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�� (R)- ��� (T) ������������������. �������������, ������
�����������������, ���������� (LSDA), 	 Ni13Nd3B2 �����������
�, ����	������������. ����, Ni13Nd3B2 ��������
�. LSDA �������
��������	, Nd ����� Ni, B ����������, Ni ����� Ni ������	���
. �
��� Nd-Ni ����, ��
� 8.4329 µB, ��	 Nd ���
��, ��������� Nd-4f, Ni-3p, Nd-5p �
����������������	.

���: ���	��, �����, ���, ����������

PACS: 75.10.−b, 75.50.−y

1 � �

������������
��
��

�, ��	������ [1−3]��� (R)- ��
� (T) ������ [1−4] ����������
�������, �������������.

RNi4B ���������� Kuźma  [5] 	��
����, ���� B �� 16.6 at.%� R-M -B

����� R1+nM5+3nB2n 
	, ��	���
� CeCo4B[6] ����. ��� Hermes[7] �	��
�� RERhZn (RE =La, Ce, Pr, Nd) �����
�, ����	��� CeRhZn ��������,

PrRhZn � NdRhZn ���������. ���
���������
���. Ni13Nd3B2 
��
�����������, ����� CeCo4B �
� [8], ���������������, ��

	��	��	����, �	�����
	
�������
�����. ��������
�	���	, ��
�����������
��
	, ������������ (LSDA) �
� Ni13Nd3B2 �������������	�
������������, ��	 Ni-R-B ��
������������	���, �	�
����� Ni13Nd3B2 �������
.

2 �������

Ni13Nd3B2 ���� P6/mmm, Nd � Ni �
� CeCo4B 	� Ce � Co ���� Ni13Nd3B2. �
������, ����	����� Ni4NdB 	
�	� [9], ������	 ( 1), Ni4NdB �
�� Ce4CoB ��. ��	�	�� a = 5.005 Å

(1 Å = 0.1 nm), b = 5.005 Å, c = 10.904 Å, α =
β = 90◦, γ = 120◦.

 1 �� Ni13Nd3B2 	���� 18 
���


���� MedeA2.5 � VASP5.2 ��� (��
��������, Vienna ab-initio simulation pro-

gram), �� LSDA ����	�, ������
������������. Ni ����	�
� [Ar]3d8, Nd ����	�� [Xe]4f3, ���
��������������� PAW ���
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� - ������, ���� 6 × 6 × 2 	� (��
� k 	�) 	��	�����, �������
� Ecut = 400.00 eV, 
�	 0.2 eV, ������
����� 1.0 × 10−6 eV.

3 �����

3.1 ������������

� 	 � � LSDA � � Nd � �  � Ni

� Ni4NdB 	 � � �, � � � � CeCo4B � �
� Ni13Nd3B2 	���. � 1 �	������
�������. 	�� 1 ����������,

�������������� [10] ����,

	���
��� 1.75%, ����������
����������.

� 1 Ni13Nd3B2 	������������

	��� ���/nm ���/nm 
�/%

a 0.5025510 0.4937747 1.75

b 0.5025510 0.4937747 1.75

c 1.095900 1.0673055 2.61

3.2 LSDA ��� Ni13Nd3B2 ��������� (DOS) ���
������������

 2 � LSDA � 	 � � � � � � � � �
� Ni13Nd3B2 ����. ����	�, �
������, ��

������
���
��	����, �� Ni13Nd3B2 ������.

 2 ���������
���������
�

, �� Ni13Nd3B2 �������.  2(b)

��, ������� 0.0483(6) eV, ������
�	� −0.0719(5) eV ��, Alexandrov � Kaye[11]

��� YBCO ���
�����������
���:

C =kBN(0)β−1

[
π2

4
+

(Δβ)2 χ (T )
4μ2

BN(0)

]
,

χ (T ) =2μ2
BN (0)

(
1 +
π

4

)
e(−βΔ

2 ), (1)

	� β = 1/(kBT ), kB ��		��, μB �
�	��, χ(T ) �����
��. �����
�, 	���������
�������
��������� Δ, ��	
�����
�� (TDOS)N(0), ������������
� γ = C/T = 25.567(6) mJ·(K2·mol)−1, ����
� Kondo ��
������.

�����������	��
����
���. �� 3(a) � (b), Ni13Nd3B2 ����
�
���	 Nd-4f ��, 	���	 Ni-3d �
�, � TDOS ��������
�����,

����������, � 2 ����, 	
�� Ni13Nd3B2 	�
����������
�
�.

 2 �� Ni13Nd3B2 ���������� (a) ��


����; (b) ��
�����

� � � � � � � � �  �, � �
� −36.51(5) eV � −32.73(7) eV ���	 s (Nd-

6s �����) ����, Nd-6s �� Ni-3p ��
��� DOS �����
��������

��

���������, �����
����������, ������ (001) ��
� ( 4(a)), Ni ��� Nd �������, �
� s-p ��. ������ Nd-6s �������,

������� 1.43(4) eV, �� Nd-6s �����
���������. −18.27(1) eV � −14.53(3)
eV ����� p (Nd-5p ��) ����, B-2s �
� B-2p � DOS ����, �������, ��
 4(a), Nd ��� B ����������

������
, ����������, ���
��. Ni-3p �� Ni-3d � DOS ����, ����
���, �� 4(b), Nd ��� Ni �������
���
������
, ���������

067501-2



� � � � Acta Phys. Sin. Vol. 61, No. 6 (2012) 067501

�, �����. −9.55(8) eV � 8.01(4) eV ���
� d � f (Ni-3d � Nd-4f ���) �������,

Nd-4f ����	�	�������	���,

���
	���� Nd-4f ����� 5s2p66s2

�����, DOS ������	�, �
��,

������, �������. B-2p �� Ni-3p

�, Ni-4s ��� −5.81(9) eV � DOS �� “��”,

�
�����. �����, Ni-3p �� Nd-5d

� DOS ����, ���� 3p-5d ��. Nd-4f �
�	�����
�� (��
�������
�

���), Ni-3p � Nd-5p ����	���
��	
��, ����, �
�����	
�
���
����, ���
���	
���
� Ni13Nd3B2 ������, �
������	
	�
�, �
����������, ����
��
�� 8.43292 μB.

 3 �� Ni13Nd3B2 ���� TDOS � Nd, Ni, B ������ (a) TDOS � Ni ������; (b) Ni � B ������

 4 LSDA ��� Ni13Nd3B2 ����� (a) (001) �; (b) (100) �

 4 � Ni13Nd3B2 � LSDA �������
���. ��������� DOS ���
���������:  4(b) � Nd ������
���	
 Ni �������, �����; Nd

����� Nd ���������, ����	
���� Ni ��
���������, � 4f-

5d-3d-5d-4f ����
	; �� Ni ������
	�������, � Ni-Ni �
����	�.
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 4(a) �������� Nd �	
�� B ��
���
������ (� 3 ���).

LSDA ��� Ni ���
�� 3.06 μB, Nd �
��
� −11.48 μB(������
��), �
�
�� −8.43292 μB, ��
�������, �
���������	�	� - ����	�	�

������� [12], �� Nd-5d �����
������� Nd-4f ��� Ni-3d �����
��
��, 
� 3d-5d ���	.

4 � �

� � � � � 	 � � � � � LSDA �
� Ni13Nd3B2 ��������������
��������������������, �

���:

1) ��������, Ni13Nd3B2 ���
��� 0.0483(6) eV �����
�, ����
� 25.567(6) mJ/K2·mol−1. LSDA �, ���	��
�� Ni, B ����� sp ����
	, Ni, Nd �
��� 3d-5d �����������	���;

Ni-Nd �����	��
�����; Ni-Nd

�	����
������;

2) ��������, ���� Nd ���
����������, �����
	�
�; �� Ni ������ Nd ������,

���� 4f-5d-3d-5d-4f ����
	, ����
��� Nd ���	
�� B �����
���
���.
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Abstract

The rare earth-transition (R-T) intermetallics has excellent physical and chemical properties. The electronic structure, the band

structure and the magnetic properties of the compound Ni13Nd3B2 are studied by using the first-principles plane wave pseudopotential

method and the local spin-density approximation (LSDA). The calculation results indicate that this system is a metallic conductor

with a very small band gap. The system has very complex bonding, where Nd atoms and the neighboring Ni and B atoms form ionic

banding, whereas Ni atoms and the neighboring Ni atoms form covalent bonding. Under LSDA approximation, the system has Nd-Ni

ferromagnetic coupling, and the total magnetic moment (≈ 8.4329 µB) is provided by the local Nd magnetic moment. The Nd-4f,

Ni-3p, Nd-5p electron spin splittings due to spin polarization result in the magnetic system.

Keywords: density functional theory, electronic structure, magnetic property, rare earth-transition metal com-
pound
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