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!国家自然科学基金（批准号：!%&#’##’）资助的课题(

基于单离子晶场模型，提出了计算稀土)*+（,-）金属间化合物取向多晶样品磁化曲线的方法(用此方法计算了

取向./$*+!’0和12$*+!’0多晶的高场磁化曲线，计算中使用了拟合化合物单晶磁化曲线得到的交换场与晶场参

数(计算曲线与实验曲线相符合(
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! 引 言

稀土（!）)*+（,-）金属间化合物中稀土晶格的

磁各向异性来源于晶场作用，因此准确地确定化合

物的晶场参数，对于了解其磁各向异性很重要(以前

人们 都 是 从 化 合 物 的 单 晶 磁 化 曲 线 确 定 晶 场 参

数［!—"］(许多类化合物（如!$*+!’,，!$*+!31" 和

!（*+#）!$1"（#56-，78，⋯）等）没有单晶样品，只

有多晶样品的磁化曲线，对这些化合物的晶场参数

还未详细系统地研究(本文基于单离子晶场模型，假

设晶粒的$轴绕取向方向（9(:(）按高斯函数分布，

用拟合./$*+!’0和12$*+!’0单晶磁化曲线［’，&］得

到的交换场与晶场参数，计算了化合物取向多晶样

品的高场磁化曲线(计算曲线与实验曲线符合，从而

说明了这种方法的正确性(

$ 模型与计算方法

取向多晶化合物包含%个晶粒，晶粒间无相互

作用&化合的的总能量’ 为% 个晶粒的自由能之

和，即’("
%

)(!
’)&设晶粒的$轴绕取向方向按高

斯函数分布，则在取向方向为*轴的"+*坐标系中

（如图!所示），化合物沿取向方向（*轴）和垂直于

取向方向（"轴）的磁化强度分别为

##(
$
!／$

!$(#
$
!／$

"$(#
#;;8<!$（,;8<!;8<!$=-;（#-"$）-=-;!=-;!$）+>?,

!$$
$!（ ）$
#
2!$2"$

$
!／$

!$(#
$
!／$

"$(#
;8<!$+>?,

!$$
$!（ ）$
#
2!$2"$

， （!）

#%(
$
!／$

!$(#
$
!

#$(#
$
!／$

"$(#
#;;8<!$（;8<!.（!$，#$，"$，#）-=-;!;8<!$=-;#$）+>?,

!$$
$!（ ）$
#
2!$2#$2"$

$
!／$

!$(#
$
!

#$(#
$
!／$

"$(#
;8<!$+>?,

!$$
$!（ ）$
#
2!$2#$2"$

， （$）

.（!$，#$，"$，#）(=-;!$=-;#$=-;（#-"$）,;8<#$;8<（"$-#），

其中（!$，#$，"$）为晶粒)的〈!##〉坐标系"/+/"/（*/
轴平行于晶粒的［##!］轴）在"+*坐标系中的角度，

（!，#）为晶粒)的磁化强度!;在"/+/"/坐标系中

的方位角，!#为取向参数，由剩余磁化强度的比值

##（0@#）／#%（0@#）来确定［A，3］，对./$*+!’0

和12$*+!’0，!#分别为!3&’1和!$&&1&
忽略2和3晶位的差别，!$*+!’0中有两个磁

不等价晶位：!（!）和!（$）&在"/+/"/坐标系中，晶

粒)（!$，#$，"$）（)@!，$，⋯，%）的两个磁不等价晶

位的稀土离子!"B（4）（4@!，$）的哈密顿量为
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图! !"#和!$"$!$坐标系
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其中!为自旋0轨道耦合系数，+*) 为晶场参数，#-!
为稀土（1）0()交换场，#为外磁场，其他符号具有

通常的意义2对*+"()!%#和,-"()!%#，!分别为&!’
.和/$&.［0］2对于给定的#-!和#，在包括基态3
和第一激发态3构成的!
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维子空间中将（$）式对角化，可求得1$1（&）离子的

本征值5)（&）和相应的本征函数#)，&〉（)2!，"，

⋯，!
3

（"3(!））2化合物中晶粒6的1"()!%#系统

的自由能56为
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其中:!()和;()（7）分别为()晶格的磁各向异性

常数和磁矩2计算中#-!（7）是按正比于;()（7）随

温度 变 化 的2而 :!()（7／79）和 ;()（7／79）／

;()（’）（79为居里温度）的数值均取自:"()!%#的

实验结果2相对#()，$()求（%）式的最小值，可确定晶

粒6的()晶格磁化强度 ;()的方位角（#()，$()）2
晶粒6的1（!）离子的1"()!%#系统的磁矩分别为
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从而确定晶粒6的磁化强度$52将化合物<个晶粒

的;5和方位角（#，$）代入（!）和（"）式，即可计算出

化合物沿取向方向和垂直于取向方向的磁化强度2

$ 结果与讨论

表!列 出%2". 时 计 算 使 用 的 交 换 作 用

""#%-!与晶场参数+*)，所列参数是拟合化合物单晶

表! 1"()!%#（1<*+，,-）在%2".的交换作用""#%-!与晶场参数

+*) （单位：.）

""#%-!+’" +""／6 +’% +"%／6+%% +’& +"&／6+%& +&&／6

*+"()!%# ;0’%’’""’=!/’ ’ ’=!’/’ ’ ’ =%/’

,-"()!%# &$’&’’$"’="&’ ’ ’=//’ ’ ’ =%’’

磁化曲线得到的参数2对于,-"()!%#，在%2".易

磁化方向偏［’’!］轴的角度的计算值为$’2/=，实验

值为$’=—$’20=［"，>］，自旋重取向温度的计算值为

!$/.，实验值为!$/.［"，>］2图"示出取向*+"()!%#
多晶在%2".沿取向方向和垂直于取向方向的高场

磁化曲线的计算和实验结果2图$示出取向*+"()!%#

图" 取向*+"()!%#多晶在%2".的磁化曲线

—?—为计算值，·为实验值［!’］

图$ 取向*+"()!%#多晶在"%’.的磁化曲线

—?—为计算值，·为实验值［!!］
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图! 取向"#$%&’!(多晶在!!$)的磁化曲线 图

注同图$

图* 取向"#’*%&++(,多晶在$,,)的磁化曲线

—-—为计算值，·为实验值［’$］

图. 当晶场参数"/$变化’*#时，取向"#$%&’!(
多晶在!!$)的磁化曲线 —-—为用表’所列参

数计算的值，—!—为用"/$变化’*#的参数计算

的值，·为实验值［’/］

多晶在$!/)沿垂直于取向方向的高场磁化曲线的

计 算 和 实 验 结 果!图 ! 和 图 * 分 别 示 出 取

向"#$%&’!(多晶在!!$)和取向"#’*%&++(,多晶

在$,,)的高场磁化曲线的计算和实验结果!可以

看出，计算曲线与实验符合很好!图.示出当晶场参

数"/$变化’*#时，取向"#$%&’!(多晶在!!$)沿

垂直于取向方向的高场磁化曲线的计算和实验结

果!与用表’所列参数计算的结果相比，用"/$变化

’*#的晶场参数计算的曲线与实验结果符合不好!
上述 结 果 表 明：可 以 用 本 文 所 述 方 法 计 算 $%%&

（01）化合物取向多晶样品的磁化曲线来得到化合

物的主要晶场参数"&’!
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