, 且在拉伸

作用下, 这些剪切带胚胎在非晶相中分布越发密集

和均匀, 因此该模型中非晶相的塑性承载能力最

好, 是双相 HEAs中塑性变形的主要承载体. 非晶

相中形成较宽的剪切带, 所以在剪切带形成过程中

引发了稳定的塑性流动应力, 这与图 2(a)红色曲

线几乎稳定在某一特定值附近相对应. 这就意味

着, 随着非晶厚度的增加, 非晶相对平均流动应力

的贡献逐渐增加. 这与 Zhou等 [25] 的研究结果一

致. 综上所述, 在塑性变形过程中, 非晶相通过剪

切转变区域不断产生并形成剪切带变形, 非晶相厚

度越大, 非晶相中可以参与塑性变形的原子就越

多, 剪切带的形成和增殖越容易、分布越均匀, 同

时晶体相中的塑性变形将慢慢退出主导地位. 这也

就意味着非晶相的加入可以降低双相高熵合金中

位错发射的临界应力, 并且临界应力随着非晶相厚

度增加而降低, 这就解释了图 2(c)中峰值应力随

着非晶相厚度的增加而逐渐降低的原因.

图 4(a)中提到非晶相厚度较小时, 双相高熵

合金的变形主要是晶体相的塑性变形主导, 为了

详细说明晶体相中的塑性变形细节, 图 7展示了

图 4(a)中形变孪晶和 Lomer-Cottrell位错锁放大

图. 图 4中提及, 应变为 0.034时双相 HEAs的晶

体相进入塑性阶段, 位错滑移导致晶体相中形成了

大量内禀层错. 随着 Shockley部分位错在{111}面

上不断滑移, 内禀层错转变成外禀层错 (可以认为

是厚度为一个原子层的孪晶胚胎). Shockley部分

位错不断滑移引发孪晶胚胎不断长大, 即孪晶的厚

度逐渐生长为 3—4个原子层甚至更大, 如图 7(a)

所示, 这与文献 [39, 40]的结论是一致的. 除了形

成孪晶之外, Shockley部分位错的相互作用还会形
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(a)
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图 6    不同非晶厚度的双相 HEAs中剪切带的形成过程图　(a) h = 1 nm; (b) h = 5 nm; (c) h = 11 nm

Fig. 6. Formation process  of  the  shear  band in  CoCrFeNiMn crystalline/amorphous  dual-phase  high-entropy alloys  with different

amorphous layer spacing: (a) h = 1 nm; (b) h = 5 nm; (c) h = 11 nm. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 71, No. 24 (2022)    243101

243101-8

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


(1̄11) (111)

(a/2 [011]) (a/2 [101̄])

成 Lomer-Cottrell位错锁, 即两个方向不同的堆垛

层错与晶格缺陷形成的 V型相互作用, 如图 7(b)

所示. 前文提到, CoCrFeNiMn HEAs的层错能较

低, 这有利于其中位错的分解. 因此在变形过程中,

在两个不同的滑移面上存在高密度的分解位错, 即

在   和   平面上分别形成 Burgers矢量为

 和   的分解位错 (a 是晶格常

数), 这两种位错发生如下反应: 

a

2
[011] → a

6
[112] +

a

6
[1̄21] , (1)

 

a

2
[101̄] → a

6
[21̄1̄] +

a

6
[112̄] . (2)

a/6 [21̄1̄] a/6 [1̄21]

随后 , 反应生成的两个 Shockley部分位错

 和  相遇后会形成一个不动的梯杆

位错:
 

a

6
[21̄1̄] +

a

6
[1̄21] → a

6
[011] . (3)

该梯杆位错不在激活的{111}滑移面上, 因此

是不动的 [39,41]. 位错和大量的不动 Lomer-Cottrell

锁导致了 FCC单相 HEAs的应变硬化, 这也解释

了图 2(c)中厚度 h =1 nm的双相 HEA的平均流

动应力高于其他样品. Jiang等 [42] 研究 FCC结构

Al0.1CoCrFeNi HEAs的动态力学性能时也观察到
 

(b)

Lomer-Cottrell locks

(a)

A
C
B
A
C
B
A

(c)

1 nm

图 7    晶体相中的变形机理细节图　(a) 形变孪晶细节图 ; (b) 图 4(a3)中 Lomer-Cottrell位错锁的放大图 ; (c) 实验中观察到的

Shockley 部分位错相互作用形成 Lomer-Cottrell位错锁 [42]

Fig. 7. Details  of  the  plastic  deformation mechanism in  crystalline  structure:  (a)  Detail  of  the  deformation twins;  (b)  zoomed up

snapshot of the Lomer-Cottrell locks of Fig. 4(a3); (c) the Lomer-Cottrell lock formed by the reaction of two Shockley partial dislo-

cations in the experiment[42]. 
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图 8    位错滑移辅助下的 FCC-HCP转变机制图　(a) FCC结构示意图; (b) HCP结构示意图; (c) FCC→HCP相变示意图

Fig. 8. Schematic illustration of FCC-to-HCP transformation mechanism as assisted by dislocation glide: (a) Schematic illustration

of FCC structure; (b) schematic illustration of HCP structure; (c) FCC-to-HCP transformation mechanism. 
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了这种 Lomer-Cottrell位错锁, 他们不仅绘制了这

些位错的 Burgers回路, 而且还绘制出了具有晶体

学等效步骤的相应完美晶格, 如图 7(c)所示, 这和

本文的结果是类似的. 此外, Qi等 [39] 在关于 CoCr

FeNiMn HEAs的模拟中也观察到了这种位错锁. 这

就从试验和模拟的角度证明了我们结论的正确性.

(111)FCC//(0001)HCP [11̄0]FCC//

[12̄10]HCP

图 8为 CoCrFeNiMn HEAs中 FCC结构向

HCP结构的相变机理图. 众所周知, CoCrFeNiMn

HEAs具有 FCC晶体结构, 如图 8(a)和图 8(c)所

示. 当材料进入塑性变形后, 在拉伸载荷下 Shockley

部分位错从晶粒界面处开始发射, 并在{111}面上

滑移, Shockley部分位错的运动使发生滑移的平面

上的原子进行了重新定位, 而相邻的未滑移平面上

的原子保持原有的位置不变, 如图 8(a)和图 8(b)

所示. 随着合金变形过程的进行, 交替的滑移平面

和未滑移平面的层数不断增多 [43], 逐渐形成了 HCP

结构, 如图 8(c)所示, 即经过四次滑移之后, 初始

的 FCC密排结构 ABCABCABCABC 已经转变为

ABCABABABABC. 相变之后 FCC和 HCP的晶

体取向关系如下:   和 

 . 类似的相变结果在文献 [39,40]中也被观

测到 .  Fang等 [40] 在研究同时包含 FCC结构和

HCP结构的 CoCrFeMnNi HEA力学性能时, 指

出 HCP结构 HEA是硬相而 FCC结构的 HEA是

软相, 较软的 FCC相体积分数增加, 而较硬的HCP

相体积分数降低时会导致 HEA材料整体的流动应

力下降. 这和本文的结论是一致的, 即随着非晶相

厚度的增加, 晶体相的比例在减小, 因此塑性变形

过程中 HCP相的比例也在减小, 所以图 2(c)中平

均流动应力的值随着非晶相厚度的增加在减小. 

4   结　论

本文采用分子动力学模拟的方法研究了组成

相尺寸对 CoCrFeNiMn晶体/非晶双相 HEAs的

力学行为和塑性变形机制的影响 . 研究表明 ,

CoCrFeNiMn双相 HEAs的塑性变形依赖于非晶

相厚度. 并且, 随着非晶相厚度的增加, 杨氏模量、

峰值应力以及平均流动应力均逐渐减小. 非晶相厚

度 h = 1 nm的模型的表现出极好的力学性能, 这

归因于晶体相在塑性变形过程中出现了孪晶、位错

锁和 FCC结构到 HCP结构的相变. 非晶相厚度

较小时, CoCrFeNiMn双相 HEAs塑性变形主要

由晶体相中的位错滑移及其引发的 FCC→HCP

相变的转变主导; 非晶相厚度适中时, CoCrFeNiMn

双相 HEAs主要通过晶体相中的位错滑移、FCC

相到 HCP相的转变和非晶相的剪切带增殖等进行

塑性变形; 非晶相厚度较大时, 双相高熵合金的塑

性变形由非晶相中均匀剪切带的形成主导. 本文的

研究结果对于设计同时兼顾高强度和高韧性的高

熵合金材料和推动其应用有一定的指导作用.
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Abstract

Recently  proposed  crystalline/amorphous  dual-phase  high-entropy  alloy  is  an  effective  strategy  to  obtain

high-entropy,  high-strength  and  high-toughness  alloys.  And  the  relative  plastic  deformation  mechanism  is

dependent  on  the  size  of  component  phases.  The  effect  of  component  phase  size  on  the  plastic  deformation

mechanism of  CoCrFeNiMn crystalline/amorphous  dual-phase  high-entropy alloy  is  investigated by molecular

dynamics  simulation.  The  results  indicate  that  the  size  of  amorphous  phase  has  a  significant  effect  on  the

mechanical  behavior  and  plastic  deformation  mechanism  of  high  entropy  alloy.  For  the  sample  with  small

thickness  of  amorphous  phase,  the  plastic  deformation  is  dominated  by  dislocation  slip  and  phase

transformation of face-centered-cubic structure to hexagonal-close-packed structure. Especially, the deformation

twins and Lomer-Cottrell  locks are observed in the sample with amorphous layer spacing of 1 nm. When the

thickness  of  the amorphous layer is  moderate,  the plastic  deformation of  the dual-phase high-entropy alloy is

realized mainly through the dislocation slip, phase transformation of face-centered-cubic structure to hexagonal-

close-packed structure in crystalline part and shear band multiplication in amorphous part.  If  the amorphous

layer  spacing  is  larger,  the  plastic  deformation  of  the  high-entropy  alloy  is  dominated  by  the  formation  of

uniform shear bands in the amorphous phase. In addition, the amorphous phase in the dual-phase high-entropy

alloy structure can stabilize the crystalline grains. The results of this study can provide a guidance for designing

and preparing high entropy alloy with high performance.

Keywords: crystalline/amorphous  dual-phase  high  entropy  alloy,  size  effect,  deformation  mechanism,
molecular dynamics simulation

PACS: 31.15.xv, 62.25.–g, 61.82.Rx 　DOI: 10.7498/aps.71.20221368

 

*  Project  supported  by  the  National  Natural  Science  Foundation  of  China  (Grant  No.  12072286)  and  the  Natural  Science

Foundation of Shanxi Province, China (Grant No. 2021JZ-53).

†  Corresponding author. E-mail:  dengqiong24@nwpu.edu.cn
‡  Corresponding author. E-mail:  hysong@xsyu.edu.cn 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 71, No. 24 (2022)    243101

243101-12

http://doi.org/10.7498/aps.71.20221368
mailto:dengqiong24@nwpu.edu.cn
mailto:dengqiong24@nwpu.edu.cn
mailto:hysong@xsyu.edu.cn
mailto:hysong@xsyu.edu.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


尺寸依赖的CoCrFeNiMn晶体/非晶双相高熵合金塑性变形机制的分子动力学模拟

安敏荣   李思澜   宿梦嘉   邓琼   宋海洋

Molecular dynamics simulation of size dependent plastic deformation mechanism of CoCrFeNiMn
crystalline/amorphous dual-phase high-entropy alloys

An Min-Rong      Li Si-Lan      Su Meng-Jia      Deng Qiong      Song Hai-Yang

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 71, 243101 (2022)    DOI: 10.7498/aps.71.20221368

在线阅读 View online: https://doi.org/10.7498/aps.71.20221368

当期内容 View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

镁中位错和非晶作用机制的分子动力学模拟

Molecular dynamics simulation of mechanism of interaction between dislocation and amorphism in magnesium

物理学报. 2022, 71(14): 143101   https://doi.org/10.7498/aps.71.20212318

孪晶界对Cr26Mn20Fe20Co20Ni14高熵合金力学行为影响的分子动力学模拟

Effect of twin boundary on mechanical behavior of Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 high-entropy alloy by molecular dynamics simulation

物理学报. 2021, 70(18): 186201   https://doi.org/10.7498/aps.70.20210324

分子动力学模拟冷却速率对非晶合金结构与变形行为的影响

Molecular dynamics simulation of effect of cooling rate on the microstructures and deformation behaviors in metallic glasses

物理学报. 2020, 69(11): 116101   https://doi.org/10.7498/aps.69.20191781

基于分子动力学模拟的石墨烯镁基复合材料力学行为

Mechanical behavior of graphene magnesium matrix composites based on molecular dynamics simulation

物理学报. 2022, 71(8): 086201   https://doi.org/10.7498/aps.71.20211753

不同尺寸Cu64Zr36纳米液滴的快速凝固过程分子动力学模拟

Molecular dynamics simulation of rapid solidification of Cu64Zr36 nanodrops of different sizes

物理学报. 2021, 70(24): 246401   https://doi.org/10.7498/aps.70.20211235

石墨烯/碳化硅异质界面热学特性的分子动力学模拟

Thermal property of graphene/silicon carbide heterostructure by molecular dynamics simulation

物理学报. 2021, 70(18): 187302   https://doi.org/10.7498/aps.70.20210613

https://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.71.20221368
http://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.71.20212318
https://doi.org/10.7498/aps.70.20210324
https://doi.org/10.7498/aps.69.20191781
https://doi.org/10.7498/aps.71.20211753
https://doi.org/10.7498/aps.70.20211235
https://doi.org/10.7498/aps.70.20210613

