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缺陷对铁单质薄膜磁致伸缩与磁矩演化的影响*
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2) (中国科学院物理研究所, 北京　100190)

(2021 年 6 月 22日收到; 2021 年 9 月 8日收到修改稿)

磁致伸缩材料在传感、控制及能量与信息转换等领域应用前景广阔, 此类材料的性能提升及工程应用已

成为研究热点, 但材料在制备与使用中不可避免会出现缺陷. 本文以常用的铁磁性材料铁单质为研究对象,

采用分子动力学方法分别建立无缺陷、孔洞缺陷与裂纹缺陷的铁单质磁致伸缩结构模型, 分析了缺陷形式对

铁单质薄膜磁致伸缩行为的影响, 并从微观原子磁矩角度解释缺陷对磁致伸缩行为的影响机理. 结果表明:

缺陷会对其周围的原子磁矩产生影响, 从而影响铁单质薄膜磁致伸缩, 其中孔洞形缺陷对磁致伸缩的影响较

小, 裂纹形缺陷对磁致伸缩的影响较大. 裂纹的方向会影响铁单质薄膜的磁致伸缩, 与磁化方向平行的裂纹

会降低材料在磁化方向上由初始状态至磁化达到饱和的最大磁致伸缩量; 与磁化方向垂直的裂纹会提高材

料在磁化方向上由初始状态至磁化达到饱和的最大磁致伸缩量.
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1   引　言

性能优良且成本低廉的铁磁性材料广泛应用

于各类工程中, 其中磁致伸缩性能较好的材料在传

感器、机械控制、线性马达、能量收集、能量转换、

位移器件和水下声呐扫描等领域呈现出重要的应

用价值及广阔的应用前景 [1−3]. 磁致伸缩材料也常

被用于制造多重铁性的磁电复合材料 [4,5], 而磁致

伸缩效应的逆效应-压磁效应, 也被应用于铁磁性

材料的无损检测领域 [6]. 目前多数磁致伸缩材料是

以铁为基础进行合金或掺杂制成, 如 Terfenol-D

(铽镝铁合金)、Fe-Ga合金等, 因此从微观结构层

面研究铁单质的磁致伸缩对改善传统磁致伸缩材

料性能和研制新型磁致伸缩材料均有一定帮助.

温度、应力、形变和缺陷等都会对材料的磁致

伸缩性能产生影响, 为了研究这些因素对磁致伸缩

的影响规律, 学者们已取得了诸多研究成果. Ren

等 [7] 建立了描述多晶铁非线性、各向异性的磁致伸

缩的有限元模型, 预测了多晶铁在 300—900 K温

度范围内的磁致伸缩曲线. M'Zali等 [8] 提出了一种

识别电工钢在机械载荷下的磁致伸缩行为的方法,

并与直接测量电工钢在不同应力下的磁致伸缩结

果对比, 结果吻合良好.

缺陷对磁致伸缩材料影响的研究多集中在金

属磁记忆检测技术 [9] 上. 金属磁记忆检测技术是以

压磁效应为基础的新型无损检测技术, 它通过测量

铁磁性材料的磁记忆信号来探测材料中的应力集

中区域和微型损伤, 可用来评估铁磁性材料的早期

损伤 [10]. 这项技术首先由 Dubov[11] 于 1997年提

出, 此后研究者们开展了一系列有关无损检测的理

论和试验研究 [12,13], 快速发展形成了一套全新的无
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损检测技术. 其技术原理基于磁致伸缩效应中的

Villari效应 (压磁效应), 当铁磁性材料在受力工作

时, 在工作荷载的作用下, 应力会使材料内部微观

磁畴发生变化, 使得应力集中的位置处磁畴产生不

可逆的重新取向, 并且这种不可逆的变化与所受应

力大小和方式有关, 因此使用金属磁记忆检测技术

可以检测出材料的应力集中部位.

Dubov[11] 指出铁磁性材料应力集中区域的切

向磁信号会达到局部最大, 而法向磁信号会有归零

的现象. Zhang等 [14] 研究了带肋钢筋疲劳损伤与

压磁信号之间的关系, 通过对 HRB400加肋钢筋

进行单轴静态加载和循环拉伸加载试验, 证明了这

种无损检测技术对分析带肋钢筋疲劳过程的有效

性. 宋凯等 [15] 将断裂机制与位错理论相结合, 建立

了铁磁性材料在荷载作用下应力集中区和微观损

伤区域磁信号变化的相关模型 . 张卫民等 [16] 通

过研究中低碳钢静拉伸时的磁信号变化, 得到了

试件拉伸至塑性变形之后表面磁场强度的变化规

律, 为在弹性区域内检测低碳钢的应力变化提供了

依据.

尽管学者们已经对磁致伸缩材料的制备 [17]、

改良 [18]、测试 [19] 和应用 [20] 等领域进行了诸多研

究, 但缺陷对铁磁性材料, 尤其是铁单质的磁致伸

缩的影响仍缺乏系统的微观机理研究和仿真模拟

机理解释. 本文采用分子动力学方法分别构建无缺

陷、孔洞缺陷与裂纹缺陷的体心立方结构 (bcc)铁

薄膜磁致伸缩模型, 研究缺陷对其磁致伸缩性能的

影响, 并从原子磁矩层面分析缺陷对其内部微观结

构变化的影响机理. 

2   计算方法

采用分子动力学方法分析 bcc铁薄膜内缺陷

对磁致伸缩和磁化构型演化的影响. 所使用的原子

间势包括 EAM势、spin/exchange势 [21−23] 和 spin/

neel势 [21]. 模型原始尺寸为 Nx × Ny × Nz, 其中

Nx, Ny, Nz 分别表示沿着 x, y, z 这 3个方向的晶

格数, 其中晶格常数为 2.86 Å, 模拟盒子的尺寸为

160 × 160 × 1个晶格大小. 分别建立了无缺陷、

孔洞缺陷及裂纹缺陷模型, 通过在模型中心删除

掉 10 × 10 × 1个晶格的原子构建孔洞缺陷, 通过

在模型中心删除掉 60 × 2 × 1和 2 × 60 × 1个

晶格的原子分别构建两个方向的裂纹缺陷.

边界条件为在 x 和 y 方向上设定非周期性边

界条件, z 方向设定为周期性边界条件, 铁原子的

原子磁矩为 2.2 µB, 原子的初始磁矩方向设置为随

机分布. 在 300 K温度条件下进行模拟, 采用nve/spin

系综, 并使用 langevin/spin控温器控温, 积分步长

为 5 fs, 数据输出间隔为 50 fs, 基于 LAMMPS分

子动力学模拟软件进行模拟. 

3   结果与讨论

采用上述方法模拟驰豫 300 ps并进行结构优

化, 将驰豫平衡之后的模型输出作为初始模型, 初

始模型内各原子磁矩投影到 xy 面上的磁化构型,

如图 1所示. 图中颜色越深的区域表示其原子磁矩

越接近 x 方向或 y 方向, 浅色区域表示原子磁矩

与 x 方向或 y 方向间有较大夹角的偏转, 图中箭头

表示该区域内原子的磁矩方向.

 
 

(a)

(c)

(b)

(d)

图 1    模型初始磁化构型　(a)无缺陷; (b)中心 10 × 10 × 1

缺陷; (c)中心 60 × 2 × 1缺陷; (d)中心 2 × 60 × 1缺陷

Fig. 1. Initial magnetized configuration diagram of the mod-

el:  (a)  No  defect;  (b)  10  ×  10  ×  1 defect  in  the  center;

(c) 60 × 2 × 1 defect in the center; (d) 2 × 60 × 1 defect in

the center.
 

无缺陷薄膜内原子磁矩出现了顺时针旋转的

磁化漩涡, 其中磁化漩涡的中心位于模型中心处,

漩涡中心到模型的四边分成了 4个三角形区域, 上

下边界处的三角形区域内原子磁化方向分别沿 x

轴正方向和负方向, 左右边界处的三角形区域内原

子磁化方向分别沿 y 轴正方向和负方向, 中心空白

处原子磁矩沿 z 轴正方向, 在 x, y 方向上无偏转,

因此在 xy 面上的投影为空白. 如图 1(a) 所示.
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与无缺陷薄膜的初始磁化构型对比, 中心有缺

陷的薄膜不再产生磁化漩涡, 而是形成了, 3种不

同的磁化构型, 其中中心 10 × 10 × 1缺陷模型驰

豫完成后, 模型的整体磁化强度不再为 0, 而是沿

x 轴与 y 轴正方向, 其中模型上下边界处原子磁矩

沿 x 轴正方向, 左右边界处原子磁矩沿 y 轴正方

向, 缺陷周围大量原子磁矩沿 x 轴与 y 轴之间的过

渡方向偏转. 如图 1(b) 所示.

中心 60 × 2 × 1缺陷模型驰豫完成后, 模型

的整体磁化强度仍大约为 0, 由于缺陷的存在, 模

型在缺陷与模型上下边界之间形成了两个梯形区

域, 梯形区域内原子磁矩分别沿 x 轴负、正方向,

缺陷与模型左右边界之间形成了两个三角形区域,

三角形区域内原子磁矩分别沿 y 轴负、正方向 ,

4个区域之间的原子磁矩则处于过渡方向. 如图 1(c)

所示.

中心 2 × 60 × 1缺陷模型驰豫完成后, 模型

的整体磁化强度沿 y 轴正方向, x, z 方向的磁化强

度依然为 0, 模型内形成了由左至右将整个缺陷包

含在内的区域, 该区域内原子磁矩沿 y 轴正方向,

只有上下边界处少部分原子磁矩分别沿 x 轴正、负

方向, 各区域之间有部分原子磁矩处于过渡方向.

如图 1(d) 所示.

分别将驰豫完成后的模型作为模拟的初始模

型, 对初始模型沿 x 轴正方向进行磁化, 改变磁场

大小并得出磁致伸缩应变数据, 取不同磁场下磁致

伸缩平衡后的应变数据, 做出不同磁场下磁致伸缩

拟合曲线图, 如图 2和图 3所示. 图中横坐标为归

一化磁场强度, H 为外加磁场大小, Hm 为使模型

磁致伸缩饱和的最大外加磁场.

由图 2可以看出, 对比 x 方向上的磁致伸缩应

变, 与无缺陷薄膜相比, 中心 60 × 2 × 1缺陷薄膜

最易达到饱和磁致伸缩, 其达到饱和后的磁致伸缩

应变也最小; 中心 10 × 10 × 1与 2 × 60 × 1缺陷

薄膜则需要较大磁场才能接近饱和, 其中中心 2 ×

60 × 1缺陷薄膜达到饱和后的磁致伸缩应变最大.

图 3为模型沿 x 轴正方向磁化过程中, y 方向

上的磁致伸缩应变曲线图.

由图 3可知, 对比 y 方向上的磁致伸缩应变,

与无缺陷薄膜相比, 中心 10 × 10 × 1缺陷薄膜的

收缩量有所下降. 中心 60 × 2 × 1与 2 × 60 × 1

缺陷薄膜的收缩量有所增大, 达到饱和后, 中心

2 × 60 × 1缺陷薄膜的收缩应变最大.

为进一步探索磁化时缺陷对铁单质磁化构型

演化的影响, 分别做出了铁单质薄膜在不同磁场强

度磁化作用下达到平衡后的磁化构型图. 图 4为无

缺陷铁单质磁化构型演化图.

由图 4可看出, 在外加 0.025Hm 磁场磁化作用

下, 无缺陷模型中心的磁化漩涡消失, 原子磁矩转

向磁化方向, 磁矩沿 y 方向的原子迅速减少. 在外加

0.0625Hm 磁场磁化作用下, 模型原子磁矩沿 x 轴

正方向的区域面积增大, 但大多数是由磁矩沿过渡

方向的原子转变而来, 原子磁矩沿 y 方向的区域面

积变化不大. 在外加 0.375Hm 磁场磁化作用下, 多

数原子磁矩转向 x 轴正方向, 此时铁单质磁化已接

近饱和, 磁致伸缩曲线也变得平缓. 在外加 1Hm
磁场磁化作用下, 此时在强磁场磁化作用下, 铁单

质薄膜内已经没有了原子磁矩沿 y 轴方向的区域,

除了左右边界处有少量原子磁矩尚未完全转向

x 轴方向外, 其余原子磁矩均已转向 x 轴正方向.
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图 2    不同缺陷模型在 x 方向上磁致伸缩应变

Fig. 2. Magnetostrictive  strain  in  the x direction for  differ-

ent defect models. 
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图 3    不同缺陷模型在 y 方向上磁致伸缩应变

Fig. 3. Magnetostrictive  strain in  the y direction for  differ-

ent defect models. 
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图 5为中心 10 × 10 × 1缺陷铁单质在不同

强度磁场作用下的磁化构型演化图. 与无缺陷模

型相比, 在外加 0.025Hm 磁场磁化作用下, 模型内

部并未出现较大的原子磁矩相同的区域. 在外加

0.0625Hm 磁场磁化作用下, 模型内上下边界处两

个原子磁矩沿 x 轴正方向的区域有融合的趋势, 但

在缺陷的影响下, 连接处的原子磁矩仍是处于过渡

方向. 外加磁场增大到 0.375Hm, 模型内多数原子

磁矩转向 x 轴正方向, 在缺陷影响下, 缺陷周围仍

有部分原子磁矩处于过渡方向. 当外加磁场增大

到 1Hm, 此时在强磁场磁化作用下, 缺陷周围的原

子磁矩也转向 x 轴正方向, 只有左右边界处有少量

原子磁矩尚未完全转向 x 轴方向.

图 6为中心 60 × 2 × 1缺陷铁单质在不同强

度磁场作用下的磁化构型演化图. 在外加 0.025Hm
磁场磁化作用下, 模型在磁化作用下, 4个磁矩方

向不同的区域以缺陷为中心沿顺时针方向发生了

一定的位移和形变, 但各区域所占面积变化不大.

外加磁场增大到 0.0625Hm, 模型在磁化作用下, 原

本原子磁矩沿 x 轴负方向的区域消失, 原子磁矩

沿 x 轴正方向区域迅速增大 . 外加磁场增大到

0.375Hm, 模型磁化已接近饱和, 原子磁矩沿 x 轴

正方向的区域已将整个裂纹完全包含在内. 当外加

磁场增大到 1Hm, 此时模型磁化构型图与无缺陷模

型磁化构型图相似, 除了左右边界处有少量原子磁

矩尚未完全转向 x 轴方向, 其余原子磁矩均已转

向 x 轴正方向.

 
 

(a)

(c)

(b)

(d)

图 6    60 × 2 × 1缺陷铁单质磁化构型演化图 　(a) 0.025Hm;

(b) 0.0625Hm; (c) 0.375Hm; (d) 1Hm
Fig. 6. Evolution  of  magnetization  structure  in  iron  film

with  60  ×  2  ×  1 defect:  (a)  0.025Hm;  (b)  0.0625Hm;  (c)

0.375Hm; (d) 1Hm.
 

图 7为中心 2 × 60 × 1缺陷铁单质在不同强

度磁场作用下的磁化构型演化图. 在外加 0.025Hm
磁场磁化作用下, 模型在磁化作用下, 原子磁矩沿

y 方向的区域面积缩小, 但由于缺陷的存在, 模型

内附近的原子磁矩仍沿 y 轴方向. 外加磁场增大

到 0.0625Hm, 模型内原子磁矩沿 y 方向的区域继

续缩小, 但由于缺陷的存在, 该区域仍占有较大面

积. 外加磁场增大到 0.375Hm, 此时其余模型磁化

已接近饱和, 缺陷对模型的磁化构型有较大影响,

缺陷附近的原子磁矩处于过渡方向, 其在 x 方向的

 

(a)

(c)

(b)

(d)

图  4      无缺陷铁单质磁化构型演化图　 (a)  0.025Hm;

(b) 0.0625Hm; (c) 0.375Hm; (d) 1Hm

Fig. 4. Evolution  of  magnetization  structure  in  iron  film

without  defect:  (a)  0.025Hm;  (b)  0.0625Hm;  (c)  0.375Hm;

(d) 1Hm.. 

 

(a)

(c)

(b)

(d)

图 5    中心 10×10×1缺陷铁单质磁化构型演化　(a) 0.025Hm;

(b) 0.0625Hm; (c) 0.375Hm; (d) 1Hm

Fig. 5. Evolution  of  magnetization  structure  in  iron  film

with  10  ×  10  ×  1 defect:  (a)  0.025Hm;  (b)  0.0625Hm;  (c)

0.375Hm; (d) 1Hm. 
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磁化效率是 4个模型中最差的. 当外加磁场增大

到 1Hm, 此时模型内缺陷周围有部分原子磁矩尚未

完全转向 x 轴正方向. 

4   结　论

采用分子动力学方法, 建立了含缺陷磁致伸

缩 bcc铁薄膜模型, 研究了无缺陷、孔洞缺陷与裂

纹缺陷对铁单质薄膜磁致伸缩行为的影响, 并分析

了沿 x 轴正方向磁化作用时, 铁单质磁致伸缩过程

中内部微观结构的变化, 得到以下结论:

1)缺陷的形状和方向均影响铁单质薄膜的磁

致伸缩性能, 其中孔洞形缺陷对磁致伸缩的影响较

小, 裂纹形缺陷对磁致伸缩的影响较大.

2) 裂纹的方向影响铁单质薄膜的磁致伸缩性

能, 若构件中的裂纹方向与磁化方向平行, 则裂纹

周围的原子更容易被磁化, 从而降低构件在磁化方

向上由初始状态至磁化达到饱和的最大磁致伸缩

量; 若构件中的裂纹方向与磁化方向垂直, 则裂纹

周围的原子更难被磁化, 会提高构件在磁化方向上

由初始状态至磁化达到饱和的最大磁致伸缩量.

3)若构件中为孔洞缺陷, 则当外加磁场较小

时, 孔洞对周围的原子磁矩的影响较为明显, 若外

加磁场较大时, 孔洞对周围原子磁矩的影响会越来

越小.
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Abstract

Magnetostrictive  materials  have  broad  application  prospects  in  sensing,  control,  energy  conversion,  and

information  conversion.  The  improving  of  the  performances  and  applications  of  such  materials  has  become  a

research hotspot, but defects will inevitably appear in the preparation and use of materials. In this study, the

magnetostrictive  structure  model  of  iron  elemental  material  with  no  defect  or  hole  defect  or  crack  defect  is

established  by  the  molecular  dynamics  method.  The  influences  of  different  defects  on  the  magnetostrictive

behavior of iron thin films are analyzed, and the mechanism of the influence of defects on the magnetostrictive

behavior  is  depicted  from the  perspective  of  atomic  magnetic  moment.  The  results  show  that  the  films  with

60 × 2 × 1 defects in the center are the easiest to reach saturation magnetostriction, and the magnetostriction

is the least after reaching saturation, with respect to the films without defects. The films with 10 × 10 × 1 and

2  ×  60  ×  1  defects  in  the  center  require  a  larger  magnetic  field  to  approach  to  saturation,  and  the

magnetostriction of the film with 2 × 60 × 1 defects in the center reaches a maximum value after saturation.

This is because the defects will affect the magnetic moment of the surrounding atoms and make them deflect to

the direction parallel to the defects, thus affecting the magnetostriction of the iron thin film. Among them, the

hole defects have less influence on the magnetostriction, while the crack defects have stronger influence on the

magnetostriction. The direction of the crack also has an effect on the magnetostriction of Fe thin film. When

the  crack  is  parallel  to  the  direction  of  magnetization,  the  maximum  magnetostriction  of  the  film  in  the

direction  of  magnetization  from  the  initial  state  to  the  saturation  of  magnetization  will  decrease.  When  the

crack  is  perpendicular  to  the  direction  of  magnetization,  the  maximum  magnetostriction  of  the  film  in  the

direction of magnetization from the initial state to the saturation of magnetization will increase. These results

suggest that the defects affect the magnetostriction of the model as a whole during magnetization by affecting

the initial magnetic moment orientation of the surrounding atoms.
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