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非晶态合金磁性能与结构参数的定量关系 
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摘 要 用结构参数 模式识别／人工神经司络(ANN) 珐对非品志台盘系的磁性(包括饱和磁致伸缩系数、饱郓磁感应强度， 

矫顽刀)与组成，结树之阃的关系进行丁定性分析印定量计算．采用的结构参数有平均价电子敦，税旨墒，娘于半径比，电 性差，功函 

数差卸电子密度差等 结果表旺，定性分析结果与实验结论一致．定量it尊结果与实验划定值符含较好 
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ABSTRACT The magnetic properties of thktv amorphous aBoys have been qualitatively analyzed bv 

means of partial least squares fPLS)method with structural parameters as features，and quantitatively 

calculated using artificial neural network fA N)with the salne parameters as inputs The btructm'al 

paraxneters involve electron concentration．ratio of radii difierenee of electron density,difierence of V~Ork 

function and mixed entropy The quahtatively or quantitatively cakulated results are in agreement with 

experimental ones basical 

KEY W oRDS amorphous alloy,magneitc property．structural parameter 

对于作为功能材料的合金系．其电子结构与宏观性能． 

包括电学 磁学，光学性能关系的研究已取得令人瞩目的成 

就1 文献 『51报道了用化学键参数方法研究液态急冷法 

形成非晶态台金的影响因素，并找到非晶态合金形成的键参 

数判据 化学键等结构参数有助于讨论非晶态合金的形成． 

本文用结构参数结合模式识别或人工神经网络 (ANN)洼 16 J 

对非晶态合金的磁性能进行定性分析和定量计算． 

1 磁性能与结构参数的定性关系 

由于非晶态合金中原子无序排列且各向异性 早期曾被 

认为不会具有强磁性，实际上富 Fe的非晶态合金具有良好 

的铁磁陛 表征物质磁性的参量有饱和磁致伸缩系数 As饱 

和磁感应强度日s，矫顽力Hc等等 表 1列出了30种非 
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晶态台金系的 3种磁学性能 _，l 为了改善台金的软磁性 

能．往往加人多种金羁或类金属元素 因此．在分析磁性变 

化的讨论中，将合金组元区分为两类，第 1粪为 Fe，Co，Ni 

磁性元素 是合金的主要成分．第 2类是添加元素，如 B． 

C P Si，AI Mn，Zr V，W Cr Mo等 第 L类元素组 

成的赝组元称为组元I．第 2类元素组成的赝组元称为组元 

II各组元的物理化学参数用构戚一个暖组元所有元素的加 

权平均值进行计算． 

非晶态合金磁性的变化主要取决于电于环境的变化，如 

电 r浓度．电荷迁移和原f-N相互作用等 因此，可用下列 

参数来表征非晶态台金系的磁性能 电子浓度 z，各组元的 

价电子数加权平均：原子半径比R1／ (两类元素的原子半 

径分别加权平均得到原子半径比)：功函数差 △妒= l一≯2； 

电 密度差△n =礼w1／ 3一n 2：混合熵Sm =∑z。 

lg z ， 为该元素在合金中的摩尔分数，求和表征了取代、添 

加不同元素所产生的混乱程度．功函数 和电于密度礼 ； 
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勾Miedema参数 各个样本 (组成为原子分数1的上述 

结构参数 (或特征变量)列于表 1中+ 

将 As-0的台金系作为第 1粪， 0<As<25 第 2 

粪， As 25为第 3粪，用偏晟d,-乘方法 (PLS)进行计 

抖，以第一得分矢X- 0．77m1 0 1lx2+0．54x3 O 31z4 

O O905对第二得分矢 y一 0 20Xl一0 89x2+O．37x3+ 

O．24x4—0．33x5作图 结果如图 1所示 可见具有不同饱和 

磁致伸缩系数大小的各类样本基本上分布在不同的区域，仅 

有应属于第 3类的No．7样本 (Fes3Co18NigZr10)位于第 2 

类样本的区域中 计算表明As- 40．30_4．65Z+2．79S㈨ + 

74．40(R1／R2)+o．54A~0—88 92△ ；，r=0 86．F--13其 

中r为相关系数，，为置信度 因此当电子浓度减小．原子 

半径比、功函数差、电子密度差和混台熵增大时将不利于非 

晶忘合金系 ŝ的降低 以 日 <2．57 A／m 作为第 1类样 

本 c 2 57A／m为第2粪样本．用PLS方法计算，以第 
一 碍分矢 X- 0．89x1~0．1 7x2+0 35x3 0 05x4+0 24x5对 

第二得分矢 y- 0．65Xl+0 14x2 0 14X3+O．57x4+0 82x5 

怍图 结果如图2所示 两类样本基本处在不『西区域，仅有 

属于第 1娄的No 29样本 (Fe4oNi4oP12B8)位于第2类样 

本的区域中 电子浓度减小．原子半径比、功函数差、电子 

密度差和埕台熵增大将有利于非晶态合金矫顽力的增大 

将 Bs<1 3 T 作为第 1类样本 Bs 1 3 T 为 

第 2粪，用 PLS方法计算 以第一得分矢 =_0 85x1 

0 28x2+0．40x3 O．1 5X4+ 0．14X5对第二得分矢 l，= 

0．66Xl一0 low2 0llx3_-0 46x4+0 82x5作图，结果如 

图 3所示 除了应属于第 1类的 No 1样本 (Fes1Co9Zr10) 

表 1 非晶态台金系的特征变量和磁性能的计苒结果 

Table 1 Structural param eters aⅡd ca Lcu Lated results。f magnetic properties Ⅱ amorphous alloys 

The predicted va*lues for the unknown systems 
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