
第３８卷　第１期
２０１７年１月

仪 器 仪 表 学 报
ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＩｎｓｔｒｕｍｅｎｔ

Ｖｏｌ３８Ｎｏ１
Ｊａｎ．２０１７

　收稿日期：２０１６０４　　ＲｅｃｅｉｖｅｄＤａｔｅ：２０１６０４
　基金项目：国家重大科学专项（２０１２ＹＱ０９０１７５）、国家自然科学基金（６１３７２０１９，６１５７１３０８）、辽宁省教育厅项目（Ｌ２０１５３８８）资助
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摘　要：金属磁记忆（ＭＭＭ）法可以对铁磁性金属构件微观损伤区域进行早期预判和评估，但是磁记忆信号很容易受到外界强
磁场的干扰，给检测结果带来偏差。为研究磁场强度对磁记忆信号的影响规律，采用Ｋｐ微扰算法，在Ｋ空间，通过有效玻尔磁
子数ｐ建立多元超原胞磁力学模型，计算在外界磁场作用下，磁力学定量变化关系。研究结果表明，在外界磁场作用下，电子轨
道运动增强，晶格结构发生畸变，原子磁矩增大。当磁场较小时，磁记忆信号随外界磁场强度增大而线性增大；当磁场强度达到

临界值时，原子磁矩近似等于独立原子的磁矩，磁记忆信号趋于定值；当磁场强度大于临界值以后，应力集中区的磁记忆信号将

被磁场覆盖。磁记忆检测实验结果与理论分析结果具有很好的一致性。

关键词：磁记忆；应力；玻尔磁子；轨道；磁场

中图分类号：ＴＨ８７８＋．３　　　文献标识码：Ａ　　国家标准学科分类代码：４３０．２５

ＳｔｕｄｙｏｎｔｈｅＭＭＭ ｓｉｇｎａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｉｎｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ
ｂａｓｅｄｏｎＫｐｐｅｒｔｕｒｂａｔｉｏｎａｌｇｏｒｉｔｈｍ

ＬｉｕＢｉｎ１，ＨｅＬｕｙａｏ１，ＨｕｏＸｉａｏｌｉ２，ＷａｎｇＧｕｏｑｉｎｇ１，ＺｈａｎｇＱｕａｎ１

（１．ＳｃｈｏｏｌｏｆＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＳｈｅｎｙａｎｇＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｓｈｅｎｙａｎｇ１１０８７０，Ｃｈｉｎａ；
２．ＴｈｅＧａｎｓｕａｎｄＳｈａｎｘｉＳｅｃｔｉｏｎ，ＷｅｓｔｔｏＥａｓｔＧａｓＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎＰｉｐｅｌｉｎｅＣｏｍｐａｎｙ，Ｕｒｕｍｑｉ８３００００，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｔｈｅｍｅｔａｌｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙ（ＭＭＭ）ｍｅｔｈｏｄｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｐｒｅｄｉｃｔａｎｄｅｖａｌｕａｔｅｔｈｅｍｉｃｒｏｄａｍａｇｅｒｅｇｉｏｎｏｆｆｅｒｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ
ｍｅｔａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎｅａｒｌｙｓｔａｇｅ；ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌｉｓｅａｓｉｌｙｄｉｓｔｕｒｂｅｄｂｙｅｘｔｅｒｎａｌｓｔｒｏｎｇｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ，ｗｈｉｃｈｃａｎ
ｌｅａｄｔｏｔｈｅｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｄｅｔｅｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔ．Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｓｔｕｄｙｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｒｕｌｅｏｆｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｙｏｎｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌ，
ｔｈｅＫｐｐｅｒｔｕｒｂａｔｉｏｎａｌｇｏｒｉｔｈｍｉｓｕｓｅｄｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｔｈｅｍｕｌｔｉｐｒｉｍａｒｙｃｅｌｌｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｃｈａｎｉｃａｌｍｏｄｅｌｉｓｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｎｕｍｂｅｒ
ｏｆｅｆｆｅｃｔｉｖｅＢｏｈｒｍａｇｎｅｔｏｎｓｐｉｎｔｈｅＫｓｐａｃｅ，ａｎｄｔｈｅｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｃｈａｎｇｉｎｇｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｃｈａｎｉｃｓｕｎｄｅｒｔｈｅａｃｔｉｏｎｏｆ
ｅｘｔｅｒｎａｌｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄ．Ｔｈｅｒｅｓｅａｒｃｈｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｔｈａｔｕｎｄｅｒｔｈｅａｃｔｉｏｎｏｆｅｘｔｅｒｎａｌｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ，ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｏｒｂｉｔｍｏｔｉｏｎ
ｉｓｓｔｒｅｎｇｔｈｅｎｅｄ，ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｌａｔｔｉｃｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｓｄｉｓｔｏｒｔｅｄ，ａｎｄｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｏｍｅｎｔｏｆｔｈｅａｔｏｍｉｓｉｎｃｒｅａｓｅｄ．Ｗｈｅｎｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｓ
ｓｍａｌｌ，ｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌｉｎｃｒｅａｓｅｓｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｏｆｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｙｌｉｎｅａｒｌｙ；Ｗｈｅｎｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ
ｉｎｔｅｎｓｉｔｙｒｅａｃｈｅｓａｃｒｉｔｉｃａｌｖａｌｕｅ，ｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｏｍｅｎｔｏｆｔｈｅａｔｏｍｉｓａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｌｙｅｑｕａｌｔｏｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｏｍｅｎｔｏｆｔｈｅｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔ
ａｔｏｍ，ａｎｄｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌｔｅｎｄｓｔｏｂｅａｃｏｎｓｔａｎｔｖａｌｕｅ；Ｗｈｅｎｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｙｉｓｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎｔｈｅｃｒｉｔｉｃａｌｖａｌｕｅ，
ｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌｏｆｔｈｅｓｔｒｅｓｓｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎａｒｅａｗｉｌｌｂｅｃｏｖｅｒｅｄｂｙｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ．Ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃ
ｍｅｍｏｒｙｔｅｓｔｉｎｇｏｂｔａｉｎｅｄｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒａｎｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｈａｖｅｖｅｒｙｇｏｏｄｃｏｎｓｉｓｔｅｎｃｅ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙ；ｓｔｒｅｓｓ；Ｂｏｈｒｍａｇｎｅｔｏｎ；ｏｒｂｉｔ；ｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ

１　引　　言

铁磁性金属构件在外部载荷的长时间作用下会产生

应力集中区，机械强度大幅度下降，进而造成突发性失

效。传统的无损检测技术无法检测到尚未形成体积缺陷

的疲劳损伤，难以对大型金属构件的安全性和使用寿命

做出正确的评估，所以应力检测方法的研究一直是无损
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检测技术领域的热门课题。磁记忆法在不施加任何外界

激励的条件下，根据应力集中区域自发的漏磁信号，能够

快速、有效地检测出铁磁性金属构件的应力损伤，并且无

需对被测构件表面进行处理，是一种较有潜力的应力检

测方法［１２］。该方法自俄罗斯学者杜波夫提出以来［３４］，

受到了国内外学者的的广泛关注。目前，磁记忆检测技

术在工程领域得到了较为成功应用；但是，由于磁记忆自

发的漏磁信号非常微弱，很容易受到外界磁场（除地磁场

外）的干扰，导致同一应力集中区漏磁信号的重复性很

差；当外界磁场干扰较大时，应力集中区的自发漏磁信号

会消失。由于磁记忆效应反应的是固体本身的磁力学关

系，宏观的磁力学理论很难对外界磁场作用下的磁记忆

信号特征做出科学的解释，使得磁记忆法在工程领域的

应用受到很大限制［５６］。

利用Ｋｐ微扰算法，通过固体能带中有效玻尔磁子数
建立了多元化超原胞磁力学模型。在能带简并情况下，

计算力、磁、晶格变化等因素对微观粒子运动特征的影

响，进而研究在外界磁场作用下，磁记忆信号的变化规

律，为磁记忆检测结果的有效性和科学性提供理论依据。

２　磁场中的磁力学模型

根据固体能带理论，晶体的磁性来源于电子的自旋

运动和轨道运动，可以通过求解单电子近似的薛定谔

（Ｓｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒ）方程来研究铁磁性金属材料的磁力学特
性［７］。

当不存在外界磁场作用时，固体中电子自旋能带和

轨道能带是可以区分的，即晶体导带底和价带顶极值附

近能带结构能够被确定［８］。此时晶体单电子体系的

Ｓｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒ方程可以表示为式（１）。

－１２

Δ

　２＋Ｖｅｆｆ［ρ（ｒ
→[ ]）］ψ＝εｉψ （１）

式中：εｉ为ＫｏｈｎＳｈａｍ本征值，ψ为微观粒子运动的波
函数，Ｖｅｆｆ为系统在外力场中的有效势。即粒子在外力场
中的能量为：

Ｖｅｆｆ（ｒ
→
）＝υ（ｒ

→
）＋
δＥｘｃ［ρ（ｒ

→
）］

δρ（ｒ
→
）

＋∫ ρ（ｒ
→
）

ｒ→ －ｒ→′ｄｒ
→′
（２）

体系初始电子密度函数 ρ（ｒ
→
）可以由原子密度分布

ρａｔ（ｒ
→
）相互叠加得到，粒子之间的相互作用都合并到系

统交换关联能Ｅｘｃ［ρ（ｒ
→
）］中，由ρ（ｒ

→
）的自洽运算可以求

出对应的Ｅｘｃ［ρ（ｒ
→
）］和Ｖｅｆｆ（ｒ

→
），进而来研究系统的磁力

学特征。

当存在外界磁场作用时，电子自旋轨道相互影响，
能带结构出现重叠简并的现象，此时，Ｋ空间高对称性点
邻近的晶体电子波函数和有效质量很难被确定［９１０］。只

有通过适当的算法将简并能带分离，才能够对单电子体

系Ｓｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒ方程进行求解。
根据微扰理论［１１］，在外界磁场作用下，晶格体系中

ｋ＝ｋ０＋Δｋ处的单电子近似Ｓｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒ方程可以表示为：
ｐ２

２ｍ＋Ｖ（ｒ[ ]）ψ＝Ｅψ （３）

式中：ｍ是电子质量，Ｅ是系统能量函数，Ｖ（ｒ）为外场作

用势能，ｐ＝ｇＪ（Ｊ＋１槡 ）是有效玻尔磁子数，反映了电子

自旋运动和轨道运动情况，Ｊ是未满壳层中全电子的角
动量总和，ｇ为常数，由原子的自旋角动量和轨道角动量
决定。

系统本征函数可以表示为：

ψｎ（ｋ，ｒ）＝ｅ
ｉｋｒμｎ（ｋ，ｒ） （４）

式中：全部电子状态函数μｎ（ｋ，ｒ）满足式（５）。

ｐ２

２ｍ＋

ｍｋ０·ｐ＋

２ｋ２０
２ｍ ＋Ｖ（ｒ[ ]）＋ 

ｍΔｋ·[ ]ｐ{ －

Ｅｎ（ｋ０）＋
２

２ｍ（ｋ
２
０－ｋ

２[ ] }） ×μｎ（ｋ，ｒ）＝０ （５）

式中：

ｍΔｋ·ｐ为微扰项。

假设电子自旋能带和轨道能带相互交叠的简并度为

ｎ，系统波函数和能量可以表示为：
Ｈ０ φｎｖ（ｋ０，ｒ）?＝Ｅｎ（ｋ０）φｎｖ（ｋ０，ｒ）? （６）

式中：ｎｖ为正整数。当ｋ０是Ｅ（ｋ）的极值时，能带中基态
微扰能量 Ｅ（１）（ｋ）等于零。此时外磁场微扰能量
Ｅ（２）（ｋ）中含有微扰修正的波函数，即：

μｎｖ（ｋ，ｒ）＝

∑
ｍ≠ｎ

?μｎｖ（ｋ０，ｒ）Ｈｋ·ｐμｍ（ｋ０，ｒ）?
Ｅｎ（ｋ０）－Ｅｍ（ｋ０）

μｍ（ｋ０，ｒ）＋μｎｖ（ｋ０，ｒ）

（７）
由式（５）可以求出晶体中任意ｋ处波函数为：

μ（ｋ，ｒ）＝∑
ｆｎ

ｎｖ＝１
ａｎｖμｎｖ（ｋ０，ｒ） （８）

式中：系数ａｎｖ及微扰能量Ｅ
（２）（ｋ）由矩阵方程决定：


ｍΔｋ·ｐμ（ｋ，ｒ）＝Ｅ

（２）（ｋ）μ（ｋ，ｒ） （９）

设Ｅｎ（ｋ０）为能量计算的起点，可得线性方程组：

∑
ｆｎ

ｎｖ′
∑
ｍ
′
?μｖ Ｈｋ·ｐ ｍ??ｍＨｋ·ｐ μｖ?
Ｅｎ（ｋ０）－Ｅｍ（ｋ０）

－Ｅ（２）（ｋ）δｎｖｎ{ }ｖ′ ａｎｖ′
＝０ （１０）
式（１０）为能量极值附近决定电子有效质量的方程。

方程组有非平庸解的条件是其系数行列式等于零：

∑
ｍ
′
?μｖ Ｈｋ·ｐ ｍ??ｍＨｋ·ｐ μｖ?
Ｅｎ（ｋ０）－Ｅｍ（ｋ０）

－Ｅ（２）（ｋ）δｎｖｎｖ＇ ＝

０ （１１）
其中，电子波函数和有效质量满足：
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?μｎｖ（ｋ０，ｒ）Ｈｋ·ｐ μｍ（ｋ０，ｒ）?＝?ｍＨｋ·ｐ ｍ? （１２）
通过确定ｋ处的能量和相应的波函数，进而研究固

体的磁力学特性。

３　Ｋｐ微扰算法

为有效解决外界磁场作用势和电子固有波函数相互

交叠引起的能级简并问题，设磁场Ｂ０沿Ｏｚ方向，原子只
有一个电子，它的哈密顿量为：

Ｈ＝ １２ｍ（ｐ＋ｅＡ）
２＋Ｖ（ｒ） （１３）

式中：Ａ是磁场Ｈ的矢势，满足Ｂ０ ＝μ０Ｈ＝

Δ

×Ａ，即：

Ａｘ ＝－
１
２ｙＢ０，　Ａｙ ＝

１
２ｘＢ０，Ａｚ＝０ （１４）

将矢势的具体形式代入式（１３）式可得：

Ｈ＝ｐ
２

２ｍ＋Ｖ（ｒ）－Ｂ０
ｅ
２ｍ（ｘｐｙ－ｙｐｘ）

＋Ｂ２０
ｅ２

８ｍ（ｘ
２＋ｙ２）＝Ｈ０＋Ｈ

（１）Ｂ０＋Ｈ
（２）Ｂ２０ （１５）

式中：Ｈ０是孤立原子中电子的哈密顿量，也是外磁场作
用下的起始哈密顿量。即：

Ｈ０ ＝
ｐ２

２ｍ＋Ｖ（ｒ） （１６）

ＢＨ（１）是一级微扰势能，它代表轨道磁矩在磁场中的
附加能量。

ＢＨ（１） ＝－Ｂ０
ｅ
２ｍ（ｘｐｙ－ｙｐｘ）＝－Ｂ０μｚ ＝－Ｂ０μｌ

（１７）
Ｂ２０Ｈ

（２）是二级微扰项，它反应了产生感应磁矩所需

要的能量。

Ｂ２０Ｈ
（２） ＝Ｂ２０

ｅ２

８ｍ（ｘ
２＋ｙ２） （１８）

利用微扰理论可将原子里电子的能量写成［１２１３］：

ε＝ε（０）＋Ｂ０ε
（１）＋Ｂ２０ε

（２） （１９）
式中，

ε（１） ＝∫ψｊ Ｈ（１）ψｊｄτ ＝＜ｊＨ（１） ｊ＞ （２０）

ε（２） ＝∑
ｊ′

＜ｊ′Ｈ（１） ｊ＞ ２

ε（０）ｊ －ε（０）ｊ′
＋＜ｊＨ（２） ｊ＞ （２１）

式中：ε（０）ｊ 、ε
（０）
ｊ′ 都是Ｈ０的本征值，ε

（１）为电子波函数ψ的
积分，ψｊ和ψｊ′是相应的本征态，如果原子有多个电子。
则零级哈密顿量写成：

Ｈｍ ＝∑
ｉ
［
ｐ２ｉ
２ｍ＋Ｖ（ｒｉ）］ （２２）

所以，一级微扰势和二级微扰势分别可以表示为：

ＢＨ（１）ｍ ＝－Ｂ０∑
ｉ
μｉｓ ＝－Ｂ０μａ （２３）

Ｂ２０Ｈ
（２）
ｍ ＝ｅ

２

８ｍ∑ｉ （ｘ
２
ｉ＋ｘ

２
ｊ） （２４）

根据密度泛函理论［１４］，原子中电子态能量可以表示为：

Ｅ＝Ｅ（０）＋Ｂ０Ｅ
（１）＋Ｂ２０Ｅ

（２）＋… （２５）

Ｅ（１） ＝∫Ψｊ Ｈ（１）ｍ Ψｊｄτ＝＜ｊＨ（１）ｍ ｊ＞ （２６）

Ｅ（２） ＝∑
ｊ＇

＜ｊ＇Ｈ（１）ｍ ｊ＞ ２

Ｅ（０）ｊ －Ｅ（０）ｊ＇
＋＜ｊＨｍ

（２） ｊ＞

（２７）
由式（２２）～（２７）可以求解磁矩的期待值为：

μｉ＝－
Ｅ
Ｂ０

＜ｊμｉｚ ｊ＞＋２Ｂ０∑
ｊ′

＜ｊ′μａｚ ｊ＞
２

Ｅ（０）ｊ′ －Ｅ
（０）
ｊ

＋

Ｂ０ ＜ｊ∑
ｉ

ｅ２

４ｍ（ｘ
２
ｉ＋ｙ

２
ｉ）ｊ＞ （２８）

式中：等式右边第１项为电子轨道运动产生的磁矩，第２
项为电子自旋运动产生的磁矩，第３项为轨道运动引起
的感生磁矩。由此可见，外界磁场微扰能量作用下轨道

磁矩增大，简并能级产生分裂，进而可以分析电子自旋运

动和轨道运动对磁记忆信号的影响。

根据Ｓｔｏｎｅｒ判据［１５］，体系的磁化强度为：

Ｂ＝Ｂ０＋Ｂ１ （２９）
式中：磁场产生的磁感应强度 Ｂ０ ＝μ０Ｈ，固体自身的磁
感应强度Ｂ１＝μ０Ｍ，所以磁敏元件检测到的磁信号可以
表示为：

Ｂ＝μ０（Ｈ＋Ｍ）＝μ０ Ｈ＋
ｄ∑

ｉ
μｉ

ｄ( )Ｖ
（３０）

式中：Ｍ材料磁化强度 ，μｉ表示原子磁矩，Ｈ表示外加
磁场强度。

由式（３０）可以看出，外界磁场对磁记忆信号具有一
定影响。外界磁场作用较弱时，固体自身的原子磁矩 μｉ
对磁信号起主要作用，当外界磁场较强时，外界磁场强度

对磁信号起主要作用。

４　模型计算及结果分析

４．１　平衡态计算

工程应用的大部分铁磁性构件主要成分是 Ｆｅ，为了
调节机械强度其中掺杂少量 Ｍｎ、Ｃ、Ｓｉ、Ｐ、Ｓ等元素。在
密度泛函理论框架下，建立了 Ｆｅ的磁力学超原胞模型，
如图１所示，其中掺杂元素 Ｍｎ占１．６５％，Ｃ占０．２２％，
Ｓｉ占０．１５％，Ｐ占０．０２５％，Ｓ占０．０１５％。

铁磁性金属构件在发生塑性形变前，晶体结构主要

以体心立方晶体结构（αＦｅ）为主，并且该结构对磁力学
变化最敏感［１６］。模型以体心立方为

"

原胞，在电子波矢

量的ａ、ｂ、ｃ３个方向上分别扩展８个单位形成８×８×８
超原胞模型。布里渊区 ｋ点抽样值为６４×６４×６４，计算
系统总能量、晶格常数、电子态密度、原子磁矩等参数时，
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图１　磁力学模型
Ｆｉｇ．１　Ｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｃｈａｎｉｃａｌｍｏｄｅｌ

采用广义梯度近似（ｇｅｎｅｒａｌｇｒａｄｉｅｎｔａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＧＧＡ）
处理电子间的相互影响［１７１８］。

能量计算精度为 ０．０１ｅＶ／ａｔｏｍ，平面波截止能量为
５００ｅＶ。在平衡态下，计算得到的αＦｅ性质如表１所示。
从表１中可以看出，本文计算结果与平衡态的量子力学实
验结果相近，说明本文建立的磁力学模型是正确的。

表１　平衡态计算结果
Ｔａｂｌｅ１　Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｉｎｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｓｔａｔｅ

Ｂｃｃ结构Ｆｅ 计算结果 实验结果

单原胞体积Ｖ０／１０－３ｎｍ３ １１．１１
１１．２１［１９］

１１．４９［１７］

体积模量Ｂ０／Ｇｐａ １４７．９４
１９４［１７］

１７６［１８］

原子磁矩ｍ／μＢ ２．１６ ２．２３［１９］

４．２　原子磁矩计算

Ｆｅ属于过渡金属，其费米能级附近３ｄ轨道电子的
自旋运动和轨道运动决定了晶体中的原子磁矩，大量原

子磁矩的统计分布体现出固体的磁性特性［２０２１］。为了研

究在外界磁场作用下，晶体磁力学特性的变化规律，在图

１所示的模型上施加１５ＭＰａ的恒定压力，同时改变外加
磁场强度，间隔为０．２ｍＴ，如表２所示。

表２　磁场作用下的计算结果
Ｔａｂｌｅ２　Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｉｎｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ

ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｓｔａｔｅ

磁场强度／ｍＴ 晶格常数／? 原子磁矩μＢ／ａｔｏｍ

０．０５ ２．８１３１７ ２．１７２０４

０．２５ ２．８１３３２ ２．１７２３３

０．４５ ２．８１３４８ ２．１７２６２

０．６５ ２．８１３６４ ２．１７２８９

０．８５ ２．８１３７９ ２．１７３１８

１．０５ ２．８１３８０ ２．１７３２０

　　系统在受到外界磁场作用后，其晶格常数和原子磁矩
发生明显改变。随着磁场强度的增加，原子磁矩线性增加并

最终趋于恒定值，如图２所示。根据洪德法则［２２］，磁场对晶

格结构具有拉伸作用，当拉伸作用到达一定程度时，原子键

相当于被拉断，系统中原子磁矩近似等于独立原子的磁矩。

图２　磁场强度与原子磁矩关系
Ｆｉｇ．２　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｙｖｓ．

ａｔｏｍｉｃｍａｇｎｅｔｉｃｍｏｍｅｎｔ

４．３　简并能带计算
当没有磁场作用时，晶体中的电子可以在整个晶体

中自由运动，电子自旋运动强烈，电子轨道运动可以忽

略［２３］。当有磁场作用时，晶体中各元素的能级出现交

叠，电子被束缚在原胞中运动，能带发生弯曲变形，电子

在能带中的分布规律发生改变，如图３所示。随着外界
磁场作用的增强，电子自旋运动减弱，轨道运动增强，晶

体能带结构出现重叠。当外界磁场达到０．８５ｍＴ时，晶
体能带结构趋于稳定，与独立原子能带结构相似，尤其是

在布里渊区的Ｆ区和Ｚ区变化明显。
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图３　不同磁场强度下的简并能带结构图
Ｆｉｇ．３　Ｄｅｇｅｎｅｒａｔｅｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｕｎｄｅｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｉｅｓ

４．４　磁力学特性计算

在１５ＭＰａ恒定外力场作用下，当外界磁场强度小于
０．８５ｍＴ时，费米能级附近电子态密度分布的不对称性
随磁场增强而增强，说明系统磁性增加；当外界磁场强度

大于０．８５ｍＴ时，磁场的能量远超过自旋轨道作用，费
米能级附近电子态密度分布对称性增强，系统的磁性趋

于恒定，如图４所示。

图４　不同磁场强度下电子自旋态密度分布曲线
Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓｐｉｎｓｔａｔｅｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓ

ｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｉｎｔｅｎｓｉｔｉｅｓ

５　实验验证

５．１　实验材料

为验证外界磁场对磁记忆信号的影响，以我国西气

东输二线连木沁了墩段的一段螺旋焊缝管为研究对象
如图５所示，将钢管放置在深度为７ｍｍ的爆破坑中，并
用钢板封盖。
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图５　实验钢管
Ｆｉｇ．５　Ｔｈｅｓｔｅｅｌｐｉｐｅｕｓｅｄｉｎｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

实验钢管的材质为Ｘ８０，直径为１２１９ｍｍ，管壁厚为
１８．４ｍｍ，主要成分如表３所示。在实际使用过程中，实
验管段的螺旋焊缝内壁上出现裂纹，经超声波 ＋ＴＯＦＤ
检测，确定裂纹深 １１ｍｍ，外壁伤长 ５５ｍｍ，内壁伤长
４４ｍｍ。

表３　Ｘ８０钢的掺杂成分含量
Ｔａｂｌｅ３　ＴｈｅｄｏｐｉｎｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＸ８０ｓｔｅｅｌ

材料
化学成分

Ｃ Ｓｉ Ｍｎ Ｐ Ｓ

Ｘ８０钢管 ０．０６３ ０．２８ １．８３ ０．０２５ ０．０００６

５．２　实验方法

将钢管两端用盲板封堵，盲板能够承受的最大压力

３０ＭＰａ，对钢管施加１５ＭＰａ水压，保证钢管在弹性范围
内，如图６所示。钢管一端接进水口打压，另一端接 ＰＶ
监测系统，当钢管中水压达到１５ＭＰａ时，保压３０ｍｉｎ，根
据ＰＶ监测设备显示结果，压强稳定说明钢管不存在泄
漏现象。在裂纹缺陷的尖端①处和母材②处布置磁记忆
探头来检测磁信号的变化情况，同时在磁记忆探头附近

贴装应变片来检测①处和②处的应力应变情况。在检测
区域布置磁钢，通过调节磁钢的尺寸，实现不同的励磁强

度。

图６　磁记忆检测示意图
Ｆｉｇ．６　Ｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｔｅｓｔｉｎｇｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍ

５．３　实验结果分析

在钢管打压过程中，母材和裂纹尖端的应变片发生

明显的变化，但未出拐点，说明钢管存在应力集中现象但

并未发生塑性变形，如图７所示。
从图７中可以看出，周向应变值最大，轴向应变值最

小，这是表明钢管在打压过程中，周向应力集中最为严

重，这与实际管道运行状态下的应力分布规律是一致的。

图７　不同部位应力应变曲线
Ｆｉｇ．７　Ｔｈｅｓｔｒｅｓｓｓｔｒａｉｎｃｕｒｖｅｓｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐａｒｔｓ

在应力、应变值一定的时，磁记忆信号与外界励磁强

度成线性变化规律，如图８所示。不加外界励磁时（除地
磁场外），由于地磁场强度与经纬度有关，并且裂纹尖端

处的应力集中程度要大于母材处的应力集中程度，所以

磁记忆信号曲线的初始值不同。当外界励磁强度小于

０．６ｍＴ时，裂纹尖端处的信号变化幅度比母材信号变化
幅度高，说明裂纹尖端应力集中更严重，此时裂纹尖端的

磁记忆信号与母材处的磁记忆信号是可以区分的。当励

磁强度超过０．８ｍＴ后，两条磁信号曲线重合，说明此时
固体原子磁矩的变化达到恒定值，外界励磁强度对磁信

号起决定性作用，裂纹处和母材处的应力集中信号不可

区分，即由应力集中引起的磁记忆信号被外界磁场覆盖，

这与理论计算分析的结果具有很好的一致性。

图８　磁记忆信号曲线
Ｆｉｇ．８　Ｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌｃｕｒｖｅ

６　结　　论

在外界磁场作用下，价态电子运动加剧，电子轨道运

动增强，固体能带出现简并。Ｋ空间微扰算法有效的将
简并能级分裂，使外界磁场作用下，系统的磁力学特性求

解成为可能。
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在外界磁场作用下，晶格结构发生畸变，晶格常数和

原子磁矩随外界磁场强度增大而线性增大。

当外界磁场强度超过临近值时，原子磁矩近似等

于独立原子的磁矩，磁记忆信号趋于定值；当磁场强度

大于临界值以后，应力集中区的磁记忆信号将被磁场

覆盖。
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