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摘　要：磁记忆法对铁磁性金属构件的应力集中区域具有很好检测效果。但是，目前构件在弹性阶段和塑性阶段的磁记忆信号
特征很难被区分，从而无法对构件的应力集中程度和使用寿命进行有效评估。基于固体电子理论建立了磁记忆效应的边界滑

移模型，利用线性化ＭＴ轨道算法（ＬＭＴＯ）计算了固体在弹性、塑性阶段，系统的能量变化、不同轨道电子的自旋态密度的变化
情况，进而定量分析了构件发生屈服后的磁记忆信号变化规律。研究结果表明，应力集中程度与系统边界滑移能量呈线性正比

例关系，与电子自旋态密度峰峰值、磁记忆信号呈线性反比例关系；构件发生塑性形变后，体系能量和电子自旋发生不可逆的变

化，磁记忆信号曲线出现转折点；构件每发生一次塑性变形，磁记忆信号初始值都会变小，曲线斜率变小。
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１　引　　言

铁磁性金属构件长期在反复载荷作用下工作，往往

局部会产生应力集中，这些应力集中区域有些已经达到

临界屈服点或者已经发生塑性变形，这些区域给构件的

安全使用造成重大隐患［１］。磁记忆法作为快捷的无损检

测技术，通过检测地磁场环境下铁磁性构件的天然磁化

信息，可以有效地对应力集中区域进行检测，且磁记忆检

测设备具有体积小、质量轻、便于携带以及非接触等优

点，所以磁记忆检测技术引起国内外专家广泛关注［２３］。

然而，经典牛顿力学定理以及麦克斯韦方程没有明确的
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力磁耦合关系，现有磁记忆模型包括应力磁畴磁化模型、

磁偶极子模型等，但只能解释部分磁记忆现象，因此构件

在弹性、塑性阶段的磁记忆信号特征无法区分，对应力集

中程度难以定量化分析，这严重影响了磁记忆法在构件

使用寿命评估方面的应用［４５］。

本文利用固体电子理论建立了磁记忆效应的边界

滑移模型，利用线性化 ＭＴ轨道（ｌｉｎｅａｒｍｕｆｆｉｎｔｉｎ
ｏｒｂｉｔａｌ，ＬＭＴＯ）算法，计算了系统在弹性、塑性阶段，体
系的能量变化、不同轨道电子的自旋态密度的变化情

况，进而定量分析了构件发生屈服后的磁记忆信号变

化规律。

２　磁力学模型

实际工程应用的铁磁性材料内部含有多种掺杂元

素，来改善构件的物理、化学性质。由于掺杂原子与晶格

原子大小不同，所以晶体内部组织结构不完整，存在大量

的热缺陷［６］。当晶体处于弹性阶段时，铁磁性材料内部

热缺陷在晶粒边界均匀分布，晶粒边界滑移对电子自旋

运动的影响可以忽略［７８］，所以撤销外力后，电子密度分

布恢复到平衡状态，即，系统磁力学特性可以恢复；当晶

体发生屈服后，热缺陷大量增加，并逐渐形成高密度的边

界滑移，材料开始发生塑性变形，电子自旋运动发生不可

逆的变化，电子密度分布不可恢复，系统磁性特性发生改

变［９１０］。

根据固体能带理论［１１１２］，晶体内部能量可以表示为：

Ｅ＝Ｔ＋Ｕ＋Ｅｘｃ （１）
式中：Ｔ为动能，Ｕ为库伦能，Ｅｘｃ为交换关联能，包含了
所有粒子之间相互作用。

在单电子近似条件下［１３］，系统内部的电子动能 Ｔ和
电子势能Ｕ是ρ（珒ｒ）的唯一泛函［１４］，则：

Ｔ＝∑
ｉ
∫ｄ３ｒｉ（ｒ） －

２

２ｍ

Δ( )２ ｉ（ｒ） （２）

Ｕ＝１２∫ｄ３ｒｄ３ｒ′ρ（ｒ） ｅ２

ｒ－ｒ′ρ（ｒ′） （３）

式中：ｉ（ｒ）为基态电子波函数，ρｘｃ（ｒ，ｒ′）表示交换关
联空穴函数，ｒ为电子坐标。

假设粒子之间的相互影响都并入交换关联能量 Ｅｘｃ
中，系统内动能和势能不包含粒子之间的相互作用，则：

Ｅｘｃ［ρ（ｒ）］＝ｄｒｄｒ′ρ（ｒ）ρｘｃ（ｒ，ｒ′）ｒ－ｒ′ （４）

∫ｄｒ′ρｘｃ（ｒ，ｒ′）＝－１ （５）

系统能量泛函 Ｅ［ρ（ｒ）］对电子密度分布函数变分
可以得到单电子态下能量泛函的最佳形式，如式（６）。

　　
δ∑

ｉ
∫ｄ３ｒｉ（ｒ） －

２

２ｍ

Δ( )２ ｉ（ｒ）＋１２∫ｄ３ｒｄ３ｒ′ρ（ｒ） ｅ２

ｒ－ｒ′ρ（ｒ′）＋ｄｒｄｒ′
ρ（ｒ）ρｘｃ（ｒ，ｒ′）
ｒ－ｒ{ }′

δρ（珒ｒ）
＝０ （６）

　　 －
２

２ｍ

Δ２＋Ｖｅｆｆ（ｒ[ ]）ｉ（ｒ）＝εｉｉ（ｒ） （７）

式中：εｉ为拉格朗日乘子，Ｖｅｆｆ（ｒ）为有效势，由晶格周期
式Ｖ（ｒ）、库伦势Ｖｃ（ｒ）和交换关联势Ｖｘｃ（ｒ）组成，即：

Ｖｅｆｆ＝Ｖ（ｒ）＋∫ｄ３ｒ′ρ（ｒ′） ｅ２

ｒ－ｒ′＋
δＥｘｃ［ρ］
δρ（ｒ）

（８）

式中：基态密度函数ρ（ｒ）可由基态电子波函数ｉ（ｒ）组
成。当固体受到外力作用时，通过求解式（７）中的基态
电子波函数ｉ（ｒ），可得到电子密度分布函数ρ（ｒ）的具
体形式，进而来研究铁磁性材料在外力场作用下的磁力

学特性。

３　算法

３．１　经典算法

对于复杂的多粒子体系，构造电子基态波函数的经

典算法是将基态电子波函数 ｉ（ｒ）用平面波的形式展
开［１５］，电子在周期性势场中运动，其波函数可表示为：

ｉ（ｋ，ｒ）＝
１
Ｎ槡 Ω
ｅｉｋ·ｒ∑

ｉ
ａ（Ｋｉ）ｅ

Ｋｉ·ｒ （９）

式中：１／Ｎ槡 Ω为归一化因子，Ω为晶体中基本单位，Ｋ为

倒格矢，ｋ为波矢，ａ（Ｋｉ）为展开系数，将式（９）代入
式（７）中得：

１
Ｎ槡 Ω
∑
ｉ

２

２ｍ（ｋ＋Ｋｉ）－Ｅ（ｋ）＋∑ｍ Ｖ（Ｋｍ）ｅ
ｉＫｍ·[ ]ｒ

ａ（Ｋｉ）ｅ
ｉ（ｋ＋Ｋｉ）·ｒ＝０ （１０）

对式（１０）左乘１／Ｎ槡 Ωｅ
－ｉ（ｋ＋Ｋｉ）·ｒ，再对整个空间积分，

可得到关于ａ（Ｋｉ）的线性方程组为：

２

２ｍ（ｋ＋Ｋｉ）－Ｅ（ｋ[ ]）δＫｊＫｉａ（Ｋｉ）＋
∑
ｉ≠ｊ
Ｖ（Ｋｊ－Ｋｉ）ａ（Ｋｉ）＝０ （１１）

线性方程组（１１）求解过程属于自洽运算，由给定的
电子分布函数ρ（ｒ）确定系统能量Ｅ（ｋ），进而确定新的
电子分布函数 ρ（ｒ）′。但在实际计算中，晶体处于塑性
阶段，热缺陷形成边界滑移带，波函数震荡较快，系统能

量较大，导致平面波收敛较慢，计算困难。

３．２　线性化ＭＴ轨道算法

为简化求解过程，ＬＭＴＯ算法以一个原胞中电子为
基础构造合理的基函数，电子波函数可用此基函数展

开［１６］。

设原胞内的周期性势场具有球对称性，则可将基函
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数取为：

χＬ（Ｅ，ｋ，ｒ）＝

ｉｌＹｉｍ（^ｒ）
ψｌ（Ｅ，ｒ）＋ｋＪｌ（ｋｒ）ｃｏｔηｔ，ｒ≤ｓ

ｋＮｌ（ｋｒ）， ｒ≥{ ｓ
（１２）

式中：^ｒ表示电子坐标ｒ的角度，ｓ为原胞半径；Ｙｌｍ（^ｒ）表
示球谐函数，Ｎｌ（ｋｒ）为球诺依曼函数，ｃｏｔηｔ为积分常
数，ψｌ（Ｅ，ｒ）表示分波波函。

令波矢 ｋ固定，假设最合适的分波能量导数为
ψｌ（Ｅ，ｒ），则式（１２）可写为：
χＬ（Ｅ，ｋ，ｒ）＝ψ

·

ｌ（Ｅ，ｒ）＋ｋＪｌｋｒ）ｃｏ
·

ｔηｔ（Ｅ）　ｒ≤ｓ

（１３）
对 ψｌ（Ｅ，ｒ）进行归一化处理，将归一化后的函数设

为ｌ（Ｅ，ｒ），则：

ｌ（Ｅ，ｒ）＝〈ψ
２
ｌ（Ｅ，ｒ）〉

－１
２ψｌ（Ｅ，ｒ） （１４）

〈ψ２ｌ（Ｅ，ｒ）〉＝∫
ｓ

０
ｄｒψ２ｌ（Ｅ，ｒ）ｒ

２ （１５）

若将每个本征能量Ｅ取定值Ｅν，则：
ν（ｒ）≡ｌ（Ｅν，ｒ）


·

ν（ｒ）≡
ｌ（Ｅ，ｒ）
Ｅ

｜Ｅ＝Ｅ{
ν

（１６）

对式（１６）进行径向对数求导，得：

Ｄν ＝ｓ
′ν（ｓ）
ν（ｓ）

＝ｓ
ψ′ν（ｓ）
ψν（ｓ）

Ｄν ＝ｓ

·

′ν（ｓ）


·

ν（ｓ
{

）

（１７）

式中：“′”表示对ｒ求微商，这里任意一个
·

ν和ν的线性

组合函数都具有正交性，将
·

ν和φν作线性组合有：

Φ（Ｄ，ｒ）＝ν＋ｗ（Ｄ）
·

ν （１８）

ｗ（Ｄ）＝－
ν

·

ν

Ｄ－Ｄν
Ｄ－Ｄν

（１９）

根据式（１８）和（１９），可将式（１７）改写为：

Φ（Ｄ）＝ν
Ｄν－Ｄν
Ｄ－Ｄν

（２０）

根据式（１４）和（１８）可求得分波能量导数 ψ
·

ｌ（Ｅ，ｒ）
为：

ψ
·

ｌ（Ｅ，ｒ）＝ψ
·

ｌ（Ｅν，ｒ）＝〈ψ
·２
ν〉

１
２ｌ（Ｅν，ｒ）＋

〈ψ２ν〉
１
２
·

ｌ（Ｅν，ｒ）＝〈ψ
·２
ν〉

１
２Φ［Ｄ（ψ

·

ｌ），ｒ］ （２１）
将式（２１）代入式（１３）中，且在定值Ｅν的近似下，可

得到与能量无关的基函数为：

χＬ（ｋ，ｒ）＝

ｉｌＹｉｍ（^ｒ）
ｋＪｌ（ｋｓ）

Φｌ［Ｄ（Ｊｌ），ｓ］
Φｌ［Ｄ（Ｊｌ），ｒ］，　ｒ≤ｓ

ｋＮｌ（ｋｒ），　 ｒ≥
{

ｓ
（２２）

则电子波函数可用基函数χＬ（ｋ，ｒ）构成为：

ｉ（ｋ，ｒ）＝∑
ｉ

Ｌ
ｃＬ（ｋ）χＬ（ｋ，ｒ） （２３）

式中：ｃＬ（ｋ）为展开系数。
ＬＭＴＯ算法构造了一个与能量无关的基函数，将晶

体发生塑性形变过程中复杂的能量变化均归结到基函数

χＬ（ｋ，ｒ）中，极大地减小了计算量，使得铁磁性材料在塑
性形变过程中的磁力学关系计算成为可能。

４　计算步骤及结果分析

４．１　模型建立

实际工程应用中，Ｘ７０钢的试件成分组成中，Ｆｅ原
子成分占９７％以上，铁磁性金属构件掺杂少量的 Ｃ、Ｍｎ、
Ｓｉ等元素，掺杂元素对材料有一定影响［１７］，导致材料内

部存在少量的热缺陷［１８１９］。然而，在铁磁性金属构件发

生边界滑移后，少量的掺杂原子对材料性能的影响可以

忽略不计，为研究构件在屈服后的磁力学特性，本文利用

ＣＡＳＴＥＰ软件，建立了无掺杂的边界滑移结构的铁晶体
力磁耦合模型，采用３个基矢方向分别进行扩展得到３×
３×１２超原胞结构，如图１所示。

图１　力磁耦合模型
Ｆｉｇ．１　Ｆｏｒｃｅｍａｇｎｅｔｉｃｃｏｕｐｌｉｎｇｍｏｄｅｌ

综合考虑计算精度及计算资源后，在仿真计算过程

中，布里渊区采样点取 ２４×２４×２４，平面波截止能取
５００ｅＶ［２０］，为保证计算精度，原子结合能的设定在
０．０１ｅＶ内，并采用广义梯度近似（ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄｇｒａｄｉｅｎｔ
ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＧＧＡ）来处理电子之间的交换关联能［２１２２］。

４．２　系统能量计算

在外力场作用下，晶体内热缺陷数量随外力作用程

度的增加逐渐增多，局部热缺陷集中逐渐以高密度的边

界滑移形式存在，在不同受力阶段，系统能量的变化情况

如图２所示。
在图２中，平衡态、弹性阶段以及塑性阶段的平面波

截止能在５００ｅＶ之内均能满足收敛，证明模型的平面波
截止能取值准确。由图２可见，在平衡状态下，系统能量
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图２　力磁耦合系统能量计算
Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｆｏｒｆｏｒｃｅｍａｇｎｅｔｉｃ

ｃｏｕｐｌｉｎｇｓｙｓｔｅｍ

随电子平面波函数截止能的增加而逐步收敛，截止能为

２００ｅＶ时，系统能量趋于稳定；在弹性阶段，系统能量初
始值减小，截止能为２００ｅＶ时，系统能量趋于稳定；在塑
性阶段，系统能量初始值进一步减小，截止能为３００ｅＶ
时，只能在弹性形变和塑性形变过程中，系统能量均随压

能量趋于稳定。由此可见，外力场作用使得系统能量初

值减小，系统磁特性减弱；晶体发生屈服后，系统能量收

敛出现过渡区，收敛速度变慢，说明电子密度分布和电子

自旋运动发生不可逆变化。

４．３　电子自旋态密度计算

应力集中在晶体弹性阶段及塑性阶段下的不同轨道

电子分波态密度曲线如图３所示。
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图３　弹性形变及塑性阶段自旋态密度分布
Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅｓｐｉｎｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｓｔａｔｅｓｉｎｅｌａｓｔｉｃ

ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｐｌａｓｔｉｃｓｔａｇｅｓ

由图３可见，晶体受力在弹性范围内，ｆ轨道电子对
体系磁性没有贡献，ｓ、ｐ轨道电子的分波态密度曲线峰
峰值较小，ｄ轨道电子的分波态密度与体系总自旋态密
度最为相似，且态密度曲线的自旋向上态与自旋向下

态在费米能级附近劈裂状态显著，说明 ｄ轨道电子对
体系磁性贡献最大，晶体在弹性形变范围内，体现出较

强的磁性。在塑性阶段，ｆ轨道电子对体系磁性仍然没
有贡献。当晶体发生屈服变形后，ｓ、ｐ、ｄ轨道电子自旋
态密度峰值减小，并且自旋向上和自旋向下态密度曲

线对称性增强，说明体系磁性减弱，磁力学关系敏感度

降低。

４．４　磁力学关系计算
对图１所示模型反复施加载荷，第１次从０ＭＰａ加

压到２０ＭＰａ，第２次及第３次均从０ＭＰａ加压到１５ＭＰａ，
计算得到体系的总自旋态密度峰峰值随应力的变化关系

如图４所示。

图４　不同压力下总自旋态密度曲线峰峰值
Ｆｉｇ．４　Ｐｅａｋｔｏｐｅａｋｖａｌｕｅｏｆｔｈｅｔｏｔａｌｓｐｉｎｄｅｎｓｉｔｙ

ｃｕｒｖｅｏｆｓｔａｔｅｓｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｓｓｕｒｅｓ

由图４可以看出，第 １次加压过程中，曲线①在
１５ＭＰａ左右处曲线斜率突然发生变化，说明此时晶体发
生屈服［２３］；第２次及第３次加载过程中，曲线②及曲线
③随压力增加均呈线性减小的趋势，但其初始值远远小
于曲线①，说明晶体发生屈服后，热缺陷集中并形成边界

滑移，电子自旋运动发生不可逆变化，系统磁性减弱。根

据Ｓｔｏｎｅｒ定理［２４］，自旋态密度与磁记忆信号有如下关

系：

Ｂ＝Ｂ０＋Ｂ１ ＝μ０（Ｈ＋Ｍ） （２４）
式中：Ｂ０表示外部磁场的磁感应强度，Ｂ１表示材料的磁
感应强度，μ０表示真空磁导率，Ｈ表示外部磁场强度，Ｍ
表示磁化强度，具体为：

Ｍ ＝μＢ（ｉ＋ －ｉ－） （２５）
式中：μＢ表示原子磁矩，φｉ＋为自旋向上态密度，φｉ－为自
旋向下态密度。

由式（２４）及（２５）可知，磁记忆信号与自旋态密度具
有一一对应的线性变化规律，通过自旋态密度曲线的变

化，可预测构件发生屈服后的磁记忆信号的变化特征。

５　实验分析

５．１　实验方法及步骤

为了验证理论研究结果，本文设计了钢板拉伸试验，

试验钢板材质为Ｘ７０型钢，钢板长３２５ｍｍ，宽５０ｍｍ，壁
厚为６ｍｍ；利用 ＳＨＴ４１０６微机电控拉伸机对实验钢板
进行拉伸。在钢板中部位置上安装应变片和磁记忆探

头，用以监测构件在拉伸过程中构件的应力应变情况及
磁记忆信号的变化特征，拉伸过程中利用高精度磁通门

传感器对磁记忆信号进行采集，利用自主研发的软件对

采集信号计算转换得到磁记忆信号，采集精度可达 ｎＴ
级，实验装置如图５所示。

图５　实验装置
Ｆｉｇ．５　Ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｄｅｖｉｃｅ

５．２　实验结果及分析

对钢板进行反复拉伸３次，第１次拉伸至试件出现
屈服后，将压力卸载到０ＭＰａ；第２次及３次均在试件的
弹性范围内进行拉伸，测得３次拉伸过程中试件的应力
应变曲线的分布情况如图６所示。
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图６　三次拉伸过程中的应力应变曲线
Ｆｉｇ．６　Ｓｔｒｅｓｓｓｔｒａｉｎｃｕｒｖｅｓｉｎｔｈｒｅｅｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓ

由图６可知，３次拉伸过程中，随拉力的增大，３条应
力应变曲线整体均呈线性变化的趋势；第１次拉伸过程
中，应变约为０．００５με时，构件出现屈服，然后继续拉伸
至应变为０．００９με时，停止拉伸并泄压。第２次及第３
次弹性拉伸过程中，应力应变曲线体现出良好的重复性。

３次拉伸过程中磁记忆信号曲线随应力的变化规律
如图７所示。

图７　三次拉伸过程中磁记忆信号变化情况
Ｆｉｇ．７　Ｔｈｅｃｈａｎｇｅｓｏｆｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌｓ

ｉｎｔｈｒｅｅｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓ

由图７可见，磁记忆信号与应力成一一对应的线性
变化关系；试件达到屈服时，晶体中热曲线发生边界滑

移，磁记忆信号出现转折点；试件发生屈服后，电子自旋

和电子分布出现不可逆变化，系统磁性减弱，磁力学特性

减弱，磁记忆信号初始值明显减小，且曲线斜率变小，由

此可有效判断试件是否发生过屈服形变。本次试验用相

同性质的五根试样进行了相同试验，对比每次试验中屈

服点处的磁记忆信号值并计算误差，计算误差在５％以
内，具有很好的重复性。本文随机选取一组数据进行分

析。各组试验的误差分析表如表１所示，实验结果与理
论计算具有很好的一致性。

表１　各组实验屈服点处磁记忆信号对比表
Ｔａｂｌｅ１Ｔｈｅｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｍｅｍｏｒｙｓｉｇｎａｌｓ
ａｔｔｈｅｙｉｅｌｄｉｎｇｐｏｉｎｔｓｉｎｅａｃｈｇｒｏｕｐｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ

实验序号 屈服点／ＭＰａ 磁记忆信号／ｎＴ

１ ６３２ －３０５３０

２ ６４０ －３２６５８

３ ６３８ －３０６８７

４ ６０５ －２９８６５

５ ６３０ －３１０９４

平均值 ６２９ －３０９６６．８

最大误差／％ ４ ５

６　结　　论

铁磁晶体在外力作用下，晶体中热缺陷呈现出非均

匀分布，晶体局部形成边界滑移带。虽然在边界滑移区

域，系统应力能增加，但是边界滑移导致电子自旋运动的

动能减小，系统磁性特性减小。在铁磁构件发生屈服时，

边界滑移造成电子态密度分布发生不可逆变化，磁记忆

信号出现转折点，当外力消除后，磁力学特性停留在构件

屈服瞬间；构件在发生屈服变形后继续使用，磁记忆信号

曲线斜率变小，没发生一次屈服，磁记忆信号的初始值就

会减小一次，当由此可以很好地判断构件在使用过程中

是否发生过屈服。
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