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摘要    本文建立厚度为 d 的晶粒间界相均匀包围边长为 D 的三维立方体模型. 假定晶粒间界相削弱了

晶粒间的交换耦合相互作用. 研究了晶粒尺寸及分布对纳米永磁材料有效各向异性及矫顽力的影响. 结

果表明: 单个晶粒的平均各向异性<K>随晶粒尺寸D的增大而增大. 且材料的有效各向异性Keff和矫顽力

Hc均随平均晶粒尺寸<D>的增大而上升, 而上升速率逐渐减慢. Keff和 Hc随分布系数的增加而下降, 且

下降速率逐渐减慢. 当 Pc=0.7, =1.5, K1(0)=0.2Kh, d=2 nm 时, 我们计算的矫顽力与实验数值符合地很好 

(Pc是无量纲因子, 在 0 到 1 之间取值. Kh是晶粒内部正常的磁晶各向异性常数, K1(0)和 d 分别为晶粒间

界相的各向异性常数和厚度).  
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纳米永磁材料因其具有高剩磁而引起人们的广

泛关注[1–3]. 晶粒尺寸、晶粒间界相等是描述永磁材

料内部结构和磁性能的重要参数. 多数研究者认为

纳米永磁材料的晶粒尺寸大小均匀,且晶粒与晶粒直

接接触. 实际上, 受成分配方和制备工艺的影响, 纳

米永磁材料的晶粒尺寸在一定范围内分布[4], 且晶粒

与晶粒之间存在晶粒间界相[5]. Sun 等人[6,7]认为晶粒

与晶粒直接接触, 不存在晶粒间界相, 分别采用高斯

分布函数研究了一维晶粒尺寸及分布对纳米硬磁材

料磁性能的影响. 实际上, 晶粒生长过程是三维过程. 

然而, 实验上测量三维晶粒尺寸分布比较困难. 因 

此, 有关三维晶粒尺寸分布对磁性能影响的实验数

据非常少. 理论上搞清楚三维晶粒尺寸及分布对纳

米永磁材料磁性能的影响可为实验上制备高性能的

永磁材料提供指导. 目前, 尚未见到有关三维晶粒尺

寸及分布对磁性能影响的理论报道. 本文建立厚度

为 d 的晶粒间界相均匀包围边长为 D 的三维立方体

模型. 研究晶粒尺寸及其分布对纳米永磁材料磁性
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能的影响. 

1  三维立方体晶粒模型 

假定纳米晶粒是边长为 D 的三维立方体, 厚度

为 d 的晶粒间界相均匀地分布在晶粒周围.假定晶粒

间界相为弱磁性相, 为简单起见, 认为任意晶粒间的

晶粒间界相其各向异性常数和厚度均为 K1(0)和 d. 

晶粒间的交换耦合长度为 Lex. 晶粒间界相削弱了晶

粒间的交换耦合相互作用[5], 使得交换耦合长度由原

来 Lex减小至 Lexd. 本文认为纳米永磁材料的三维晶

粒尺寸分布遵循晶粒长大过程中准稳态晶粒分布[8], 

表达式如式(1)所示. 本文仍然采用我们在文献[5]给

出的各向异性表达式来描述晶粒边界各向异性的变化, 

表达式如式(2)所示. 图 1给出了晶粒尺寸分布的变化. 

相邻晶粒边界各向异性变化的示意图如图 2 所示.
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其中, A 是归一化因子, 是分布系数, C 与相关, 且

C=2/(2+2), r1 是单个晶粒尺寸 D 与平均晶粒尺寸

<D>的比值, r2 是沿着坐标轴到晶粒间界相中心的距

离, Kh 为晶粒内部正常的磁晶各向异性常数. 

2  纳米永磁材料的有效各向异性和矫顽力 

我们将厚度为 d/2的晶粒间界相均匀包围边长为

D的立方体看作单个晶粒. 晶粒间界相削弱了晶粒间

的交换耦合相互作用, 使得交换耦合长度由原来的

Lex 减小至 Lexd. 因此, 单个晶粒的平均各向异性源

自三部分的贡献, 即是晶粒间界相部分(厚度为 d/2), 

耦合部分 (厚度为 Lex/2d/2), 非耦合部分 (厚度为

D/2+d/2Lex/2). 单个晶粒的平均各向异性<K>可以

表示为 
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其中, v1和 v2分别为晶粒间界相和非耦合部分的体积, 

且 v1=(D+d)3D3, v2=(D+dLex)
3. 纳米永磁材料在其 

制备过程中受成分配方和制备工艺的影响, 致使晶

粒尺寸在一定范围内分布. 因此, 材料的有效各向异

性 Keff应是不同晶粒平均各向异性的集体表现, 有效

各向异性的表达式可以表示为 
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图 1  晶粒尺寸分布 f(r1)随 r1 的变化 

Figure 1  Variation of grain size distribution f(r1) with r1. 
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图 2  相邻晶粒边界各向异性的变化示意图 

Figure 2  Anisotropy variation diagrammatic sketch for adjacent 

grains. 

 

其中, 是永磁材料中最大的晶粒尺寸与平均晶粒尺

寸的比值.  

Herzer 等人[9]采用如下的表达式来表示纳米永

磁材料的矫顽力 

 
c c

s

.
K

H p
J

 (5) 

pc是无量纲因子, 在 0–1 范围内取值, Js是饱和磁极

化强度, <K>是材料的平均各向异性. 由于材料的有

效各向异性是由不同晶粒平均各向异性的集体表现. 

因此, 本文应采用有效各向异性Keff来代替式(5)中的

平均各向异性<K>, 因此, 矫顽力的表达式可以修改

为 

 eff
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取 Nd2Fe14B 的内禀磁性参数: Kh=4.3 MJ/m3[10], 

Js=1.61 T[11], Lex=4.2 nm[12], 代入式(3)–(6)中, 我们可

以计算纳米永磁材料的有效各向异性和矫顽力.  

3  结果和讨论 

图 3给出了单个晶粒的平均各向异性<K>随晶粒

尺寸 D 的变化. 图中的资料可见: <K>随 D 的增大而

上升, 而上升的幅度逐渐减慢. 这是由于单个晶粒的

各向异性<K>源自三部分各向异性的贡献(晶粒间界

相部分, 耦合部分和非耦合部分), 耦合部分和晶粒

间界相部分的各向异性均小于非耦合部分的各向异

性. 随着 D的增大, 非耦合部分占单个晶粒的体积比

例增大, 基于式(3), <K>增大. 随着 D 进一步增大, 

<K>主要由非耦合部分各向异性 Kh 所贡献 , 因此 , 

<K>增大的幅度逐渐减慢. 

图 4给出了纳米永磁材料的平均晶粒尺寸<D>对

其有效各向异性 Keff 的影响. 资料表明: 当取不同

值时, Keff均随<D>的增大而增大, 而增大的速率逐渐

减慢. 当<D>取不同值时, Keff 均随分布系数增大而

减小, 且下降的速率逐渐减慢. 这是由于材料的有效

各向异性是由不同晶粒平均各向异性的集体表现 . 

因此, 材料的效各向异性 Keff 随<D>的变化规律如同

单个晶粒的平均各向异性<K>随 D 的变化规律. 随着

分布系数增大, 晶粒尺寸分布的集中程度逐渐上升

(由图 1 所示), 对有效各向异性的影响会逐渐下降, 

因此, Keff 逐渐降低. 随着进一步增大, 晶粒尺寸分

布范围越来越窄, 对有效各向异性的影响趋于稳定, 

因此, Keff下降速率逐渐减慢. 

纳米复合永磁材料的矫顽力 Hc 随平均晶粒尺寸

<D>的变化, 及我们计算的矫顽力与实验数值的比较

如图 5 所示. 图中资料可见: 当分布系数取不同值

时, Hc 随<D>的增大而增大, 而增大速率逐渐减慢. 

当<D>取不同值时, Hc 随增大而减小, 且下降速率

逐渐减慢. 基于式(6), Hc 随<D>的变化规律与 Keff 随

<D>的变化规律相同. Keff 随<D>的增大而增大, 且增

大速率逐渐降低(如图 4所示). 所以, Hc也会随<D>的 

 

图 3  单个晶粒的各向异性<K>随晶粒尺寸 D的变化 

Figure 3  Variation of average anisotropy <K> with grain size D for 

single grain. 
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图 4  纳米永磁材料的有效各向异性 Keff 随平均晶粒尺寸 

<D>的变化 

Figure 4  Dependence of effective anisotropy Keff on average grain 

size <D> for nanometer permanent magnetic material. 

 

增大而增大, 且增大速率也会逐渐降低. 而 Keff 随  

的增大而下降 , 且下降速率逐渐减慢(如图 4 所  

示). 所以, Hc 也会随增大而下降, 且下降速率也会

逐渐减慢. 当 Pc=0.7, K1(0)=0.2Kh, d=2 nm, =1.5 时, 

我们计算的矫顽力随晶粒尺寸变化规律与文献[13]

采用熔体快淬工艺制备的少量硅添加的 NdFeB 合金

的实验结果符合地较好 . 通过与实验结果的拟合 ,  

Pc 取 0.7, 其中 Pc 数值取决于材料的微观结构和磁化

过程, 因此对应不同的实验条件, Pc的大小应该呈现不

同. 

基于我们的计算结果, 可以得到如下结论: 纳米

永磁材料的高矫顽力归结于较小的分布系数, 较大

的平均晶粒尺寸<D>, 合适的晶粒间界相厚度 d 及各

向异性常数 K1(0). 可是较小的分布系数, 较大的平

均晶粒尺寸, 较厚的晶粒间界相又将会导致材料剩

磁的降低. 为了获得高性能的永磁材料, 可以通过优

化成分配方和工艺条件, 使得分布系数, 晶粒间界相

 

图 5  纳米永磁材料的矫顽力 Hc 随平均晶粒尺寸<D>的变 

化, 及我们计算的矫顽力与实验数值的比较 

Figure 5  Variation of coercivity Hc with average grain size <D>, 

and comparison between our calculated coercivity and experimental 

data for nanometer permanent magnetic material. 
 

厚度分别控制在 1–2, 1–2 nm 范围内, 且平均晶粒尺

寸应大于 15 nm, 且晶粒尺寸分布应尽可能的集中. 

4  结论 

本文建立厚度为 d 的晶粒间界相均匀地包围边

长为 D 的三维立方体模型. 研究平均晶粒尺寸和分

布系数对纳米永磁材料磁性能的影响. 计算结果表

明: 有效各向异性 Keff 和矫顽力 Hc 随平均晶粒尺寸

<D>的增大而增大, 可是增大速率逐渐减慢. 而 Keff

和Hc随分布系数的增大而下降, 且下降速率逐渐减

慢. 当 Pc=0.7, =1.5, K1(0)=0.2Kh, d=2 nm 时, 我们

的计算的矫顽力与实验数值符合地很好. 基于我们

的计算结果, 为了制备高性能的永磁材料, 通过优化

成分和工艺条件, 应使得分布系数, 晶粒间界相厚度

分别控制在 1–2, 1–2 nm 范围内, 平均晶粒尺寸应大

于 15 nm, 且晶粒尺寸分布应尽可能集中. 
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Constructed a theoretical model that the intergranular phase uniformly surrounds three dimension grain cube with 

each edge of D. Supposed that intergranular phase weakening intercrystalline exchange coupling interaction. Effects 
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