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초    록 

 
상용화된 (Nd0.7Dy0.3)-Fe-B 자석은 ~240kJm-3 의 (BH)max 와 

~3.0T의 보자력을 가지며 하이브리드 자동차 및 전기차의 모터에 

사용되고 있다. 하지만 중희토류 원소인 Dy의 자원량은 희박하며 

가격이 비싸기 때문에, 이를 저감시키거나 완전히 없앤 Nd-Fe-B 

영구자석의 개발이 큰 관심을 모으고 있다. 중희토류를 사용하지 않고 

Nd계 자석의 보자력을 향상시키기 위해서는 무엇보다 재료의 미세구조 

및 자구의 역할을 이해하는 것이 매우 중요하다. 본 연구에서는 

유한요소법 모델링 및 전산모사를 통해 영구자석의 미세구조를 

제어함으로써 보자력을 향상할 수 있는 방법을 살펴보았다. 본 

연구에서는 유한요소법 미소자기 전산모사을 사용하여 500nm3 큐브 

내에 보로노이 다이어그램(Voronoi diagram)을 이용하여 다수의 

결정립과 수 nm의 결정립계를 형성시키고 z축으로 외부자기장 +6T ~ 

-6T 까지 변화하며 자기이력곡선 및 자화반전 과정을 분석하였다. 

결정립의 크기, 결정립계의 자기적 특성 및 결정립 간 자화용이축의 

오배열 정도에 따라 달라지는 자석의 특성과 그 원인을 분석하였다.  

 

 

 

 

 

주요어 : 영구자석, NdFeB, 결정립, 결정립계, 미소자기 전산모사 

학   번 : 2014-21479 
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제 1 장 

서       론  

 

1.1 영구자석의 응용분야 

     최근 세게 각국의 이산화탄소 배출 규제와 고효율의 친환경 

에너지원에 이목이 집중됨에 따라 전기자동차 및 하이브리드 자동차의 

수요가 급증하고 있다[1-4]. 이에 따라, 기존 화석연료의 연소를 

기반으로 한 모터가 아닌 전기로 인해 구동되는 모터(Electric drive 

motors)의 개발이 시급하다. 전기 모터가 기존의 모터를 대체하려면 

저비용 및 소형화 뿐 만 아니라 높은 온도에서도 작동하며 높은 출력을 

가져야한다. 전기 모터는 코일이나 영구자석으로 인해 생긴 자장으로 

구동될 수 있다. 그 중 영구자석을 기반으로 한 영구자석 모터는 높은 

자속 밀도를 가지며, 고정자 코일에만 전류를 인가하기 때문에 에너지 

손실이 작으며 부피 당 토크가 높고 기존 모터보다 유지하기 편한 

장점을 가진다[5-6]. 때문에 영구자석 모터는 기존 화석연료를 

기반으로 한 모터를 대체할 유력한 후보이며 고성능의 영구자석을 

개발하기 위한 연구가 활발히 진행 중이다.  

  외부 자장이 없이 자화를 가지는 강자성체 중 경자성체 재료는 높

은 보자력 및 잔류자화를 가지고 있어 영구자석의 재료로 사용된다.[7] 

<그림 1>은 전형적인 경자성체의 자기이력곡선이다. 이 때, 각형을 나
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타내는 M-H 곡선과 2사분면에서 x,y축과 만나는 지점을 각각 보자력

(coercivity) , 잔류자화(remanance)라 한다. 두 값은 영구자석에서 

가장 핵심적인 물성으로 자석의 성능을 결정한다. 보자력은 포화자화된 

시편의 자화를 0으로 만드는데 필요한 반대방향의 자장을 의미하고, 

잔류자화는 외부 자장이 0일 때 시편의 자화량을 의미한다. M-H 곡선

을 통해 수식(I.1)에 따라 B-H 곡선으로 변환한 후 2사분면 내 내접

하는 사각형 면적의 최댓값이 최대에너지적이 된다. 최대에너지적은 보

자력이 상당히 클 때(I.2) 포화자화 값에 의해 결정된다. 

 

												B =   ( + 4  )	[   ]																	(I. 1)	  						    ≥

  

 
	 , (  ) ,  =

  
 

   
														(I. 2) 

 

현재 주로 사용되는 소결 Nd2Fe14B 자석은 영구자석 중 가장 자

기적 성능이 뛰어난 물질로 제품의 소형화 및 경량화에 필수적인 소재

가 되었으며, 1980년대 초 개발되기 시작하여 많은 연구를 통해 현재

는 최대에너지적이 이론치(64MGOe)에 근접하고 있다.<그림 2>[8]. 

 

1.2 현재 NdFeB 영구자석의 문제점 

  NdFeB 영구자석의 결정구조 내에서 Nd 와 Fe 의 스핀은 반평행한 

배열을 한다. 온도가 올라가게 되면 이 반평행한 배열 때문에 자석의 

보자력이 극감하는 현상을 보인다. 이처럼 보자력의 감소는 모터의 구동 
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온도인 약 150o 에서 더 이상 영구자석의 역할을 제대로 수행하지 

못하게 되는 원인이 된다. 따라서 NdFeB 영구자석의 고온 성능을 

갖추게 하기 위해 결정구조 내에 Dy(Dysprosium),Tb(Terbium) 과 

같은 중희토류 원소를 첨가한다. 첨가된 중희토류 원소는 결정구조를 

왜곡시켜 자기이방성을 증가시키고 결과적으로 고온 보자력을 

향상시킨다.[9]  

하지만 중희토류가 첨가된 NdFeB 자석은 크게 두가지 단점을 가진다. 

첫째로, 결정립 내에 존재하는 중희토류는 재료의 잔류자화 값을 

감소시켜 상온에서 최대에너지적을 감소시킨다. 둘째로 중희토류 원소의 

희소성 때문에 그 값은 다른 원소에 비해 매우 비싸 재료를 사용하는데 

그 원가경쟁력을 확보하기 힘들다. 따라서 중희토류를 첨가하지 않고도 

기존 NdFeB 자석의 보자력 특성을 향상시키기 위해 다양한 측면으로 

연구가 진행되고 있다[10-11]. 

특히 영구자석은 그 미세구조에 의해 특성에 큰 영향을 받는다. 

표면의 결함으로 인한 보자력 감소는 전체의 10%에 그치지만, 표류 

자장 및 결정립의 불완전 배향으로 줄어드는 보자력은 약 50KOe 에 

달한다[12]. 따라서 영구자석의 미세구조를 제어하고 자화 반전 거동을 

분석하는 것이 매우 중요하다.  
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<그림 1> 영구자석의 M-H 곡선 및 B-H 곡선 
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<그림 2> 영구자석 재료의 발전 및 최대에너지적[6] 
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제 2 장 

연구   배경 

 

2.1 영구자석의 보자력 기구 

    

강자성체 입자는 크기에 따라 내부의 정자기에너지를 줄이기 위해 

자구를 형성한다<그림 3>. 그러나 자성체가 아래 수식(II.1)과 같이 

계산되는 임계 크기 이하로 작아지면 그 내부에 자구를 만드는 것이 

에너지적으로 더 불안정하게 되어 하나의 자구를 형성하게 된다. γ  는 

자구벽 에너지,   	는 포화자화,    는 단자구 임계 크기를 의미한다. 

NdFeB 영구자석의 상수를 이용하여 단자구 크기를 계산하면 약 

300nm 해당한다. 

            																								  	~	
 

  
 																									(II. 1) 

     

단자구 입자는 자벽의 이동을 수반하지 않고 자기모멘트 회전에 

의해서만 자화가 반전하기 떄문에 다자구 입자보다 더 큰 보자력을 가질 

수 있다<그림 3>. Stoner-Wohlarth의 이론에 따르면[13], 단자구 

입자가 외부 자장에 의해 회전할 시 각형의 자기이력곡선을 나타내게 

되고 그 때의 보자력은 이방성 자장과 같게 된다. NdFeB 자석의 이방성 

자장은 약 7.02T 이다.<그림 4.(a)>  
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						  (          	     ) =
2  

    
=   (          )								(II. 2) 

 

따라서 결정립을 단자구 크기 내로 제작하려는 많은 실험 연구가 

진행되어왔다. 현재 소결공정으로 제작할 수 있는 NdFeB 자석의 

결정립 크기는 약 1μm 에 해당한다. 이를 단자구 크기(300nm) 이내로 

만들기 위한 연구가 활발히 진행 중이다[14-17] 

영구자석의 결정립 크기가 단자구보다 클 때는 다른 보자력 기구가 

작용하게 된다. 외부 자장에 의해 역자구가 결정립 내에 형성되고 

전파되는 경우로 <그림 4.(b)>처럼 국부적인 자화반전 핵과 그에 따른 

자벽이 형성되고 그 후 자벽이 전파되며 자화반전이 일어난다. 이 때, 

보자력은 다음과 같은 수식(II.3)에 의해 결정된다.  

 

																				  =   
2  

  
 −  

    

  
 														(II. 3) 

 

수식에서 α  는 온도에 의존하는 인자로서 영구자석의 미세조직, 

결정립 크기 및 결정립계의 상태에 의존한다. α를 포함한 첫번째 항은 

이방성 자장의 국부적인 저하를 의미한다.     는 미세구조에 크게 

영향받는 내부의 유효 반자장 계수이며, 이를 포함한 두번째 항은 

반자장의 영향을 나타낸다. 따라서, 재료의 상수 값인   ,    를 제외한 

α와    를 조절하여 보자력을 향상시키는, 즉 영구자석의 미세조직적 

요소를 이해하고 조절하여 자석의 특성을 향상시키는 연구가 
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진행되어왔다. 대표적으로 결정립계의 두께를 조절하거나, 결정립계에 

Eutectic alloy를 첨가시켜 결정립계의 성질을 바꾸어 결정립들을 

효과적으로 고립시키면서 보자력을 향상시킨 연구가 있다[18,19].  

 앞선 설명과 같이 미세조직적 요소가 영구자석의 보자력에 큰 영향을 

끼치는 것이 알려지고, 비자성체라고 여겨왔던 결정립계를 실험적으로 

관측하려는 많은 시도가 있었다. 전자빔 홀로그래피, 스핀 편향 

주사전자현미경, Soft x-ray magnetic circular dichroism 등에 의해 

결정립계는 상당한 자기적 물성을 가지는 것이 밝혀졌다[20-22]. 최근 

Gallium, Vanadium 등의 원소를 결정립계에 확산시키면서 결정립계의 

자기적 특성을 감소시키며 비자성체로 만들기 위한 연구가 

진행되었다[21,22]. 
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<그림 3> (a) 단자구 입자와 다자구 입자의 내부 스핀배열 모식도  

(b) 결정립 크기에 따른 보자력 경향성[8] 
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<그림 4> (a) 단자구 입자가 외부 자장에 의해 회전할 때의 모식도 및  

자기이력곡선  (b) 역자구가 형성된 자석 및 단면도 
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2.2 미소자기 전산모사 

 

   본 연구에서 영구자석을 모델링하고 내부 스핀의 거동을 관측하기 

위해 미소자기 전산모사를 수행하였다. 미소자기 전산모사는 강자성체를 

대상으로 자화 벡터의 동적 거동을 기술하는 주요 도구이다[25,26]. 

미소자기학에서 자화 벡터의 거동은 Landau-Lifshiz-Gilbert(LLG) 

equation 에 의해 기술되며 이는 Gilbert 에 의해 제안된 감쇠상수(α)를 

포함하여 다음과 같이 표현된다[25,26].  

 

												
  

  
= −| |  ×      +

 

  
  ×

  

  
 													(II. 4)	 	

위 식에서 M 은 포화자화(Saturation magnetization) 값    를 갖는 

자화 벡터이며 γ 는 길버트 자기회전비율(Gilbert gyromagnetic ratio), 

α  는 감쇠상수(Gilbert damping constant)를 의미한다. 위 식에서 

첫번째 항은 자화 벡터 M 이 유효자장(    ) 주위로 세차운동하는 것을 

의미하고, 두번째 항은 자화 벡터가 회전의 중심 방향으로의 감쇠를 

의미한다. 자화 벡터는 세차운동을 하면서 결국 유효자장의 방향으로 

정렬하게 된다. 유효자장은 아래와 같은 수식으로 표현되며 

전체에너지를 자화 벡터로 변분 미분한 값이다.  

 

																					    = −
  

  
																						(II. 5)	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	
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이 때 전체에너지는 정자기에너지, 교환에너지, Zeeman 에너지, 

자기결정이방성 에너지를 포함한다.  

강자성체내에서의 자기 모멘트는 결정 구조 안에서 서로 평행한 

배열을 선호한다. 인접한 스핀 간의 틀어진 각도가 작다고 가정할 시 

교환에너지는 다음과 같은 수식으로 표현된다.   

 

											   =     [(∇  )
 +  ∇   

 
+(∇  )

 ]
 

  						(II. 6) 

 

Aex 는 단위 격자가 격자상수 a 와 n 개의 원자를 가질 때의 

교환상수를 의미하며(nJ  / ), mx , my , mz 는 각 방향으로의 단위 자화 

벡터를 의미한다. 미소자기학에서 계산을 위해 모델을 잘개 쪼개는 

과정(Mesh)에서 그 크기를 교환상수에 의해 계산되는 Exchange 

length 보다 작게 해야 그 조각 내에서의 스핀 방향을 동일하다고 

가정할 수 있고 신뢰할 수 있는 계산 결과를 얻을 수 있다.  

 정자기에너지(magnetostatic energy)는 각각의 스핀들 간 dipole-

dipole 상호작용 때문에 발생하는 에너지이다. 맥스웰 방정식으로부터 

정자기에너지는 다음과 같이 주어진다.  

 

																				   = ∫ −
 

  
 ∙   	  													(II. 7)     

dipole 들은 자화 벡터 M 의 방향과 반대방향으로 내부 힘을 

만들어내고 이를 정자기적 자장 또는 반자장(demagnetization 
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field)이라 한다. 이 때,    가 반자장을 의미한다. 따라서 시편 내에서 

작용하는 실질적인 자장은 외부자장(   )와 반자장을 합한 자장이 된다.  

   스핀들은 결정구조에서 스핀-궤도 결합에 의해 용이한 방향을 

가지게 된다. 그 방향을 자화용이축(easy-axis)이라 한다. 따라서 

자발적 자화는 자화용이축과 평행한 배열을 했을 때 에너지적으로 

안정하게 되며 그 에너지는 단축 자기 이방성을 가지는 재료의 경우 

다음과 같이 표현된다.  

  

										    =      
  +      

  +      
  + 	…									(II. 8) 

   

이 때   는 자화 벡터와 자화용이축 간의 각도를 의미하고,    은 

자기이방상수이다. 경자성체의 경우 연자성체보다 큰 자기이방상수를 

가지게 된다. NdFeB 의 경우 약 4.5 MJ/m3 의 자기이방상수를 가진다. 

자기이방상수는 보자력에 큰 영향을 끼치는 값으로써 큰 자기이방상수를 

가지는 재료가 영구자석의 재료에 부합하다고 할 수 있다. 본 연구에서 

계산을 진행할 때, 결정립은 NdFeB 의 자기이방상수를 적용하고, 

결정립계는 비정질로 가정을 하여 자기이방상수를 0 으로 고정하였다.  

마지막으로, Zeeman 에너지는 자화 벡터와 외부 자장 사이의 

상호작용으로 나타나며 아래와 같이 표현한다.   

 

																	    = ∫ −
 

 ∙     	  															(II. 9)   
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 본 연구에서는 FEMME (finite element micromagnetics) 

프로그램을 통해 미소자기 전산모사를 수행하였다. 이 프로그램은 

SUESSCO 에서 개발된 소프트웨어로 유한요소법을 사용하여 LLG 

방정식을 시간과 공간에 대해 계산하며 구동된다[29]. 

 

2.3 3 차원 모델링 

 

   본 연구에서 다수의 결정립을 가진 영구자석을 모델링하기 위해 

보로노이 다이어그램(Voronoi Diagram)을 사용했다 <그림 5.(a)>. 

보로노이 다이어그램은 어떤 시드 점(seed point)들과의 거리에 따라서 

평면을 분할하는 방법이다. 시드 점에 대해 평면 위의 점들이 어떤 점과 

가장 가까운 지에 따라서 영역을 분할한 다이어그램이다. 브로노이 

다이어그램은 결정립을 포함한 미세구조를 구현하기 적합한 방법으로 

알려져있다[30]. 위 방법을 이용하여 다수의 결정립이 존재하는 한 

변이 500nm 인 큐빅을 모델링하였다.  

   다음으로 모델링한 자석을 계산하기 위해 잘게 나누었다. 나누어진 

element 의 각 꼭지점에 각 하나의 스핀이 부여되며 계산이 진행된다. 

신뢰할 수 있는 결과를 얻기 위해 스핀과 스핀 사이의 거리는 

Exchange length 이내로 형성되어야 한다. 경자성체인 NdFeB 는 

다음과 같은 수식에 따라 Exchange length 의 값이 정해진다[31]. 그 

값은 약 2nm 이내이다.  
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    											  /  ≈ 2  																		(II. 10) 

 

따라서 500nm3 큐빅을 2nm 의 크기로 잘게 쪼갠다고 가정한다면 

그 때의 element 수는 2503 개가 되어 미소자기 전산모사로  계산 할 

수 있는 범위를 벗어난다. 효과적인 계산을 위해 <그림 5.(b)>과 같이 

결정립 내부와 결정립계의 메쉬의 크기를 달리하였다. 자화 반전이 

일어나는 결정립계는 Exchange length 보다 작은 메쉬를 적용하였고, 

결정립 내부에는 성긴 메쉬를 적용하였다. 크기가 다른 메쉬를 적용한 

계산의 신뢰성을 보하기 위해 전체 영역을 Exchange length 이내의 

조밀한 메쉬로 모델링하였을 때와 결정립과 결정립계의 메쉬를 다르게 

적용하였을 때의 결과 간 차이가 없음을 확인하였다.   
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<그림 5> (a) 500nm3 큐빅 내 생성된 8개의 결정립 및 내부 단면 

(b) 결정립 내부와 결정립계에서 형성된 크기가 다른 메쉬 
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               제 3 장 

 

결정립의 크기에 따른 영구자석의 특성 변화 

 

 

3.1 모델링 및 전산모사 조건 

 

앞서 언급한 바와 같이 보자력은 입자의 크기가 단자구에 

가까워질수록 높아진다. 자석 내에는 수많은 결정립이 존재하게 되는데 

이론상으로 결정립의 크기(D)가 작아질수록 보자력은 아래와 같은 

수식(III.1)과 같이 증가한다[30].  

																						  =  −     																								(III. 1) 

 

    본 계산에서는 단자구의 크기 혹은 단자구 이내의 크기를 가지는 

결정립을 모델링하여 결정립 크기에 따른 보자력의 변화와 그 변화의 

원인을 분석해보았다. 계산을 위해 다음과 같이 모델링을 하였다. 각 

변이 500nm인 정육면체 내 결정립의 수를 8개, 27개, 64개를 

형성시켰다. 각 모델의 평균 결정립 크기는 250nm, 166nm, 125nm에 

해당한다[그림 8]. 결정립의 자기상수는   = 1.61 ,    = 12.5	  / , 

  = 4.5	  /   을 적용하였고[33], 결정립계의 상수 값은   =

0.03 ,    = 1	  / ,   = 0	  /   으로 고정하였다. 결정립에 비한 

상대적인 결정립계의 두께는 0.05 혹은 그 이하로 형성시켜 결정립 
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크기에 따라 결정립계의 두께 또한 일정 비율로 변화시켰다. 모델링 후 

결정립 크기에 따른 보자력을 계산하고, 그 원인을 분석하기 위해 

역자구 형성 시 내부의 반자장의 분포를 계산하였다.  

 

3.2 결정립 크기 변화에 따른 보자력 및 에너지 변화 

평균 결정립의 크기가 250nm, 166nm, 125nm 일 때 z축으로 

외부자장을 인가하며 자기이력곡선을 구하였다. 결정립의 크기가 

작아짐에 따라 보자력이 감소하는 것을 확인 할 수 있다<그림 6>. 이 

경향성은 앞서 설명한 결정립 크기에 따른 보자력 변화의 경향성과 

일치한다.  

앞서 설명한 바와 같이 스핀에 영향을 주는 유효자장은 전체에너지를 

자화 벡터로 변분 미분한 값이며, 그 전체 에너지는 Zeeman 에너지, 

정자기에너지, 교환에너지, 자기이방에너지를 포함한다. 외부자장 하에서 

각 에너지가 변함에 따라 자화 상태의 변화를 분석하였다. <그림 7>은 

결정립의 크기가 250nm 일 때 외부자장이 –z 방향으로 증가하면서 

변하는 각 에너지를 나타내었다. <그림 7.(a)>의 자기이력곡선에서 자화 

반전이 일어나는 부분에서의 에너지의 분포를 분석하였다. <그림 

7.(b)>를 보면 외부자장이 인가됨에 따라 Zeeman 에너지가 증가하고 

그 값이 지배적으로 전체에너지를 결정한다. Zeeman 에너지의 변화가 

일어나는 시점을 전 후로 국부적으로 생기는 정자기에너지와 

교환에너지의 변화를 분석하기 위해 -3.75T 부터 -4.5T까지 확대하여 
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분석을 진행하였다. <그림 7.(c)>에서 보면 전체에너지와 Zeeman 

에너지는 -4.044T 일 때 그 최댓값을 가진다. 그 때의 자화는 <그림 

7.(e)>에서 (2) 역자구 형성에 해당한다. 역자구가 형성된 지점은 

전체에너지가 최댓값인 지점으로 에너지적으로 불안정하다. 따라서, 

전체에너지를 감소시키기 위해 역자구가 전파하게 된다(3). 그 결과, 

전체 자화는 줄어들게 되면서 정자기에너지와 교환에너지의 변화가 가장 

크게 일어나며, 전체 자화가 0이 되는 보자력 지점에 위치한다(4). 이 

후 전체적으로 역자구가 전파되며 –z 방향으로 모든 스핀이 배열된다.  
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<그림 6> (a)500nm3 큐빅 내 생성된 결정립 모델. (a) 8개 

결정립(평균 결정립 크기 250nm), 27개 결정립(평균 결정립 크기 

166nm) 64개 결정립(평균 결정립 크기 125nm) (b) 각 결정립 모델의 

자기이력곡선. 결정립의 크기가 감소하면서 보자력이 증가하는 것을 

확인 할 수 있다.  
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<그림 7> 결정립 크기가 250nm 일 때 외부자장 변화에 따른 에너지 

변화. (a) 자기이력곡선 (b) 외부 자장 6T ~ -6T 전 범위에서 에너지 

변화. (c) -3.75T ~ -4.5T 범위에서 확대하여 각 최댓값 및 변화 시 

자화 상태. (d) 교환 에너지 및 정자기 에너지의 에너지변화. (e) 각 

위치에서의 자화 상태. 
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3.3 결정립 크기 변화에 반자장 크기 변화 

 

   앞선 자기이력곡선에서 확인 할 수 있듯이 결정립의 크기가 감소함에 

따라 보자력이 증가한다. 그 원인을 분석하기 위해 내부의 반자장의 

크기를 분석해보았다. 반자장은 아래와 같은 수식으로 정의된다.(III.2) 

외부자장 하에 놓여있는 자성체의 자화값을 M이라 하면, 반자장   는 

M에 비례한다. 이 때,   를 반자장계수라고 한다. 내부에서 형성되는 

자석의 자화 방향과 역방향의 자장을 의미한다. 자성체 내에서 유효하게 

작용하는 자장은 외부 자장과 반자장의 크기를 합한 자장이 된다.  

 

																						  = −
   

  
																					 (III. 2) 

 

계산을 위해 잘게 쪼갠(Mesh)모델링 자석의 각 Element에서 

반자장 벡터를 계산하고 그 벡터의 크기를 얻어 전체의 반자장 벡터를 

계산하였다. 반자장의 크기를 분석하기 위해 500nm3 크기의 큐빅을 

z축으로 2nm의 두께를 가지도록 250개의 xy평면으로 나누었다. 각 

xy평면에서 반자장의 크기가 최대가 되는 값을 얻어 z축으로의 반자장 

분포도를 계산하였다.  

 우선, 결정립의 크기가 166nm일 때 반자장의 분포를 분석해보았다. 

<그림 8>의 (a)는 –z축 방향으로 4.105T가 인가될 때 역자구가 
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형성되는 역자구 형성 자장 하의 자화를 나타내고, (b)는 -4.218T가 

인가될 때 역자구가 형성 된 후 전파될 때의 자화를 나타낸다. 각 

경우의 역자구가 존재하는 지점에서 반자장의 크기가 최대가 되는 것을 

(c)를 통해 확인 할 수 있다. 또한 (a) -4.105T 에서 형성된 역자구가 

(b)-4.128T 와 같이 전파되면서 (c)의 반자장 분포도의 최댓값 또한 

같이 변화하는 것을 알 수 있다.  

다음으로 결정립의 크기가 더 작은 125nm의 반자장 분포를 

분석해보았다. <그림 9>의 (a) -4.275T 는 역자구가 형성되기 직전의 

자화를 나타내고, (b) -4.323T 는 역자구가 형성되는 외부 자장 하의 

자화를 나타낸다. (c) -4.371T는 역자구가 형성된 후 전파될 때의 

자화를 나타낸다. 각 경우의 반자장 분포를 (d)에 나타내었다. (a)에서 

(b)로 진행함에 따라 큐빅의 아래에서 역자구가 형성된다. 이 변화는 

(d)에서 [a], [b]의 반자장 분포도에서 100nm 이하의 높이에서만 

반자장의 크기가 국부적으로 변하는 것으로 설명할 수 있다.  다음으로 

(c) -4.371T 로 외부 자장이 커짐에 따라 역자구는 진행하고 큐빅의  

윗 부분에서 새로운 역자구가 형성된다. 이는 반자장 분포도에서 [c]를 

보면 쉽게 확인 할 수 있다.  결론적으로 역자구가 형성되는 지점 및 

역자구의 계면에서 반자장의 크기는 최대가 되고 역자구가 전파하고 

형성되는 지점에서만 국부적으로 반자장의 크기가 변화함을 알 수 있다.  

다음으로 결정립 크기에 따른 보자력 변화를 분석하기 위해 250nm, 

166nm, 125nm 의 평균 결정립 크기를 가지는 세 모델에 대해 

역자구가 형성되는 순간의 외부자장에서 내부의 반자장의 크기를 앞선 
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방법과 같이 나타내었다. <그림 10>에서 확인 할 수 있듯이, 결정립의 

크기가 작아질수록 반자장의 최댓값이 작아진다. 큰 반자장은 인접한 

결정립이 낮은 외부자장에서도 자화반전이 일어나게 만드는 주요한 

원인이다. 이 요소가 결정립 크기에 따른 보자력의 변화를 가져오게 

되는데 본 계산에서 결정립 크기에 따라 반자장의 크기가 변함을 

확인하였고 그 원인을 분석하였다.    
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<그림 8> 평균 결정립 크기가 166nm인 모델의 (a) 역자구 형성되는 

순간의 외부자장 -4.105T에서의 자화 상태. (b) 역자구가 형성된 후 

전파될 시 자화 상태. (c) 내부의 반자장 크기 분포도. 
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<그림 9> 평균 결정립 크기가 125nm인 모델의 (a) 역자구 형성 전 

외부자장 -4.275T 하에서 자화 상태 (b) 역자구 형성 외부자장, -

4.323T에서의 자화 상태 (c) 역자구 형성 후 전파될 시 자화 상태 및 

각 상태에서 내부의 반자장 크기 분포도. 
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<그림 10> 결정립 크기에 따른 반자장 분포도. 결정립 크기가 작아짐에 

따라 역자구가 형성되는 위치에서 반자장 크기의 최댓값이 작아지는 

것을 확인 할 수 있다.        
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제 4 장 

 

결정립계의 자기적 물성에 따른 영구자석의  

특성 변화 

 

 

4.1 모델링 및 전산모사 조건 

 

   앞서 기술된 것과 같이, 영구자석의 결정립 및 결정립계의 자기적 

물성에 따라 보자력을 비롯하여 자석의 특성이 변화한다. 실험적으로 약 

10nm 혹은 그 이하로 매우 얇게 생성된 결정립계의 자기적 성질을 

예측하기 쉽지 않으므로, 본 연구를 통해 결정립계의 자기적 물성 중 

대표적으로 포화자화와 Aex 값을 변화하며 NdFeB 자석의 특성을 

관찰하였다. 

    보로노이 다이어그램을 이용하여 500   의 정육면체 내에 8개의 

결정립을 형성시켰다. 결정립계의 두께는 약 10nm 혹은 그 이하이며, 

평균 결정립 크기는 250nm 이다. 결정립의 자기 상수 값은   =

1.61 ,    = 12.5	  / ,   = 4.5	  /   을 적용하였다[33]. 다음으로, 

결정립계의 자성치는 [표 1]과 같이 적용하였다. 결정립계의 포화자화 

값이 보자력에 미치는 영향을 확인하기 위해 우선     값은 고정시키고, 

포화자화 값을 0.03T ~ 1.1 T까지 변화시키며 자화반전거동을 

관찰하였다.  
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<표 1> 결정립계의 포화자화를 변화한 계산 조건.  

(Ms – 결정립계의 포화자화, Ms0-결정립의 포화자화) 

 

 

  

Condition 1 2 3 4 5 6 7 

Ms of GB 

phase 

(Ms/Ms0) 

0.03T 

0.013 

0.1T 

0.062 

0.3T 

0.186 

0.5T 

0.310 

0.7T 

0.434 

0.9T 

0.559 

1.1T 

0.683 

Aex 1pJ/m 
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4.2 결정립계의 포화자화값 변화에 따른 자석 특성 

 

위 <표 1>과 같이 결정립계의 포화자화값을 변화시키며 전산모사를 

수행하였다. 외부자장은 -6 Telsa 부터 6 Tesla 까지 가하였고, 각 

조건에 따른 감자곡선은 <그림 11>과 같다. <그림 11>에서 확인 할 수 

있듯이 결정립계의 포화자화값이 증가할수록 자석의 보자력이 감소한다. 

결정립계의 포화자화값이 증가하면서 보자력은 감소하는 경향을 보이는 

반면, 전체 모델의 잔류자화 값은 증가한다. 앞서 설명했듯이, 자석의 

최대에너지적은 잔류자화와 보자력이 클수록 그 값이 커진다. 따라서 

최대에너지적은 단지 결정립계가 비자성체에 가까워질수록 최댓값을 

가지지 않을 것이며, 그 경향성을 파악하기 위해 각 계산 조건에서의 

최대에너지적을 계산해보았다. <그림 12>를 보면 모델의 

최대에너지적의 경향성은 보자력의 경향성과 다른 것을 확인 할 수 있다. 

최대에너지적의 경우 결정립계의 포화자화가 결정립의 포화자화에 비해 

약 0.3 의 비율을 가질 때 최대에너지적이 가장 높게 나타났다. 반면 그 

최대에너지적의 변화는 최댓값 대비 최솟값의 변화가 약 2.5%에 그친다. 

보자력이 상당히 감소했음에도 불구하고 이처럼 변화가 작은 이유는 

(a)B-H curve 에서 확인할 수 있듯이 2사분면에서 조건이 변함에 

따라 차이가 거의 나지 않기 때문이다. 수식(I.2)과 같이 보자력의 

크기가 충분히 크면, 최대에너지적은 보자력의 함수가 아니게 된다. 

온도에 따라 치명적인 감소하는 경향성을 보이는 것은 보자력이기 

때문에 본 계산에서 보자력의 변화에 대해 초점을 맞추고 분석을 
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진행하였다.  

결정립계의 포화자화값에 따른 보자력 변화의 원인을 분석하기 위해 

결정립계의 포화자화값이 0.1T, 0.5T, 1.1T 일 때, 자화반전 과정을 

분석하였다. 각 모델에서 역자구가 형성될 때 자화벡터의 분포를 <그림 

13>에 나타내었다. 결정립계의 포화자화가 0.1T(0.06), 0.5T(0.31), 

1.1T(0.68) 과 같이 증가함에 따라 각 모델의 역자구 형성 지점이 

증가하는 것을 확인 할 수 있다. 결정립계의 포화자화가 증가하면 

상대적으로 낮은 외부자장에서도 역자구 형성이 쉽게 일어난다. 따라서 

역자구가 형성되는 지점의 수가 증가하게 되고 각 지점에서 결정립 

내부로 전파되면서 자화반전이 일어나므로 낮은 보자력을 가지게 된다. 

따라서 결정립계의 포화자화가 클수록 결정립계가 외부 자장에 

취약해지며, 결과적으로 역자구 형성 지점이 증가하여 보자력이 

감소하게 됨을 확인하였다.  

  



 39

 

                                  

         

         

         

         

         

   <그림 11> 결정립계의 포화자화가 달라질 때 자기이력곡선,  

 보자력 및 잔류자화. 
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<그림 12 >  결정립계의 포화자화 변화에 따른  

(a)B-H 곡선 (b) 최대에너지적 
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<그림 13> 결정립계의 포화자화 값에 따른 역자구 형성 시 각 모델의 

자화 (결정립계의 Ms / 결정립의 Ms)   
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4.3 결정립계의 Aex값 변화에 따른 자석 특성 

   

   앞서 결정립계의 포화자화 값의 변화에 따른 영구자석의 자기적 

특성을 분석하였다. 앞선 시뮬레이션에서는 결정립계의 Aex를 1pJ/m 로 

고정하고 포화자화만 변화하였다. 하지만 포화자화와 Aex 는 자성체에서 

독립적인 상수가 아니다. 따라서 어느 상수를 고정시키고 영향을 

분석하는 것은 정확한 해석이 되지 못할 수 있다.  

최근 실험적 관측을 통해 결정립계의 포화자화를 예측한 반면[18-

20] 결정립계의 Aex 값은 알려진 바가 없다. 또한, 본 연구와 비슷하게 

영구자석을 대상으로 미소자기 전산모사를 수행한 선행연구에서도 

결정립계의 Aex 값의 경향성을 찾아보기 힘들다[34-36]. 따라서 본 

연구에서는 결정립계의 Aex 값의 영향을 면밀히 분석해 봄으로써 그 

값의 변화가 영구자석의 특성에 어떠한 영향을 끼치는지 확인하였다.  

본 계산에서는 <표 2>와 같이 결정립계의 포화자화가 다른 3가지 

경우에서 Aex 값을 1, 3, 6, 9pJ/m 로 변화하며 전반적인 경향성을 

살펴보았다. 결정립계의 포화자화가 다른 3가지 경우 각 Aex에 따라 

감자곡선을 <그림 14>에 나타내었다. (a),(b),(c)는 각각 결정립계의 

포화자화가 0.1T(0.06), 0.5T(0.31), 0.9T(0.56)일 때이다. 

그래프에서 확인할 수 있듯이 포화자화와 달리 Aex의 변화에 따라 

보자력이 크게 변화하지 않는다. 결정립계의 포화자화가 0.1T(0.06)일 

때 Aex가 다른 4가지 경우에 대하여 그 최댓값에 비해 최솟값은 6.65% 

변화하며 0.5T(0.31)일 때는 8.13%, 0.9T일 때는 6.12% 변화한다. 그 
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변화의 폭이 크지 않으며, 가장 크게 변화하는 0.5T(0.31)인 경우를 더 

분석해보았다. <표 3>에 결정립계의 포화자화가 0.5T(0.31)일 때, A-

ex값 변화에 따른 보자력을 나타내었다. 포화자화 값에 비해 극단적인 

Aex인 1pJ/m, 9pJ/m 를 제외하고 3pJ/m와 6pJ/m 인 경우를 비교하면 

보자력은 각각 2.711T, 2.631T 로 그 차이가 매우 작다. 따라서 Aex가 

영구자석 특성에 끼치는 영향은 포화자화에 비해 작음을 확인할 수 있다.    

 다음으로 앞선 결과의 원인을 분석하기 위해 자화반전 거동을 

분석하였다. 대표적으로 보자력의 변화가 가장 큰 결정립계의 

포화자화가 0.5T(0.31)인 경우의 자화반전을 <그림 15>에 나타내었다. 

(a)결정립계의 Aex가 1pJ/m(0.08)인 경우와 (b)결정립계의 Aex가 

3pJ/m(0.24)인 두 가지 경우를 먼저 비교해보면, 역자구가 동일한 

지점에서 형성되고 인접한 결정립으로 전파되지 않고 역자구가 형성된 

결정립 내부로 우선적으로 전파가 일어나는 것을 확인 할 수 있다. 이 

때, 결정립계는 역자구의 전파를 비교적 효과적으로 막아주는 역할을 

한다. 다음으로 (c)결정립계의 Aex가 6pJ/m(0.48)인 경우와 

(d)결정립계의 Aex가 9pJ/m(0.72)인 경우를 비교해보면, Region.1  

에서는 두 경우 역자구가 결정립들의 모서리에 걸쳐 형성되고 각각의 

결정립으로 전파되는 자화반전 거동을 보인다. 하지만, Region.2 에서는 

(c)의 경우 인접한 결정립으로 전파되지 않는 거동을 보이며, (d)의 

경우는 앞선 거동과 같이 역자구가 결정립들의 모서리에서 형성되어 

인접한 결정립으로 전파된다. 결론적으로 결정립계의 Aex값은 

자화반전이 일어날 때 역자구의 형성 위치와 결정립 내부 혹은 인접한 
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결정립으로 쉽게 전파되는 정도에 기여한다고 볼 수 있다.  

앞선 결정립계의 포화자화 값에 따른 보자력 변화의 그래프와 

결정립계의 Aex의 변화에 따른 보자력 변화의 그래프를 같이 보며 그 

두 상수의 영향성을 분석해보았다. 앞서 설명했듯이, 결정립계의 

포화자화 값에 따른 보자력 변화는 가시적으로 크다. 하지만, <그림 

16>에서 결정립계가 어느 정도의 포화자화 값을 가지는 0.5T(0.310), 

0.9T(0.559)인 경우에서 Aex의 변화에 따른 보자력 변화는 매우 

작음을 확인할 수 있다. 잔류자화 또한 변화가 크지 않으므로, 

최대에너지적에도 큰 변화를 가져오지 못할 것이다. 이를 통해 

결정립계의 Aex를 대변하는 Exchange energy 의 변화(IV.1)보다 

dipole-dipole energy(IV.2)가 더 유효하게 자화반전에 영향을 준다는 

결론을 내릴 수 있다.  

																						∆         =  
|∇ | 

  
 																(IV. 1)       

										∆        = − 
∇ ∙  (  )

| −   |
  +  

 ∙  (  )

| −   |
  						(IV. 2) 
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Ms of grain (Ms / Ms0) 0.1T 

(0.06) 

0.5T 

(0.31) 

0.9T 

(0.68) 

Aex of GB phase (pJ/m) 1, 3, 6, 9  pJ/m 

 

<표 2> 결정립계의 포화자화가 0.1T, 0.5T, 0.9T 일 때 결정립계의 Aex 

를 1, 3, 6, 9 pJ/m 로 변화시킨 조건. (Ms – 결정립계의 포화자화, Ms0-

결정립의 포화자화) 
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 <그림 14> 결정립계의 포화자화가 (a) 0.1T(0.06) (b)0.5T(0.31) 

(c)0.9T(0.68) 일 때 Aex 변화에 따른 자기이력곡선 및 보자력의 

최댓값, 최솟값의 차이. 

<표 3> 결정립계의 포화자화가 0.5T(0.31)일 때, Aex값에 따른 보자력

         

  

  

Ms of GB phase 

(Ms/Ms0) 

Aex of GB 

(Aex of GB / Aex of Grain) 

Hc (T) 

0.5 T (0.31) 1 pJ/m (0.08) 2.870 

0.5 T (0.31) 3 pJ/m (0.24) 2.711 

0.5 T (0.31) 6 pJ/m (0.48) 2.631 

0.5 T (0.31) 9 pJ/m (0.72) 2.636 
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<그림 15> 결정립계의 포화자화가 0.5T(0.31)일 때 Aex가 (a)1pJ/m 

(b)3pJ/m (c)6pJ/m (d)9pJ/m 일 때 역자구 형성 구도.  

Region.1 인접한 결정립에 걸쳐 역자구가 형성되고 전파되는 것을 볼 

수 있다. 반면 Region.2에서는 (c)6pJ/m의 경우 결정립 내부로 

전파되고 (d)9pJ/m의 경우 결정립에 걸쳐 역자구가 전파된다.  
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<그림 16> 결정립계의 포화자화가 0.5T(0.310), 0.9T(0.559)일 때 

Aex 에 따른 보자력 및 잔류자화.  
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제 5 장 

 

결정립의 자화용이축의 배열에 따른 

영구자석의 특성 변화 

 

 

5.1 이방성 자석의 결정립의 자화용이축 

 

  Nd2Fe14B의 결정구조는 Tetragonal 구조로 c축으로 자화용이축을 

가진다. 따라서 미세구조를 제어함에 따라 등방성 혹은 이방성 자석을 

제작할 수 있다. 이방성을 설명하는 모델은 Stoner-Wohlfarth가 

제안한 외부 자장이 회전하며 달라지는 자기이력곡선에 대한 이론이 

있다[11]. 이 모델은 일축자기이방성을 가지는 자성 입자가 뭉친 

상황을 가정한다. 자기이방성 에너지를 계산해보면    =        가 

되고    는 이방성 에너지,  는 자기이방상수,  는 인가된 외부 자장과 

입자의 자화용이축 간의 각도를 의미한다. 이 이방성 에너지는 자화용이 

축을 향하고 있는 자기모멘트를 자화곤란 방향으로 돌리는데 필요한 

에너지를 의미한다. 이 에너지가 클수록 보자력이 강해지므로, 자석의 

성능은 높아진다고 할 수 있다. 결정립 혹은 입자들의 자화용이축이 

정렬되어 있는 자석을 이방성 자석이라 하며, 이 자석은 정렬된 

방향에서만 우수한 특성을 보인다. 이에 반해, 자화용이축이 임의로 

배열되어 있는 자석을 등방성 자석이라 하고 그 최대에너지적 값은 

이방성 자석의 1/4 정도로 낮아진다.  
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실제 자석의 미세구조에서 모든 결정립이 한 방향의 자화용이축을 

가지게 하는 것이 이상적이다. 아래 수식(V.1)은 이방성 자석의 이론적 

최대에너지적 값을 나타낸다.   은 자석의 포화자화를 의미하고,    은 

결정립의 부피 분율, φ 는 결정립 간 자화용이축의 각도를 의미한다. 

cosφ=1 이면 자화용이축 간 배열이 완전할 때가 된다. 하지만 제작을 

하며 결정립 간 자화용이축의 배열이 조금씩 틀어지게 된다.     

 

   				(  )   =
 

 ∙  
∙   

	 =
 

 ∙  
∙    

	 ∙
 

  
∙    ∙      

 

				(V. 1)  

 

본 연구에서는 결정립 간의 자화용이축 간 틀어짐 정도에 따라 

보자력 및 영구자석의 특성에 어떠한 영향을 끼치는지 분석하였다. 

500nm3 큐빅 내 평균 결정립의 크기가 250nm인 8개의 결정립을 

형성시켰고, 결정립의 상수는 Nd2Fe14B 자석과 똑같이 

적용하였고(   = 1.61 ,    = 12.5	  / ,   = 4.5	  /  ) 결정립계의 

상수는   = 0.03 ,    = 1	  / ,   = 0	  /   으로 고정하였다.  

분석을 위해 <그림 17>과 같은 방법으로 인접한 두 결정립 간의 

자화용이축 각도를 조정하였다. 한 결정립을 기준으로 z축 방향 및 x축 

방향으로 틀어진 정도를 조절하며 결정립 간 자화용이축의 틀어짐 

정도를 나타내었다. 큐빅 내 생성된 8개의 결정립 간 최대 틀어짐 

정도를 5o, 10 o, 15 o, 20 o, 30 o, 60 o 까지 변화시키며 계산을 

진행하였다.   
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<그림 17> 인접할 결정립 간 자화용이축의 틀어짐. 
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5.2 결정립 간 자화용이축 배열 정도에 따른 자석 특성 
 

앞서 설명한 각 조건에서 전산모사를 하여 자기이력곡선을 얻었다. 각 

조건의 자기이력곡선과 보자력 및 잔류자화를 <그림 18>에 나타내었다. 

자기이력곡선에서 확인할 수 있듯이 결정립 간 자화용이축의 틀어진 

각도가 증가하면서 보자력은 감소한다. (b)에서 보자력과 잔류자화의 

감소를 비교하면 두 값은 자화용이축의 틀어진 각도가 증가함에 따라 

감소하는 경향을 보인다. 잔류자화는 틀어짐 각도가 약 20o까지는 큰 

감소를 보이지 않으나 보자력은 완벽한 정렬부터 멀어짐에 따라 

계속하여 감소하는 경향을 보인다. 따라서, 잔류자화의 감소보다 

보자력의 감소가 조금 더 영향을 받는 것을 확인할 수 있다.  

다음으로 위 자기이력곡선을 통해 최대에너지적을 계산하였다<그림 

20.(c)>. 보자력 및 잔류자화의 감소로 인해 최대에너지적은 결정립 간 

자화용이축이 틀어짐에 매우 치명적이다. 최대 틀어짐 각도가 약 10o가 

넘어가면서부터는 선형적으로 감소하는 경향을 보인다. 반면 완벽한 

정렬에 가까울수록 최대에너지적은 약 55MGOe 에 수렴되는 경향을 

보인다. 따라서 영구자석의 최대에너지적을 높이기 위해선 결정립 간 

자화용이축의 배열 또한 매우 중요한 요소이며 결정립 간 자화용이축의 

틀어짐 각도가 최대 10o 이내로 모든 결정립의 자화용이축을 한 

방향으로 배열시켜야 보자력 및 잔류자화의 손실을 줄이고 

최대에너지적을 높일 수 있다.  



 54

 

<그림 18> 결정립 간 자화용이축의 오배열 정도에 따른 

(a)자기이력곡선. (b) 보자력 및 잔류자화 (c)최대에너지적 변화 
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제 6 장 

결       론  

   본 연구에서는 미소자기 전산모사를 이용하여 NdFeB 영구자석의 

자화반전 시 에너지를 분석하고, 미세구조를 제어함으로써 보자력을 

향상시키는 방법 및 그 원인에 대해 분석하였다. 역자구는 

Zeeman 에너지가 최대가 될 때 형성되며, 전체 에너지를 감소시키기 

위해 역자구가 전파된다. 역자구가 전파되며 정자기 에너지와 

교환에너지의 변화가 최대가 될 때 보자력을 나타낸다. 결정립 크기가 

작아질수록 역자구 형성 시 내부의 국부적인 반자장의 크기가 작아져서 

인접한 결정립에 끼치는 영향이 줄어들어 결과적으로 보자력이 

향상되었다. 또한 결정립계의 포화자화 값이 증가할수록 자화 반전 시 

역자구 형성 지점의 수가 증가하며, 이는 보자력을 감소시킨다. 반면, 

결정립계의 Aex 는 역자구가 형성되고 전파되는 양상에 기여를 하고 

보자력에는 큰 영향을 끼치지 않음을 알 수 있었다. 마지막으로, 결정립 

간 자화용이축의 오배열은 보자력 및 잔류자화에 매우 치명적이므로, 

이방성 자석의 경우 모든 결정립의 자화용이축을 10o 이내로 정렬해야 

그 손실을 최소화 할 수 있다는 것을 알아내었다. 본 연구의 이러한 

결과들은 중희토류를 삭제한 NdFeB 영구자석을 개발하는데 있어, 

실험적으로 관찰 할 수 없는 자화 반전 거동 및 미세조직의 영향을 

분석함으로써 실험이 진행되어야 할 방향에 대한 기반 지식을 

제공하였다는데 그 의의가 있다.  
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