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金属磁记忆效应的第一性原理计算与实验研究*
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为研究铁磁材料应力集中区域金属磁记忆信号的产生机理及其变化规律,采用基于密度泛函理论的第一性原

理平面波赝势法,建立了磁记忆效应的磁力学模型;计算分析了力与磁记忆自发漏磁信号的定量变化关系.研究结

果表明: 力作用导致晶格畸变是磁记忆自发漏磁信号产生的根本原因;常温下,磁记忆信号随应力近似线性变化的

规律与 X70钢管水压爆破实验结果具有很好的一致性. 研究结果有助于金属磁记忆检测机理的研究.
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1 引 言

钢铁等铁磁性金属材料是国民经济各个行业

中常用的重要材料, 在使用过程中会不同程度承

受冲击、疲劳载荷的作用, 引发早期微观损伤, 从

而导致失效,引发灾难性后果.由此可见,高效、可

靠的无损检测技术对保障设备可靠地运行和人身

安全具有重要的意义.传统的漏磁法、涡流法、超

声波法等无损检测技术很难检测到尚没有形成体

积缺陷的微观损伤. 20 世纪 90 年代, Doubov [1−4]

提出的金属磁记忆法可以有效判断铁磁构件的早

期损伤. 虽然磁记忆法在锅炉、管件和罐件应力

检测等诸多领域已有较为成功的应用, 但是力与

磁记忆自发漏磁信号关系的理论研究还没有统一

定论 [5−7]. 相关机理研究始终是该项技术的难点,

现有理论包括 Doubov的磁记忆理论、在环境磁场

中应力作用下的应变磁化原理、磁畴不可逆理论.

Jiles [8−11] 基于均匀应力分布的接近原理模型等,

都是对实验现象的总结和概括,均无法对力导致磁

记忆信号产生做出准确的分析.由于缺乏深层次的

理论支持和系统的实验研究,磁记忆现象的物理机

理至今还不明确,所以磁记忆信号的可靠性和真实

性很难让人信服.因此, 磁记忆自发漏磁信号的产

生机理以及随载荷变化规律研究已经成为磁记忆

技术发展的关键.

本文采用密度泛函理论的平面波赝势法,计算

了晶体磁性能随力的定量变化关系,分析了金属磁

记忆自发漏磁信号产生机理. 对金属磁记忆效应中

的力 -磁耦合关系做出了理论解释和定量分析,为

金属磁记忆现象提出了一种理论解释方法.

2 模型建立和计算方法

在工程技术领域,磁记忆检测法主要应用于钢

铁构件的应力检测, 所以本文以 bcc 结构 Fe 为初

始研究对象 [12]. 选取的超原胞一共包含 16 个原

子, 是在单原胞的 a, b, c 三个基矢方向上分别扩

展 1个单位而得到的 2× 2× 2超原胞,掺杂 C, Si,

Mn原子位于超原胞的中心, 替代 1个 Fe原子, 实

际的掺杂比例为 6.25%. 采用基于密度泛函理论的

赝势平面波方法的 CASTEP计算程序 [13]、局域密

度近似 (local density approximation, LDA)[14−16] 和

广义梯度近似 (generalized gradient approximation,
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GGA)[17,18] 的方法来处理交换关联势能,并比较两

种方法的计算准确程度.

使用 CASTEP算法时,平面波基函数的截止能

取 400 eV, k 点取值 16× 16× 16, 磁特性计算考虑

自旋极化 [19]. 在自旋极化体系中,多数自旋电子和

少数自旋电子占据着不同的能量状态,分别计算它

们的态密度分布,两者之和给出了总态密度, 两者

之差为自旋态密度 (SDOS), SDOS是影响材料磁性

能的关键因素 [20].

3 计算结果与分析

在设定能量计算精度为每原子 0.01 eV (记为

0.01 eV/atom)后, 首先计算了模型平衡态性质. 表

1给出实验数据与理论计算结果的比较,本文的理

论计算值与实验值符合很好,并且与其他理论计算

结果具有很好的一致性. 可以看出 GGA法计算的

晶格常数、原胞体积和原子磁矩与实验值更为接

近,这是由于 GGA法大大地修正了在低电荷密度

区域的指数公式形式,引入了与电荷梯度的相关性.

所以本文用 GGA法来计算磁记忆效应的磁力学关

系.

表 1 平衡态 bcc结构 Fe的晶格常数、原子体积、原子磁矩
结果比较

Fe(bcc) 实验值 本文计算值 其他人计算值

晶格常数/Å 2.810[21] 2.736LDA

2.866[22]

2.813GGA

原子体积/Å3 11.78[23] 10.24LDA

11.55[24]

11.13GGA

原子磁矩 /µB·atom−1 2.21[25] 2.02LDA

2.15[22]

2.17GGA

原子内的原子磁矩来源于未满壳层的电子

自旋, 电子轨道运动处于基态, 对磁性没有贡

献 [26−28]. Fe 属于 3d 过渡金属, 每个原子由 3d

壳层引起的固有磁矩在相邻原子间量子力学的相

互作用下趋于平行排列,从而体现了很好的铁磁性.

为研究金属磁记忆效应的力 -磁耦合关系,我

们计算了体系晶格在被压缩和被拉伸时的磁性. 这

种计算实际上考虑原子间波函数交叠程度在增加

或减少的情况. 从表 2的计算结果中可看出:压缩

作用导致了晶体结构趋于密堆积;原子磁矩随晶格

常数的减小线性减小;若外界压缩作用达到一定临

界值时, 材料铁磁性就会消失.这是原子间波函数

强烈的交叠而使磁性消失的, 与文献 [29, 30]的计

算结果一致.相反,在拉伸作用下,原子磁矩随晶格

常数的增加线性增加, 当晶格常数足够大时, 由洪

德法则可知, 原子磁矩最后会趋向于一个极值,这

时相当于 Fe原子间的键被拉断. 计算结果表明晶

格畸变是导致材料的磁特性变化和磁记忆信号产

生的基础.

表 2 晶格被压缩和被拉伸时原子磁矩的变化

压缩 拉伸

晶格 原子磁 晶格 原子磁

常数/Å 矩 /µB·atom−1 常数/Å 矩 /µB·atom−1

2.81316 2.17204 2.81316 2.17204

2.81301 2.17175 2.81331 2.17233

2.81286 2.17145 2.81347 2.17262

2.81270 2.17111 2.81361 2.17289

2.81255 2.17088 2.81376 2.17318

2.81240 2.17059 2.81392 2.17347

由于 Fe 是磁各向异性晶体, 不同晶向上磁性

行为有所差别.在工程实践中, 检测区域以拉应力

为主时,晶格常数与平衡状态相比至少在某一晶向

上,将有一定程度的增加,因此可以认为 Fe原子磁

矩将在一定程度上变大;相反,以压应力为主时,晶

格常数与平衡状态相比至少在某一晶向上有一定

程度的减小, Fe原子磁矩将在一定程度上减小. 同

时,铁基磁性构件少量的掺杂元素会对材料的磁特

性产生影响.从图 1(a), (b)中可以看出, Mn元素的

掺杂体系与纯 Fe 体系的能带结构非常相似, 自旋

向上与自旋向下的能带明显错开,说明其具有明显

的磁性. Fe和 Mn这两种过渡金属的 3d电子已经

非常局域化,其导电性和磁学特性只与 3d和 4s轨

道中的电子有关,内层电子不参与原子间的成键作

用, 但是 Mn 的结合能比 Fe 略大, 当 Fe 和 Mn 结

合在一起时, 可能会出现短程有序的固溶体,所以

Mn 掺杂 Fe 后, 费米面附近导带和价带更加重合,

这与文献 [31]的研究结果一致.图 1(c), (d)中, Si, C

元素置换 Fe原子后导带和价带在费米面附近完全

重合,这就是说置换后 Fe显示半金属结构,这是由

于非金属元素 C, Si置换固溶于 Fe所致,这与文献

[32, 33]的结论一致.从Mn, Si, C掺杂前后 Fe的能
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图 1 能带结构 (a) Fe; (b) Fe-Mn; (c) Fe-Si; (d) Fe-C

带结构中可以看出,费米能级附近的能带结构类似,

说明替位前后体系的磁性行为类似. 因此可以判断

少量掺杂元素对铁磁构件的磁记忆信号特征不会

产生主要影响.

在力与原子磁矩理论计算结果的基础上,建立

磁记忆信号与力的关系模型,根据 Stoner判据 [34],

体系的磁化强度为

M = NµB

(⟨
ρ(E)↑

⟩
−
⟨
ρ(E)↓

⟩)
, (1)

式中, N 为电子数, µB 为原子磁矩, ρ (E)↑ 表示多数

自旋电子态密度, ρ (E)↓表示少数自旋电子态密度.

在地磁环境下,磁记忆信号可以表示为

B = B0 +B1, (2)

式中,地磁场产生的磁感应强度 B0 = µ0H,固体自

身的磁感应强度 B1 = µ0M,其中, µ0为真空磁导率,

H 为磁场强度.所以有:

B =µ0 (H +M)

=µ0

[
H +NµB

(⟨
ρ(E)↑

⟩
−
⟨
ρ(E)↓

⟩)]
. (3)

由 (3)式可以推测,地磁环境下,检测区域压应力增

加将导致磁记忆信号线性减小,拉应力增加将导致

磁记忆信号线性增大.

4 实 验

4.1 实验材料

为验证本文计算方法的可靠性,利用作者开发

的金属磁记忆检测系统对钢管水压爆破过程进行

磁信号检测,检测精度可以达到 nT级. 根据国内某

条输油管道应力磁记忆内检测试验结果选取实验

钢管,如图 2所示, 6条信号曲线为内检测器 6路磁

记忆探头所采集到的信号,每路探头径向检测范围

是 60◦.

图 2 管道应力磁记忆内检测信号曲线
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管道铺设所使用的钢管每根长 12 m,整个输油

管线每隔 12 m就有一个环焊缝. 从图 2中可以看

出,磁记忆内检测器可以清晰地检测出环焊缝处的

应力集中. 两个环焊缝之间为一整根钢管, 即为一

个信号周期.一个信号周期内, 信号有起伏说明该

处有应力集中现象.根据内检测结果, 将具有疑似

应力集中的管段截取下来作为研究对象,钢管材质

为 X70号钢,其成分和机械性能如表 3所示.

图 3 实验钢管

实验钢管长 6000 mm, 直径 457 mm, 壁厚

7 mm, 将实验钢管两头封堵, 在钢管两头各焊接

一个 Φ50 mm的水嘴, 如图 3所示, 一端作为进水

口对钢管打压,利用海德利森 -高压液体加压系统

(HYDROSYS) 对钢管进行加载, 直至钢管发生爆

裂,另一个接压力传感器监测钢管水压的变化情况.

表 3 X70钢的特性参数

材料
化学成分/wt% 机械特性

C Si Mn 其他 屈服强度/MPa 抗拉强度/MPa

X70钢管 0.22 0.15 1.65 0.04 483 565

X70焊缝 0.22 0.15 1.65 0.04 573 615

4.2 实验方法

将钢管放置在深度为 7000 mm的爆破坑内,根

据内检测结果,在疑似应力集中的位置上固定磁记

忆探头来测量局部应力集中情况, 如图 4所示. 从

钢管上游向下游看, 将钢管周向按时钟分为 12个

方位, 其中探头①, ②, ③在 11 点钟方向上 (直焊

缝),探头④,⑤,⑥在 4点钟方向上 (母材上);应变

片 � 安装在磁记忆探头附近, 用来测量该区域轴

向、周向以及 45◦ 方向上的局部应变值,其中轴向

为钢管轴线的平行方向,周向为钢管轴线的垂直方

向, 45◦方向为轴向和周向夹角的 45◦方向.

图 4 磁记忆探头和应变片分布示意图

4.3 实验结果与分析

随水压增加磁记忆探头附近的应变情况如图

5所示,磁记忆探头附近应变片测量值的变化趋势

相似. 从图 5曲线中可以看出,磁记忆探头②和④

附近不同方向上的应变值变化幅度相对较大.表 4

记录了钢管即将爆破时的应变值,探头②附近不同

方向上的应变值相对较大,说明此处变形相对严重.

与此同时,磁记忆探头检测到的磁信号随着水压增

加的分布情况如图 6所示,磁记忆信号 B随应力的

增大近似线性变化的趋势与理论计算结果一致.在

水压小于 5 MPa范围内,磁记忆信号变化缓慢, 这

是因为钢管本身的残余应力与外加作用力产生叠

加和重组, 管材发生晶格畸变所致;随着外部作用

力的增加,钢管内部应力集中状态的变化开始剧烈.

其中, 探头②, ③, ④磁记忆信号线性增加, 说明检

测区域以拉应力作用为主,探头①,⑤,⑥磁记忆信

号线性减小, 说明检测区域以压应力为主.在工程

实践中, 压应力不属于破坏性应力, 拉应力属于破

坏性应力, 所以本文重点讨论拉应力情况. 磁记忆

信号曲线斜率越大, 说明该区域磁特性变化越快,

应力集中程度越大.从图 7 中可以看出,探头②对

应信号曲线的拟合直线斜率最大,说明探头②处拉

应力集中程度随外力作用变化快,那么可以预测在
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同样条件下, 该处更容易爆裂. 钢管爆破的实验结

果如图 8所示,钢管的爆破位置在探头①,②,③处,

并且探头②和③之间的爆口最宽,说明钢管应该是

在探头②和③之间的位置开始爆裂,在水流的冲击

下, 爆口延伸至探头①处. 实验结果与理论计算结

果具有很好的一致性.

表 4 磁记忆探头附近爆破前不同方向的应变值/µε

方向 探头① 探头② 探头③ 探头④ 探头⑤ 探头⑥

轴向 −546 −668 −514 −535 −538 −520

45◦ −1208 −1379 −1067 −1335 −1577 −1145

周向 −1794 −1874 −1635 −1907 7 −1800

图 5 磁记忆探头附近应变分布情况 (a)探头①; (b)探头②; (c)探头③; (d)探头④; (e)探头⑤; (f)探头⑥

5 结 论

金属磁记忆检测技术已被广泛应用于铁磁构

件应力集中区域的早期诊断, 但是, 目前没有理论

模型来描述磁记忆信号的产生机理以及力与磁记

忆信号的定量变化关系.本文采用密度泛函理论平

面波赝势方法, 运用 GGA法计算了力对材料磁特

性的影响,由此分析了磁记忆信号的产生原因和变

化规律.得出以下重要结论: 1)晶格畸变是磁记忆

自发漏磁信号产生的根本原因; 2)磁记忆信号随应

力集中状态的变化与材料微观结构的改变密切相

关,压应力导致晶格常数和原子磁矩减小, 进而导

致磁记忆信号减小,拉应力作用效果与之相反.

本文的研究工作从理论上解释了磁记忆自发

漏磁信号产生的原因,并讨论了应力集中状态与磁

记忆信号的变化关系,为磁记忆定量化检测打下基

础,为进一步研究金属磁记忆效应的物理机理提出

了新方法.
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图 6 钢管磁记忆信号分布 (a)探头①; (b)探头②; (c)探头③; (d)探头④; (e)探头⑤; (f)探头⑥

图 7 磁记忆信号拟合直线斜率分布 图 8 钢管爆口位置
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Abstract
In order to investigate the mechanism and regular pattern of metal magnetic memory (MMM) signal, from the angle of electron

spin, the magnetomechanical model of MMM is set up, and the relationship between stress concentration state and self magnetic flux
leakage (SMFL) signal is calculated by the plane wave and pseudo-potential method based on the density functional theory. The
research results show that the fundamental reason for SMFL is lattice distortion induced by loads, and the theoretical calculations are
in very good agreement with the experimental observations. The present work is helpful for testing the mechanism of MMM.
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