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通过微磁学模拟的手段对用电化学沉积法制备出的呈圆柱形的铁纳米线在常温下的磁行为进行了系统的研

究，结果表明不同形状参量的铁纳米线都表现出磁各向异性，矫顽力随纳米线直径变化近似呈现平方反比关系，而

对每一固定的直径，矫顽力随纳米线长度的增加而增大，最后趋向定值 )磁滞回线形状、静态磁矩分布和反转机制
等都随纳米线的直径和长度的变化而变化，对相应的规律给出了明确的解释 )模拟结果显示实验上尚不能制备出
的直径为 *+,的纳米线呈现一致反转机理，同时还发现当纳米线过渡为颗粒时表现出更为复杂的性质 )
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& 引 言

最近几十年以来，由于磁性纳米材料的低维效

应而导致的相关奇异特性，已引起了科学工作者的

广泛关注，尤其是在纳米线方面，磁纳米线由于可能

成为新一代的高密度垂直磁存储材料，可以使存储

密度得到大幅度的提高，实现量子磁盘，还可以做成

很好的磁传感器和巨磁电阻（@>A）装置 )最近几年
纳米线相关技术得到了迅速的发展，先后开发出来

了各种各样的制备方法，包括电子束刻蚀或离子束

刻蚀［&］；电化学沉积，一般可采用纳米多孔氧化铝膜

板［%］或商用聚合物膜板［#］；还有最近 B0:C40+D等［=］

提出的多次挤压法，而利用自组装技术在阳极氧化

铝模板上通过电化学沉积来制备纳米线［*］被证明是

一种制备磁纳米线的极为经济和有效的方法，用这

种方法制备的铁纳米线具有极强的垂直磁存储潜

能，而且实验证实这些磁纳米线的磁学性质强烈地

依赖于线的几何外形尺寸和实验条件［’］，E0:;F7 和
G50+基于“球链”模型最早在理论上给出了一些推
算［"］，但这些工作大多只是着重在实验能得到的纳

米线直径范围内研究形状比对纳米线磁学性质的影

响，而且不能清楚地观察到纳米线内部磁矩分布的

情况，更不用说动态的演化过程了 )

同时由于磁存储记录不仅仅只关心存储密度的

问题，还包括信号的读出与写入，纳米线的反转过程

和反转时间以及和读写头的相互作用等［(，-］，真正能

付于应用的先决条件是要有好的反转机理和可再生

的磁畴结构，因此必须要关心纳米线的宏观磁性如

矫顽力、矩形比以及磁反转机理等 )传统上除了用磁
力显微镜进行磁畴观查［&$］外，没有更好的办法来了

解其内部的机理，随着大型计算机及计算能力的逐

步应用与开发，在计算机上模拟相关过程已成为现

实并且显示了相当的成效，而微磁学理论则是这种

模拟的理论基础和核心所在 )近十年来微磁学模拟
越来越成为研究磁性材料的非常重要也是十分必要

的技术，通过微磁学模拟能揭示磁性材料内部的磁

矩分布，畴壁的演化情况，比如它的形成、传播、收缩

和移动等，从而反映出成核和磁反转的机理，同时得

到材料的宏观磁性质和相关物理量 )通过微磁学模
拟可以使得我们在原子尺度上了解材料的磁性，在

微观磁性与宏观磁性之间建立起重要的联系 )微磁
学模拟开辟出了一个极富挑战性的研究方向，目前

已经可借助它来模拟低维磁性材料、磁隧道结、磁传

感器以及磁读写头等，还可以用它来指导磁体的设

计、建造与应用 )微磁学模拟已经在各种单层及多层
的纳米薄膜［&&］、纳米线［&%］、纳米颗粒［*］、纳米点阵［&#］

的研究中得到了广泛的应用，收到了极好的效果 )我
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们利用微磁学模拟的方法对铁纳米线系列进行了研

究，通过与实验结果的对比，对纳米线的磁性变化规

律给出了很好的解释，同时对实验上尚不能达到的

直径范围内的规律进行了讨论，并对纳米线的极限

情况即纳米线呈颗粒状时的情况做了初步的探讨 !

" 模拟分析

在微磁学中解决静态问题最普遍的方法和技巧

是，利用铁磁性材料在特定条件下自由能最小来寻

求平衡状态的磁矩分布，并认为除居里温度附近外，

铁磁性材料的局域磁矩 !# 的绝对值是一个常量，

不随外磁场和在磁体中的位置变化而改变 !在直角
坐标系中，磁矩各分量满足：!"

" $ !"
# $ !"

$ % !"
#，这

里 !# 是常温下的固有磁矩或饱和磁矩，在经典范

围内磁矩满足吉尔伯特方程，如下式所示：

&
!
!!
!% % ! ’ "()) *"! ’!!!% ， （&）

有效场 "()) % *"& +"! 定义为自由能的变分，而系
统的总的自由能通常可以分成以下几部分：

& ,-, % &(., $ &(./0 $ &12 $ &3 ! （"）
这里 &(.,是相应于外场的能量分量，也称作 4((512
能，&(./0是交换作用能，&12是各向异性能，&3 是退

磁能 !相应于一种局域能量的最小值，磁矩会有很多
种的分布，所以材料中的磁畴结构是相当复杂的，尤

其在纳米材料中，每项能量的重要程度会随材料外

形变化而发生变化，情况更是复杂 !
模拟计算基于有限元的思想，把材料进行适当

的格点划分，认为在每个格点上磁矩可由 !# 代替，

给定一初始的磁矩分布（可以是任意的，也可以是一

致沿着某一方向或有涡旋的），计算每一格点的有效

场 "())并求解方程（&）得到下一个磁矩分布状态，直
到达到平衡状态为止，这时就可让外加场变化到下

一个设定值 !而系统是否到达平衡状态的判据通常
有两种：其一是判断系统总的能量在每一步计算过

程中是不是变化已经小于初始设定值；另一种就是

判断系统中每一点的磁矩是否与该点的有效场方向

一致，或是不是小于某一设定值 !显然考虑到前面提
到的局域能量影响，第二种判据更为合理 !
实际上，我们的模拟基于一个在几何形状上完

全对称的条形，因为这样可以为格点的划分带来极

大的方便，而且采用条形与采用圆柱形产生的误差

不会超过 67［8］!材料的内部物理参量都采用常温

下的值，设定如下，单轴磁晶各向异性常量 ’ %
9:;;;<+5=，并且沿着线的轴线方向，即易磁化方向；

饱和磁矩 > !# > % & ! ? ’ &;@ <+5；交换作用系数 ( %

"!& ’ &;* && <+5!真实的线由于不完整不规则或不纯
等原因，可能导致磁畴的增加，以至于强烈影响反转

过程，导致剩磁率和成核场的模拟与实验结果不能

完全的一致；而且在不同的酸中制得的相同参量的

样品会表现出磁性质上较大的差别［"］!实际我们模
拟的纳米线还不应该看作为一维的“球链”模型，确

切一点应看成是三维的熔合球组成的条形 !

图 & 直径为 =;25的铁纳米线微磁学模拟的磁滞回线结

果 从外向里，纳米线长度分别为：=;;，&";，8;，@;，=;25

= 结果与讨论

沿着线的方向加外磁场模拟得到直径为 =;25
的不同长度纳米线的磁滞回线如图 &所示，在形状
比（线长 ) +直径 *）大于 " A &时，磁滞回线都表现为
较好的方型，矩形度也都在 ;B86 以上，只是在磁矩
开始反转点磁滞回线出现一些跳跃，这一点通过磁

矩分布变化情况可以得到更好的理解：在线内磁矩

沿着线的一个方向到达饱和后，只有当外加场减小

到反向的一定大小值时磁矩间的这种饱和状态的强

烈耦合才能被打破，纳米线内开始出现反磁化核，让

外场继续反向增大，反磁化核会一步一步扩散，当然

是通过畴壁的移动实现的，而畴壁的移动并不能随

外加场连续进行的，而是移动到某一位置停住不动，

只有当外场加到一个新的值时才继续移动，结果导

致了磁滞回线的跳跃 !但当场到达某一值后，磁矩会
迅速反转直到相反方向的饱和 !在图 &中我们可以
很清楚地看到，长为 =;25（实际是 =;25 ’ =;25 ’
=;25的颗粒）的磁滞回线与其他的磁滞回线明显的
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不同，我们更愿意从颗粒内在的物理行为考虑，而不

是仅从计算的角度（因为此时线三个方向尺寸一致，

并没有沿着线的方向的形状各向异性的影响），而当

纳米线的长度变为与直径一样，也即形状比为 ! " !
时，磁滞回线的形状变得完全不一样，在外加场还没

有减小为零时，总的磁矩就开始下降，使得磁滞回线

像一个经过原点的倾斜的“#”字 $其实此时线已经变
成为颗粒，而在颗粒中这种现象是很普遍的，%&’()*
+,’-&’的研究小组用超导量子干涉仪（./012）对 3,，
45及 3,6’7,45纳米颗粒进行了系统的研究，发现了
纳米颗粒外形尺寸的小小改变会很明显地影响磁滞

回线的形状，所有这些奇异的磁滞行为都可与微观

的磁畴演变过程联系起来［!8，!9］，不同的磁矩分布状

态会导致系统的能量状态出现能垒，可能与宏观磁

量子隧道效应有紧密的联系 $在我们所计算的 :;(<
= :;(< = :;(<的情况下，外加场从使颗粒处于饱和
状态开始下降后，整个纳米颗粒内很快会出现一个

涡旋型磁矩分布，而且涡旋只是随着外场的变化在

颗粒内左右和前后移动，在外加场足够大时，涡旋移

向颗粒边缘并逐步消失，整个颗粒到达反向的饱和

状态，或者从另一个角度看，这种变化其实是涅耳

型畴壁的移动和传播的结果 $
下面我们来看看纳米线的宏观磁学性质是如何

随着线的长度和直径变化的 $从图 >中可以清楚地
看出，在我们所采用的计算直径范围内，矫顽力都随

线长度的增加而变大，而当 ! ?" 超过 !; " !后，趋于
一渐近值 $但是对不同直径的纳米线，矫顽力增加的
快慢是不同的，直径越小，矫顽力增加越快，这可归

因于纳米线采用的不同的反转机理 $当纳米线的直
径为 :;(<时，矫顽力在 >;;<@左右，最大甚至可以
达到 >#;<@，与实验上的测定值范围基本上是符合
的［A］$我们知道，如果圆柱长度与磁畴大小相近时，
所有自旋（也就是磁矩）或多或少会按同一方式反

转，导致一致或准一致的反转，但是对于长的圆柱，

柱长比磁畴长到一定程度，交换作用不能保持所有

磁矩按一个方向反转，导致形成多畴结构，如图 :
（B）所示，垂直纳米线方向的畴壁可减小静磁能和磁
晶各向异性能，这些多畴结构的出现可以解释剩磁

和矫顽力随直径增加而减小，纳米线尺寸为 !9(< =
!9(< = !>;(<时的磁矩反转过程中的两个状态如图
:（C）和图 :（D）所示，初始平衡状态时，磁矩严格
沿着纳米线长度方向一致排列，反转过程是从两端

图 > 固定直径下铁纳米线的矫顽力随长度的变化 各图中直径分别为（B）9(<；（C）!9(<；（D）:;(<；（+）A;(<
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开始成核，成核后形成两个反磁化核，这两个反磁化

核由两端向中间移动，在纳米线中间处汇合，使得整

个纳米线内磁矩彻底地反转 !这种反磁化核扩散式
反转机理使得矫顽力远大于直径为 "#$%的情况，
与理论讨论一致［&’］，在铁纳米线的直径大于 &($%
而线足够长时矫顽力与成核场几乎相等，而成核场

可以由下式计算得出：

!$ )（* +"# ,!# $ -）.（%&$ -）

*（+!"’ ,!# $ -）（&,(+）!
在 ) ,* 足够大时，退磁因子 %& 很小，可以忽略不

计，矫顽力与纳米线直径的平方呈反比例关系 !

图 " 不同几何外形纳米线反转过程中的磁矩分布 形

状比都为 / 0&；（1）为直径为 "#$%的反转，出现多畴结构；

（2）和（3）为直径为 &($%的纳米线的反转，两端形成反磁

化核（2）然后向中间扩散汇合（3）；（4）为直径为 ($%的线

的一致反转

实验上一直还没有讨论过直径为 ($%的纳米
线的情况，因为这一直径值是实验上并不容易达到

的（实验上一般能达到的纳米线直径范围在十几个

$%到几百 $%），我们观察到纳米线直径为 ($%时反
转模式是一致反转，没有形成涡旋和多畴，一般情况

下一致反转模式导致的矫顽力会比涡旋式或者是折

扇式反转模式大得多，结果如图 "（4）所示，模拟得
出的矫顽力可高达 "###—5###%6，这只能归因于此
时很大的形状各向异性以及可忽略的磁晶各向异性

所致 !图 "（4）是一致反转过程中某个时刻的磁矩分

布结果，这时纳米线直径比交换长度"78! ’,!# $+" -

（对铁大约为 &#$%）还要小，交换作用能够保持所有
的磁矩以相同的方式翻转 !实际情况如果考虑膜板
内的纳米线的阵列，由于纳米线间的偶极作用会有

利于磁反转，会使得矫顽力急剧下降［&9］! :;447<
等［&’］甚至得出了铁纳米线阵列密度 + 与矫顽力的
具体关系为!3（+）) !3（#）（& * ,+），, 是与纳米线
尺寸及磁矩有关的常量 !
另外，当线长增加到使形状比为 &# 0 & 左右时，

铁纳米线的矫顽力已大致趋于渐近值，也就是在此

直径下纳米线所能到达的最大矫顽力，在我们所计

算的直径范围内，这一点几乎是共同的 !它可以理解
为在这么高的形状比下形状各向异性和磁晶各向异

性的竞争已达到了极限，磁晶各向异性在形状比达

到 &# 0&时已经完全可以忽略了，而形状各向异性占
据绝对主导的地位 !

5 结 论

本文通过微磁学模拟的手段研究了变直径和长

度的系列铁纳米线的磁行为，为实验结果和理论的

计算作出了有力的补充，对于把这种纳米线付诸高

密度存储应用有着重要的指导意义 !结果显示铁纳
米线都表现出很强的沿着线方向的磁各向异性的特

性，采用不同的磁化反转机理，矫顽力会随着纳米线

长度的增加而增大，最终趋于一个最大值，同时纳米

线直径的减小也会导致矫顽力增大，通过观察线趋

于颗粒的极限情况，发现铁纳米颗粒的磁滞回线不

再呈较好的矩形，矫顽力几乎为零，这一点与近来相

关实验得到的结果相符合，与超顺磁效应有着一定

的联系 !

［&］ =>7?@7$ A! B@;C，+-./ ! 0111，!"（&DD9），’(+ !

［+］ =@;-; =@E$FC21<1，G-1%C GHE$;，A1-CICHE =1I1%1 23 ,4 !，567 ! 5 !

’664 ! +89: !，#$（&DD9），99D& !

［"］ J!K7<>，:，LE<1C8，5 ! $,;7 ! $,;7 ! $,32- !，%&&（&DDD），""/!

［5］ K!M13NC1$>，=! O7$;PPI，J!QEFC7<7 23 ,4 !，0111 <-,7: ! $,;7 !，#"
（&DDD），"5/5!
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［!］ "#$%&’，()&%*+ ,# -./+01&，! # "##$ # %&’( #，!"（2334），!5!! #
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