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B2 구조 FeX(X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, Sn) 합금의 자기변형에 대한 제일원리계산

이선철·Dorj Odkhuu·권오룡·홍순철*

울산대학교 물리학과, 울산시 남구 대학로 93, 680-749

(2013년 7월 18일 받음, 2013년 8월 22일 최종수정본 받음, 2013년 8월 22일 게재확정)

본 연구에서는 대표적인 강자성 금속인 Fe에 비자성 원소가 치환된 비교적 단순한 B2 구조의 FeX(X = Al, Si, Ni, Ga, Ge,
Sn) 합금의 자기변형계수를 제일원리계산으로 수행하여 Fe 기반 합금이 희토류 원소 기반 자기변형 물질인 Terfenol을 대체할 수
있는 가능성을 탐색하였다. 계산방법으로 자성 연구에 가장 적합한 것으로 알려져 있는 총퍼텐셜 선형보강 평면파(Full-potential
Linearized Augmented Plane Wave; FLAPW) 방법을 사용하였으며 일반화 물매근사(generalized gradient approximation: GGA)을
도입하여 전자 상호간의 교환-상관 퍼텐셜을 기술하였다. B2 구조의 FeX(X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, Sn)의 합금들 중에 FeSi와
FeGe은 비자성 상태가, 그 외 나머지 합금은 강자성 상태가 안정된 것으로 계산되었다. FeAl, FeNi, FeGa, FeSn의 자기변형계수
는 각각 −5, +6, −84, −522ppm으로 계산되어 FeSn은 큰 자기변형을 가질 수도 있음을 예측하였다.

주제어 :자기변형, 제일원리계산, 철 합금, 자성

I. 서 론

자성체에 자기장을 가하면 거의 모든 경우에 길이의 변화

를 동반하는데 이러한 현상을 자기변형(magnetostriction)이라

고 부른다. 1842년 제임스 쥴(James Joule)에 의해 강자성체

인 니켈(Ni)에서 처음으로 발견된 이후[1] 코발트, 철 등의

합금에서도 자기변형 효과가 나타난다는 것을 발견하였으며

현재 여러 부분에서 응용되고 있는데 진동 발생기, 기계 진

동 제어, 선형 모터, 초음파 발생기, 초음파 가공, 엑추에이터,

센서 등에서 응용되고 있다.

희토류 금속인 테르븀(Tb), 디스프로슘(Dy), 사마륨(Sm) 등

에 철(Fe)을 혼합하여 제조된 합금에서 높은 자기변형효과가

관찰되면서 희토류 기반 합금이 주목을 받게 되었는데 예로

TbFe2와 SmFe2은 각각 ~2600ppm[2]과 ~2000ppm[3]의 아

주 높은 자기변형계수를 가지는 것으로 보고되었다. 기계적인

특성이 개선된 Terfenol-D(Ter = Terbium, fe = iron, nol =

Naval Ordnance Laboratory, D = Dysprosium)이 지금은 널

리 사용되고 있고 대표적으로 Tb0.3Dy0.7Fe1.95은 1500ppm의

자기변형계수를 보여 주고 있다. 하지만 희토류 금속은 가격

이 매우 비싸고, 포화자화를 얻기 위해 높은 자기장을 요구

되며 깨짐성이 큰 것이 단점이다. 더욱이 희귀성으로 인하여

언제라도 품귀 현상을 겪을 수 있다. 그러므로 지구상에 풍

부한 원소인 철, 코발트, 니켈로 대체하는 방안을 모색하는

것이 절실하다. FeGa 합금에서 그 가능성이 확인되고 있는데,

Ga 농도가 17 % 정도일 때 Terfenol-D의 1/4보다 약간 큰

400ppm의 자기변형계수를 가지는 것으로 보고되고 있다 [4].

FeGa 합금이 큰 자기변형을 갖는 원인을 제일원리계산으로

규명한 바 있다[5, 6].

이러한 물질의 자기적 성질은 결정 구조에 매우 민감한데

예를 들어, 덩치 MnPt3는 강자성이 안정함에도 불구하고 표

면에서는 반강자성이 안정하고[7], MnAu3의 경우는 반대로

덩치는 반강자성이지만 표면에서는 강자성이 더 안정한 것으

로 보고되고 있다[8]. 또한 최근 FeGa 합금에 대한 이론 연

구에서 L10 나 D03 구조에서 음의 자기변형 값을 가지나

B2 구조에서는 높은 양의 자기변형계수를 가지는 것으로 보

고되는 등[9], 자기변형계수도 결정구조에 민감한 것으로 알

려져 있다.

본 연구에서는 자성 연구에 가장 적합한 방법으로 알려져

있는 총퍼텐셜 선형보강 평면파(full-potential linearized

augmented plane wave; FLAPW) 방법을 사용하여 비교적

간단한 B2 구조의 여러 FeX(X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, Sn)

합금의 자기변형계수를 계산함으로써 Fe 합금으로 자기변형

계수를 높일 수 있는 가능성을 탐색하고자 하였다.

II. 계산방법

FLAPW 방법[10]을 사용해서 Kohn-Sham 방정식[11]을 자

체-충족적으로 풀었다. FLAPW 방법에서는 Poisson 방정식의

해를 구하는 데 있어 퍼텐셜이나 전하밀도에 대해 아무런 형
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태 어림을 취하지 않는다. Fig. 1은 B2 구조의 FeX(X = Al,

Si, Ni, Ga, Ge, Sn)을 보여 주고 있다. B2 구조는 소위

CsCl 구조로서 정육면체 구조이며 정육체면의 모서리에 Fe가,

정육면체의 체심에 X가 위치하여 있는 구조이다. FeX의 격

자상수를 0.02 Å 간격으로 변화시키면서 총에너지를 계산하

여 격자상수를 우선 구하였다. 교환-상관 퍼텐셜로 Perdew-

Burke-Ernzerhof 공식[12]을 사용하였다. 머핀틴(Muffin-Tin)

구 내부의 파동함수, 전하밀도, 퍼텐셜을 lmax = 8까지의 살창

조화 함수(lattice harmonics)로 전개하였고, 머핀틴 반지름

(MT-radius)은 Fe, Al, Ga, Ge, Ni의 경우에는 2.20 a.u.으

로 두었으며 Sn과 Si는 각각 2.4, 2.0 a.u.를 사용하였다. 제

일 브릴루앙 영역(Brillouin Zones)을 적분하기 위해 총Fig. 1. (Color online) Schematic diagram of B2 structure.

Fig. 2. (Color online) Total energy of FeX (X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, Sn) as a function of lattice constant.
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4200의 k-point를 사용하였고, 기저함수는 원자 당 약 100개

를 사용하였다. 자체충족과정은 전하밀도와 스핀밀도의 입력

과 출력 간의 차이의 평균제곱근이 1 × 10−4 electron/(a.u.)3보

다 작을 때까지 되풀이 하였다.

III. 결과 및 논의

먼저 B2 구조의 FeX(X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, Sn) 합금

의 격자상수를 결정하기 위해 격자상수를 0.02 Å의 간격으로

변화시키면서 스핀분극 계산을 수행하였다. Fig. 2는 격자상

수의 함수로 계산된 총에너지를 보여 주고 있는데 그림에서

원은 계산 결과를, 실선은 계산결과를 fitting한 포물선을 표

시하고 있다. Fig. 2에서 볼 수 있듯이 계산결과가 포물선으

로 잘 표현됨을 알 수 있고 이는 본 계산이 신뢰할 만한 수

준으로 수행되었음을 암시하고 있다. Table I는 격자상수, 탄

성계수, 자기모멘트에 대한 계산결과를 원자번호가 커지는 순

서대로 정리한 것이다. 스핀분극 계산에서 비자성 상태가 안

정한 것으로 밝혀진 FeSi과 FeGe 합금은 자기변형과 무관함

으로 격자상수 외에 다른 물성은 계산하지 않았다. Fig. 2와

Table I에서 볼 수 있듯이 B2 구조의 FeX(X = Al, Si, Ni,

Ga, Ge, Sn)의 격자상수는 각각 2.882, 2.772, 2.863, 2.913,

2.924, 3.220 Å로 FeSi 합금만 제외하고 Fe의 격자상수

(2.867 Å)보다 비슷하거나 큰 것으로 계산되었다.

FeAl, FeNi, FeGa, FeSn 합금은 Table I에 나타낸 바와

같이 강자성 상태가 비자성상태에 비해 각각 36, 28, 44, 55

meV의 크지 않은 에너지차로 안정된 것으로 계산되었다. Sn

의 원자가도 4임에도 불구하고 FeSn 합금이 강자성인 것은

Sn의 큰 원자 반지름에 의해 FeSn 합금의 격자상수(3.220 Å)

가 커진 데 원인이 있는 것으로 판단된다. X의 원자가가 4인

경우에 비자성이 안정되는 경향은 추후 논의가 필요한 것으

로 판단된다.

FeAl, FeNi, FeGa, FeSn 합금의 머핀틴 반지름(MT-

radius) 내의 Fe와 X의 자기모멘트는 Table I에서 보여주는

데 Fe는 각각 0.74, 2.72, 0.78, 1.83 µB을 가지고 X는 각각

−0.03, −0.70, −0.04, −0.07 µB로 X의 자화방향은 Fe의 자화

방향과 반대 방향임을 알 수 있었다. 대체적으로 자성 원소

Ni를 제외한 비자성 원소 X는 Fe의 자기모멘트를 상당히 감

소시켰으며 자성 원소 Ni은 Fe 자기모멘트를 약간 증가시키

는 것을 알 수 있었다.

자기변형계수를 결정하기 위해서는 정방변형에 따른 총에

너지와 자기이방성(MCA)에너지를 계산하여야 하는데 Fig. 3

은 정방변형의 함수로 계산된 총에너지와 MCA 에너지를 보

여 주고 있다. 여기서 MCA 에너지는 자기모멘트의 방향이

x 축에 나란한 경우와 z 축에 나란한 경우의 총에너지차로

정의된다. 그림에서 채워진 원은 총에너지를, 속이 빈 원은

MCA 에너지에 대한 계산결과를, 선들은 각각의 계산결과를

fitting한 포물선을 표시하고 있다. FeNi를 제외한 합금들은

c/c0 = 1에서 안정함을 보였으며 FeNi의 경우 c/c0 = 1.204에서

총에너지가 최소가 되는 것으로 보아 fcc를 선호하는 Ni의

영향으로 L10가 안정되는 것으로 볼 수 있다. Ni 함량이 적

은 NixFe1 − x(x = 0.037과 0.0625) 합금에 대한 제일원리계산

[13]에서 자성이 합금의 구조를 결정하는 중요한 역할을 함을

보여 주었고 그 합금의 안정된 구조가 bcc인 것으로 보고된

바 있어 Ni 함량이 많은 B2 FeNi 합금과는 다른 경향을 보

임을 알 수 있었다.

자기변형계수는 정방변형(c/co)의 함수로 계산된 MCA 에

너지 곡선의 일차 미분(E'
MCA)과 총에너지 곡선의 이차 미분

(E''
TOT)으로부터 다음 식을 사용하여 구할 수 있다[14].

(1)

여기서 lo는 자기장을 인가하기 전의 시료의 본래 길이이다.

계산된 자기변형계수를 Table I에 나타내었다. B2 FeAl과

FeNi 합금의 자기변형계수는 각각 −5.0, +6.0ppm으로 bcc

Fe의 +20ppm보다 작은 것으로 나타났다. Gafenol과 관련이

있는 B2 FeGa는 −84ppm으로 절대치로 bcc Fe보다는 약 4배

정도 높게 나왔다. FeSn 합금의 자기변형계수는 −522ppm으로

대표적인 전이금속 기반 자기변형물질인 Gafenol의 +400ppm

λ001 = 
2
3
--- 1

lo
----

EMCA
'

ETOT
''

-------------

Table I. Calculated lattice constants a, energy differences between NM and FM states DENM-FM, bulk moduli B, tetragonal shear constants C',
moduli of elasticity C11 and C12, magnetic moments m, and magnetostriction coefficients λ001.

a
(Å)

∆ENM-FM

(meV)
B

(GPa)
C'

(GPa)
C11

(GPa)
C12

(GPa)

m (µB) λ001
(ppm)Fe X

FeAl 2.882 36 174 58 251 135 0.74 −0.03 00−5
FeNi 2.863 28 175 74 274 126 2.72 −0.70 00+6
FeSi 2.772 00 - - - - - - -
FeGa 2.913 44 192 39 244 167 0.78 −0.04 0−84
FeGe 2.924 00 - - - - - - -
FeSn 3.223 55 086 8.8 098 080 1.83 −0.07 −522
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보다 절대치로는 약 1.3배 높은 것으로 나왔다. Fig. 3에서

볼 수 있듯이 FeSn 합금은 다른 합금에 비해 정방변형에 따

른 MCA 에너지 변화가 3~5배 정도 크고 이는 Sn의 스핀-

궤도 상호작용이 다른 원소에 비해 크기 때문일 것으로 원인

이 있는 것으로 판단된다[15, 16]. 하지만 자기변형계수가 다

른 합금에 비해 월등히 큰 다른 이유는 Table I의 정방변형

탄성계수(C') 계산치가 보여 주듯이 다른 합금 보다 B2

FeSn 합금의 정방변형 탄성계수가 4~9배 낮아서 식(1)의 작

은 분모가 FeSn 합금의 큰 자기변형계수로 이어진다고 할 수

있겠다. 즉, 자성보다도 탄성이 FeSn 합금이 아주 큰 자기변

형계수를 갖게 하는 데 더 중요한 역할을 함을 알 수 있었다.

IV. 결론 및 요약

본 연구는 자성연구에 가장 적합하다고 알려진 FLAPW

(Full-pontnetial linearized augmented plane wave) 방법을

사용하여 B2 구조의 FeX(X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, Sn)의

자기변형계수를 계산하였다. 교환-상관 퍼텐셜에는 일반화 물

매 근사(General gradient approximation; GGA)를 사용하였

다. B2 FeX(X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, Sn)의 안정화 격자상

수는 2.882, 2.772, 2.913, 2.924, 2.862, 3.22 Å로 각각 나

왔으며 FeSi와 FeGe의 경우에는 비자성 상태가, 그 외

FeAl, FeNi, FeGa, FeSn의 경우에는 강자성 상태가 안정하

다는 것으로 계산되었다. 머핀틴 반지름(MT-radius) 내에서

철의 자기모멘트는 FeAl, FeNi, FeGa, FeSn에서 각각 0.74,

2.72, 0.78, 1.83 µB이고 X가 자성원소인 FeNi을 제외하고

Fe의 자기모멘트를 상당히 감소시켰다. B2 FeSn 합금의 자

기변형계수는 상당히 큰 −522ppm으로 계산되었는데 이는 절

대치로 Gafenol의 +400ppm보다 컸다. 이는 FeSn 합금의 정

방변형탄성계수가 매우 작아 데 그 원인이 있음을 알았다.
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Magnetostriction of B2-structured FeX (X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, and Sn) Alloys:
A First-principles Study

Sunchul Lee, Dorj Odkhuu, Oryong Kwon, and Soon Cheol Hong*
Department of Physics, University of Ulsan, Ulsan 680-749, Korea
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In this study we investigated magnetism and magnetostriction of B2-structured FeX (X = Al, Si, Ni, Ga, Ge, and Sn) using a first-
principles method, in order to survey the possibility of developing a transition metal based magnetostriction material. The Full-
potential Linearized Augmented Plane Wave method was employed for solving the Kohn-Sham equation within the generalized
gradient approximation for exchange-correlation interaction between electrons. FeX alloys are stabilized in ferromagnetic states except
for the FeSi and FeGe alloys. Magnetostrcition coefficients of FeX (X = Al, Ni, Ga, and Sn) were calculated to be −5, +6, −84,
−522ppm, respectively. It is noteworthy that the magnetostriction coefficient (−522ppm) of FeSn is larger than that (+400ppm) of
Gafenol.

Keywords : magnetostriction, first-principles calculation, Fe-based alloy, magnetism
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