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Abstract: The research progress of Fe3Si intermetallics is reviewed. The basic properties of Fe3Si are ana-
lyzed and discussed in detail, such as the basic structure characterisitics, magnetic property, selective site sub-
stitution of transition metal elements, phase transition, diffusion mechanism, environmental embrittlement 
and fracture mechanism, high temperature creep and electronic structure properties and so on. Finally the 
main problems of studies for intermetallic compounds Fe3Si are given at present. 
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摘  要：本文综述了金属间化合物 Fe3Si 研究现状。对 Fe3Si 晶体的结构、磁学性质、过渡金属元素的占位

特性、扩散机制,环境脆性和断裂机制，高温蠕变性质以及电子结构性质的研究等进行了分析和讨论，指出

了当前金属间化合物 Fe3Si 研究面临的主要问题。 
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1 引言 

Fe-S 化合物因其在电子学，热电，光电和磁学等

领域有着广泛的应用，近年来成为人们关注的热点。

由于其多变的电子学和磁学的性质，Fe-Si 化合物被认

为是在热稳定接触 [1,2]，太阳能电池器件[3]，基于冷光

的发光光源[4]，基于磁阻的转换器件和自旋电子学器

件[5]等领域有潜在应用前景的材料之一。其中金属间

化合物 Fe3Si 是一种重要的磁性功能材料，具有高硬

度，优异的抗腐蚀性能和低电导率及优异的软磁性能，

不仅在高频信息领域有希望代替普通硅钢片，而且还

被广泛用作音频和视频磁头材料和卡片阅读器的磁头

材料。此外，Fe3Si 合金具有负的温度系数，是一种有

特殊性质的导体，有可能成为新型的电阻材料[6]，还

可用于硅钢薄板的表面涂层[7]。 

2 Fe3Si 的结构和物理性质 

2.1 Fe3Si 的晶体结构和基本的物理参数 

 
Table 1. Basic physical and mechanical parameters of Fe3Si.  

表 1. Fe3Si 基本的物理和力学参数 

晶系 空间群
晶格常数

 (nm) 

密度 

(kg/m3) 

熔点 

(K) 

杨氏模量

(Pa) 

立方 lm3m 0.564 7080 
1393 

(D03) 
203.07×109

热膨胀系数  等压热容 Cp 

11.4×10﹣6K﹣1(293K～1143K) 

11.0 × 10 ﹣ 6K ﹣ 1(1143K ～

1343K) 

98.30 Jmol-1 K-1(293 K) 

71.35+87.38×10-3T+148.93×102T2

(273 K~800 K) 

 

金属间化合物 Fe3Si 有很宽泛的化合范围（8％～

27at.％Si）室温下为 D03(cF16)结构。随着加热处理的
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温度，首先发生 B2(cF2)结构的转变，加热或者冷却过

程中的确切的相变温度和真实的相变次序由成分而

定。Fe3Si 合金优秀的抗腐蚀性和磁性吸引着商业应

用。然而，Fe3Si 的主要缺陷是它极端的脆和硬[8]。因

此对于 Fe3Si 一些基本性质还需要进一步的认识与改

善. 表 1 为其具体的物理和力学参数[9]。 

铁磁性硅化物 Fe3Si 有三个相(A2,B2和 D03)，其中

有着面心立方结构的 D03 相是稳定相，估算得到其在

费米能级上是自旋极化的[10]。在室温下已经证实存在

自旋注入，因此 Fe3Si 在电子的自旋注入领域有潜在

的应用前景[11]。 

 
Table2. Neighbour configuration in stoichiometric Fe3Si 

表 2. 符合化学计量比的 Fe3Si 中近邻的描述 

近邻 1 2 3 4 5 6 

Ra 0.43 0.5 0.705 0.83 0.86 1.00 

A,C 4B 6A,C 12A,C 12B 8A,C 6A,C 

 4D   12D   

B 8A,C 6D 12B 24A,C 8D 6B 

D 8A,C 6B 12D 24A,C 8B 6D 

其中距离 Ra被表示为晶格常数 a 的分数。 

 

 

Figure. 1 Schematic drawing of the Fe3Si structure, showing the 

four different sites 

图 1 四种不同位置的 Fe3Si 结构示意图 

 

Fe3Si 的居里温度为 840K，具有面心立方结构

Fe3Si 晶格常数为 0.564 nm，这与 Si(0.543 nm)的晶格

失 配度 大约 为 4% 。符 合化 学计 量比 的有 序

Fe3Si(Fe75Si25)晶体是一个 DO3的结构，每个晶胞内有

四个原子，坐标分别为 A(0,0,0)、B(0.25,0.25,0.25)、

C(0.5,0.5,0.5) 和 D(0.75,0.75,0.75)。Fe3Si 在 803～843 

K 下是铁磁性的[12]，在有序 Fe3Si 晶体中 Fe 原子占据

三个亚晶格 A,B 和 C 的位置,而 Si 原子填充亚晶格 D

位置。它拥有两种不同的 Fe 位 A，C 和 B[13]，这里的

两种 Fe 位置在晶体学和磁学上性质不同,可看作是

Heusler 合金 FeII2FeISi(D03 类型 ) ，磁矩分别为

2.2I
B μB/atom 和 35.1II

B μB/atom，这里的 μB

是玻尔磁子，如图 1[14]。表 2 说明了具有化学计量比

的 Fe3Si 的邻近位置原子的排列[15]。 

2.2 Fe3Si 的磁学性质 

目前，Fe3Si 的研究主要集中在其磁学性质上，被

作为软磁材料常应用于发电机和变压器的铁芯，还制

成了音频或者视频磁头，卡片阅读器，特别是在高频

信息领域方面尤为明显。另外薄膜 Fe3Si 也开始用于

磁阻存储器中，并且可利用其自旋电子学的性质制备

自旋电子器件。 

极化中子实验和饱和磁化强度测量[11]证实对于

Fe3Si 中两种类型的 Fe 原子的磁矩非常的不同。Fe3Si

中 B 位置的 Fe 原子磁矩为 MFe[B]=(2.2-2.4)μB,这与体

心立方 Fe 原子的接近，然而处于 A 和 C 位置的 Fe 原

子的磁矩为 MFe[A,C]=(1.1-1.35)μB，明显小于前者。另

外还发现处于 D 位的 Si[D]的磁矩为负值-0.07μB。同

时 Swintendick[16]也在理论上用非自旋极化增广平面

波法研究了 Fe3Si 的电子结构，然后把交换劈裂性质

考虑在内来解释所观测到的磁矩。 

Williams[17]使用增广球面波法完成了从头开始的

自洽局域自旋密度(LSD)估算，获得了Fe原子的磁矩：

A、C位置为1.36μB，B位置为2.48μB，与实验相一致。

Herfort[18] 使用超导量子干涉器测磁法分析了在

GaAs(113)上外延生长的Heusler合金Fe3Si薄膜的磁各

向异性，薄膜层显示出一个沿着 03 1  易磁化轴占

主导的四重磁各向异性。Fe3Si薄膜的每个铁原子的平

均磁矩在300 K下确定为(0.73±0.06) μB。符合化学计

量比的样品的磁各向异性常数K1值等于(3.0±0.6)×

103 J/m3，这跟那些报道的块体Fe3Si和Fe3Si/GaAs(001)

薄膜的值符合得很好[19]。 

2166

The 7th National Conference on Functional Materials and Applications

978-1-935068-41-9 © 2010 SciRes.



 
 

 

 

3 Fe3Si 中过渡金属元素占位的研究 

过渡金属杂质取代 Fe3Si 占据择优位置已经被好

几位研究者[15]报道。来自大量的核磁共振(NMR)研究
[20]，中子衍射[21]和穆斯堡尔实验[22]确定了过渡金属杂

质在元素周期表中 Fe 左边的元素(如 Ti，V，Cr 和 Mn)

有选择地替代 Fe(B)原子，同时在 Fe 的右边和下面的

元素(Co，Ni，Ru，Rh，Pd，Os 和 Ir)替代 Fe(A，C)

原子。 

Fe3Si 的一个独特的性质是 3d 过渡金属杂质在两

个非等效晶格位置上会有选择地替代 Fe。在周期表中

Fe 左边的元素(即 Mn 或者 V)对于 Fe[B]表现出强烈的

优先权，但是对于 Fe 右边的元素，像 Co 或者 Ni 则

会选择 Fe[A] 或者 Fe[C]。这些位置优先权也会出现

在 Fe3-xVxSi 和 Fe3+xMnxSi 之中。这里的 V 和 Mn 专

门地替代 Fe[B] 达到与 V(x=0.75) 或者 Mn(x=0.5)一

样的浓度。实验上，这些优先位置权特性已经被核磁

共振(NMR)、中子衍射、穆斯堡尔谱、X 射线吸收近

边结构(XANES)和广延 X 射线吸收精细结构(EXAFS)

的研究所证明[14]。 

4 Fe3Si 的相变和扩散机制 

Zhang等人[23]研究了两个不同类型Fe-Si系统的块

体扩散偶，即Fe/Si和Fe/Fe3Si，研究的侧重点是Fe3Si

的形成和生长。结果显示在Fe/Si扩散偶中首先形成了

Fe3Si，接着是FeSi， 后是FeSi2。Fe3Si有很宽泛的化

学计量比（10％～25at.％Si），然而，仅仅是理想配

比的Fe3Si出现在Fe/Si扩散偶的Fe3Si扩散层中，而非理

想配比的Fe3Si形成在Fe3Si/Fe扩散偶中。Fe3Si的自由

能和Fe-Si亲和力能够用来解释Fe3Si的形成行为和

Fe3Si晶格中的原子扩散机制。 

一般来说，在相转变中，有两个主要的控制相变

的因素，即热力学(自由能的改变)和动力学。考虑化

学和磁学相互作用使用 Bragg-Williams-Gorsky[24] 

(BWG)模型能够估算自由能，在固定的温度下 Fe3Si

自由能的改变随着铁浓度的减少而降低。在 973K 时

对以 Si 原子分数为函数 Fe3Si 的自由能进行估算得到

的结果如图 2，可以看到随着 Si 分数从 0.12 增加到

0.25(12-25at.％)，自由能减少。热力学上符合化学计

量比的 Fe3Si 是 稳定的形式是 Fe3Si，而且比非化学

计量比的 Fe3Si 优先形成。另外扩散过程影响扩散偶

中的反应动力学，Bakker 等人[26]提出有序 D03晶格中

的扩散过程，占主导的元素(此种情况下是 Fe) 仅仅在

三个 Fe 亚格点之间跳跃，即 A,C 和 B 亚格点。这个

模型已经被 Speiol 和 Vogl[26]使用准弹性穆斯堡尔谱

(QMS)和准弹性不相干中子散射(QNS)证实。Fe3Si 中

近邻原子和硅原子之间存在强烈的亲和力，这也被穆

斯堡尔谱证实。人们发现硅原子同邻近的铁原子共用

他们的 3s 和 3p 电子，所以填充了铁原子的 3d 态。

Garba和 Jacobs[27]使用紧束缚模型估算了 Fe3Si的亲和

力，得出邻近的硅和铁原子之间存在比邻近的铁与铁

原子之间更强大的亲和力。所以当铁原子在 Fe3Si 中

扩散时，铁原子比硅原子更容易占据铁位置。如果符

合化学计量比的 Fe3Si 中的铁原子仅仅通过 A，C 和 B

位置扩散，系统的结构和自由能将不会改变。 

 

 

Figure2. Plot of the difference between the configurational free 

energy term FK and the internal energy term
0

UK , which is not a 

function of the order parameter, versus silicon atom fraction at 
973K. 

图2  973K 下Fe3Si中Si原子分数以及对其自由能估算的函数关系 

 

Zhao[28]等人研究了 Fe 和 Si 的粉末(原子比 3:1)的

机械合金化和紧着的不同退火条件下的热处理，分析

了机械合金化过程和接下来的热处理过程中的相成分

及结构的变化。结果显示 Fe 的 XRD 峰逐渐变宽减弱

并且随着球磨时间的的增加从低角度向高角度转移，

在球磨 20 小时后主要的相转变成了 α-Fe(Si)固溶体。

当样品在 673K以下热处理，主要的相仍然为 α-Fe(Si)。

然而在高于 673K 以上加热时，能够发现有序 Fe3Si

相，随着温度的增加 Fe3Si 的 XRD 峰变得尖锐。 

5 Fe3Si 的环境脆性和断裂机制 

Chen 等人[29] 利用俄歇电子能谱(AES)和 X 射线

电子能谱(XPS) 研究了多晶 Fe3Si 合金与氧气和水蒸

气的表面反应。结果显示样品的表面首先吸收氧气和
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水蒸气，然后它们择优的同合金中的组成部分 Si 反应

形成 SiO2。室温下发生分子吸收和水蒸气以及氧气的

电离吸收，但是分子吸收相对比较大。温度从 293K

增加到 473K 会推延表面的反应。基于表面反应的研

究，Chen 等研究预测 Fe3Si 合金在水蒸气中易于发生

环境脆化，并且环境脆化的严重程度可能与化学计量

比密切相关。 

Peng[8]实验了实验环境对 Fe3Si 合金的易碎行为

的影响，发现 Fe3Si 合金的断裂强度 b 按照以下的顺

序减小：氧气，空气和氢气。在不同的实验环境中其

断 裂 韧 性 表 现 为 ： 在 氧 气 中 为 ICK 为

11.5±0.3MPa·m1/2，在水蒸气中为 8.6±0.4MPa·m1/2。

断裂韧性的减小归因于 Si 和水在环境中的反应。因此

环境脆变应归因于来自于空气水分释放的氢或者室温

下氢气的存在。作者还在研究中发现 Fe3Si 合金表面

反应：Si+H2O→SiO2+2H2，已经被 XPS 和 AES 证实。

因此实验将 Fe3Si 合金的本质脆性同环境影响的脆性

区分开做出了贡献，利用 SEM 发现 Fe3Si 合金的断裂

机制在氧气中是穿晶断裂，但是在氢气和水蒸气中则

变成了晶间断裂。 

U. Kettner[30]等人发现高的Pierles-Nabarro应力和

反相晶界能量是造成Fe3Si合金脆性的原因。人们通

过控制快速冷凝的颗粒尺寸和控制化学气相沉积

(CVD)中的氧气含量来改善Fe-13 at.％Si(Fe-6.5 wt％

Si)的韧性[31]。 

6 Fe3Si 的高温蠕变特性和电子结构及性质 

Oertel 等[32]研究了符合化学计量比的 Fe3Si 单晶

在温度 723K 到 1123K 的高温蠕变特性，压力 σ 设定

在 40 到 250 MPa 时的蠕变特性，发现对于含量少于

25at.％Si 的晶体的稳定的蠕变速率跟温度的关系能

够通过指数函数 exp( kTH /exp )来描述，对于

Fe-26at.％样品仅仅在低于 773K 和高于 873K 时显示

出指数关系。在这个中间温度范围相互关系是微弱的，

这暗示在这个中间范围存在两个相。实验结果与假定

相界不能阻碍位错的运动相一致，并且在这两个相中

位错速度也是不同的。 

在 磁 学 短 程 有 序 性 和 自 旋 波 的 研 究 中 ，

Blanckenhagen[33]基于一个假设即磁学短程有序性这

个前提，来通过实验验证在高于居里温度 Tc 之上存在

自旋波。结果中子散射实验证实 Fe3Si 中存在磁学短

程有序性，而且温度达到居里温度 Tc 以上的 250 K 时

探测到了自旋波。但是并没有解释这种短程有序的稳

定性。Leoni[34]使用 Heisenberg 模型研究了有序铁磁

性合金 Fe3Si 在非相互作用自旋波近似中的自旋波激

发的扩散规律，给出了 k 矢量（ k ＜＜1/a）以及布

里渊区中的主要点和对称线的扩散关系的明确表达，

详细地写下了在这些情况下自旋波状态的对称性质，

显示出当考虑到在这些合金中自旋波的中子散射时它

们的作用。K.Szymański[35]等人利用穆斯堡尔谱研究了

Fe1-xSix合金的有序和无序特性，给出了修正厚度效应

后的图谱，短程有序和长程有序参数也使用穆斯堡尔

谱估算出来了，还确定了不同位置中的原子的分布，

发现对于 x＜0.25 的合金的轻微无序的主要原因是来

自 A 位置的 Fe 原子跟处于 D 位置的 Si 原子的相互交

换位置，然而对于 x＞0.25 的情况，B 位置的无序性

又占据优势。 

 

 

Figure 3. The calculated band structure along several symmetry 

directions for Fe3Si 

图 3. 对 Fe3Si 沿着几个不同对称方向的能带结构的估算 

 

Garba 和 Jacobs[36]应用基于经验的紧束缚哈密顿

函数的递推算法完成了 Fe3Si 中的掺杂元素 Mn，Co

替代不同铁位置的电子结构的理论研究。由于金属间

化合物 Fe3Si 中有两个非等效的 Fe 位置，分别是立方

对称的 Fe[B]和四面体对称 Fe[A,C]，所以结果显示来

自过渡金属元素的杂质在热平衡情况下有一个明显的

趋向就是择优地占据两种不同位置类型中的其中一
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个。作者还在文中估算了 Fe3Si 的能带结构，如图 3

所示，对于不同位置和不同自旋取向的 Fe3Si 的电子

态密度，以及两个可能的位置的上被 Mn 和 Co 杂质占

据时的局域电子态密度也进行了估算。I. N. Sha-

banova[37]等人研究了 Fe3C,Fe3Al,Fe3Si 以及它们的单

一组成成分从 293K 到 1273K 温度范围的内层电子和

价电子的能带，从 Fe 2p3/2，C 1s, Si 2p 和 Al 2p 的电

子态的变化中证实了电子从 Fe 迁移到 C，从 Al 和 Si

迁移到 Fe，发现组分中的第二个原子的类型在确定化

合物的电子结构上起着决定性作用，并且非过渡元素

组分的多能带结构也影响着价带的形成。 

7 总结 

综上所述，对比国内外研究的特点，发现国外对

于金属间化合物 Fe3Si 的研究无论在深度和广度上都

走在了前面，广泛涉及到包括 Fe3Si 的磁学性质，电

子结构的研究，过渡金属占位，高温蠕变特性，相转

变和原子扩散等各种物理性质上。相比之下，国内在

理论上的研究还相当少，基本处在起步阶段且差距较

大。虽然是这样，但国内外在金属间化合物 Fe3Si 的

性质研究的过程中仍存在理论上的不足。虽然 Fe3Si

的结构特点已经很明确了，但是对于影响 Fe3Si 的本

质脆性的因素还没有完全搞清楚，从环境因素和电子

结构等理论角度分析影响其本质脆性的解释还很少；

另外对于它的磁学性质，电子结构的特点，过渡元素

占位以及相变机制等内容还需要进一步深入研究。 
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