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冲击波诱导Nd2Fe14B磁相变的理论计算研究∗

鲁峰 陈朗† 冯长根

(北京理工大学机电学院, 爆炸科学与技术国家重点实验室, 北京 100081)

( 2014年 3月 19日收到; 2014年 4月 22日收到修改稿 )

根据Nd2Fe14B的冲击加载实验, 计算了 3.3—7.2 GPa压力范围内冲击波阵面上压力与温度的关系. 基
于分子场理论, 引入压力等效场, 改进了双亚点阵理论模型, 并分析了在不同温度和压力下Nd2Fe14B的磁性
转变机理. 计算了压力对Nd2Fe14B 磁致伸缩系数、磁化率、磁化强度以及居里温度的影响, 给出了Nd2Fe14B
发生铁磁 –顺磁相变的压力和温度判据. 计算结果表明: 压力使Nd2Fe14B的居里温度逐渐向低温区转移, 当
压力从 0 GPa 增加到 1.15 GPa时, 居里温度从 584 K降至 292 K; 随着压力的增加, Nd2Fe14B的磁化强度不
断下降, 且临界去磁压力随温度的升高呈下降趋势; 在 3.3—7.2 GPa压力范围内, Nd2Fe14B 发生了铁磁 -顺
磁相变.
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1 引 言

在冲击波压缩作用下, 固体的磁学性质将发生
显著改变, 一些磁性材料的磁化强度、居里温度、磁
化率等磁学参数对压力有着很强的依赖关系. 通
过理论计算方法对磁性与压力的关系进行物理描

述是许多研究者的目标. 分子场理论已成功地被
用于计算分析稀土磁性材料的磁性转变过程. 1982
年, Herbst和Croat[1]提出了双亚点阵分子场理论,
采用三个分子场系数分别描述RFe3化合物 (R表
示稀土元素)中的三种交换作用, 即R-R, R-Fe和
Fe-Fe三种磁相互作用, 这三种磁相互作用决定了
居里温度和分子场. 随后, 文献 [2—5]采用分子场
理论计算了R2Fe17C, R2Fe14B等稀土磁性化合物
的磁化强度与温度的关系. Hao[6]采用亚点阵模型,
计算了过渡稀土化合物R2Fe17−xMx (R为Tb或
Du, M为Al或Ga)中R亚点阵与M亚点阵间的交

换作用常数. Wang等 [7]采用横场伊辛模型研究了

铁磁薄膜的磁性转变过程, 给出了磁化强度的温

度依赖关系. 郭光华 [8]采用分子场模型分析了

DyMn2Ge2在低温下的自发磁相变及场诱导的
磁相变, 计算了其磁化强度与温度的关系. Pra-
songkit和Tang[9]采用双亚点阵模型计算了Gd-
Co4−xNixAl化合物的磁化强度与温度的关系.
Wang等 [10]采用双亚点阵分子场理论分析了

Nd2Fe17Hx (x = 0, 3, 4.9)在外磁场中的磁化行
为, 计算了不同温度下该物质的磁化曲线. Hu
等 [11]采用金刚石压腔技术观测到在 13 GPa压力
下Fe发生了铁磁 -顺磁相变. 虽然双亚点阵分子场
理论模型能够较准确地描述磁化强度对温度的依

赖性, 但并不能描述压力对磁化强度的影响.
采用改进的双亚点阵分子场理论, 本文研究了

压力作用下Nd2Fe14B化合物的磁性转变. 引入压
力等效场, 将外部压应力耦合到分子场理论中, 进
而描述压力对磁化强度和居里温度的影响. 基于冲
击加载实验得到了Nd2Fe14B在 3.3—7.2 GPa压力
范围内的冲击温度 -压力曲线, 再结合临界去磁压
力与温度的关系, 确定了冲击作用下Nd2Fe14B发
生铁磁 -顺磁相变的临界点.
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2 Nd2Fe14B内部冲击波阵面上温度
的计算

采用Φ57 mm轻气炮发射飞片的方法对Nd2

Fe14B进行冲击加载, 实验装置如图 1所示. 弹
丸前端的飞片以一定速度撞击固定在靶室内的

Nd2Fe14B靶板, 通过改变弹丸速度调节撞击强
度. 采用锰铜压力传感器测量Nd2Fe14B中的冲
击压力. 靶板由五个薄片叠加组成, 薄片材料为
Nd2Fe14B, 直径均为 42.5 mm, 其中前四片厚度为
3 mm, 最后一片厚度为 6 mm. 飞片材料选用与靶
板相同材料的Nd2Fe14B, 进行对称碰撞, 飞片直径
为 53 mm, 厚度为 3 mm. 实验中, 飞片速度控制
在 200—500 m/s之间, 对Nd2Fe14B内部 3, 6, 9和
12 mm四个深度位置处的压力进行测量.

图 1 Nd2Fe14B气炮冲击加载实验装置示意图

在冲击压缩作用下, 固体材料的冲击波速度
D和波后质点速度u可用D-u关系来描述. 利用
冲击加载实验采集得到的数据点, 可以拟合得到
Nd2Fe14B在 3.3—7.2 GPa压力范围内的D-u关系
曲线, 结果如图 2所示. 在该压力范围内, 冲击波速
度与波后粒子速度满足线性关系, 其表达式为

D = 1.916 + 2.766u. (1)

由于在 3.3—7.2 GPa压力范围内Nd2Fe14B并未发
生熔化现象, 因此根据 (1)式所给的Nd2Fe14B的
D-u关系, 可以计算出内部冲击波阵面上的温度,
具体计算公式为 [12]

dT
dV =

1

2cV (T )

[
(V0 − V )

dP (V )

dV + P (V )

]
− γ(V )

V
T, (2)

P (V ) =
1.9162(1− V /V0)

V0[1− 2.766(1− V /V0)]2
. (3)

(2)式为一阶常微分方程. 这里V , P和T分别为材

料的比体积、冲击波阵面上的压力和波阵面上的温

度; V0 为材料初始比体积; cV 为比定容热容; γ为
Grüneisen 常数.
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图 2 Nd2Fe14B的D-u关系曲线

3 耦合外部应力的双亚点阵分子场
理论

根据Herbst和Croat[1]提出的双亚点阵分子
场理论, 如果不考虑B原子, 可将Nd2Fe14B 化合
物近似看作是由Nd亚点阵和Fe亚点阵组成, 并用
Nd2Fe14表示. 当磁体中存在外加应力时, 应力与
磁致伸缩之间存在相互作用, 通过磁致伸缩系数
可将外应力等效为一个外加磁场. 因此, 在分子场
中应增加应力等效场HP 一项, 从而作用在Nd亚
点阵和Fe亚点阵上的分子场HNd(T ) 和HFe(T )分

别为

HNd(T ) = H +HP, Nd + d[2nNdNdµNd(T )

+ 14nNdFeµFe(T )], (4)

HFe(T ) = H +HP, Fe + d[2nNdFeµNd(T )

+ 14nFeFeµFe(T )], (5)

式中, H为外场; µNd(T )和µFe(T )分别为Nd离子
和Fe 离子在温度为T 时的磁矩; d为转换因子,
d = NAµBρ/A, d 将Nd2Fe14 的磁矩单位从µB转

换为T, 其中, NA 为阿伏伽德罗常数, µB 为玻尔

磁子, ρ为Nd2Fe14化合物的密度, A 为Nd2Fe14化
合物的相对分子质量; nNdNd, nNdFe和nFeFe为分

子场系数, 分别表示Nd-Nd, Nd-Fe 和Fe-Fe 原子
间的交换作用.

两个亚点阵磁矩与温度的关系为

µNd(T ) = µNd(0)BJNd

× [µNd(0)HNd(T )/(kBT )], (6)
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µFe(T ) = µFe(0)BJFe [µFe(0)HFe(T )/(kBT )], (7)

式中, µNd(0)和µFe(0)分别为Nd和Fe两个亚点阵
在绝对零度时的磁矩; kB 为玻尔兹曼常数; BJ(x)
为布里渊函数, 其表达式为

BJ(x) =
2J + 1

2J
coth

(
2J + 1

2J
x

)
− 1

2J
coth

(
1

2J
x

)
, (8)

其中JNd和JFe分别为Nd离子和Fe离子的角动量
量子数. 可采用Nd3+ 自由离子的磁矩计算Nd亚
点阵的磁矩, 因此有

µNd(0) = gJJNd, (9)

式中 gJ为朗德因子. 对于Nd亚点阵有 gJ = 8/11,
JNd = 9/2, 则µNd(0) = 3.2727 µB. 而对于Fe亚点
阵有 gJ = 2, JFe = 5/2. 已知 0 K时Nd2Fe14B的
总磁矩的实验测量值µex(0) = 37.5 µB, 利用

µFe(0) =
µex(0)− 2µNd(0)

14
(10)

可求得的µFe(0) = 2.2253 µB. 计算得到Nd2Fe14
化合物一个单胞的总磁矩µcal(T )为

µcal(T ) = 2µNd(T ) + 14µFe(T ). (11)

采用迭代法对 (4)—(7)式进行数值计算, 可解出分
子场系数nNdNd, nNdFe和nFeFe.

4 应力等效场

根据文献 [13], 应力等效场HP 可表示为

HP =
3P

2µ0

dλ
dM , (12)

式中, M为磁化强度, λ为磁致伸缩系数, µ0为真

空磁导率. 因此, 若将λ表示为M和P的函数, 即
可确定应力等效场HP . 考虑Nd2Fe14B的热力学
模型, 单位质量的磁体在外磁场H和外压力P的

作用下, 其热力学方程为 [14](
∂V

∂H

)
T,P

= −µ0

[
V

(
∂χ

∂P

)
T

+ χ

(
∂V

∂P

)
T

]
,

(13)

式中χ为磁化率. 当外磁场H为弱场时, 可略去等
温压缩系数κT 对H 的依赖性,且有λ = ∆V /V ≪
1. 则当磁场从0增加到H时, 由 (13)式得到λ的表

达式为

λ =
µ0M

2

2χ2

[
χκT −

(
∂χ

∂P

)
T

]
. (14)

由 (14)式可知, λ随磁场的增强而增加. 对于

Nd2Fe14B有κT = 9.8 × 10−12 m/N. (14)式表明
磁致伸缩系数是一个关于磁化强度和压力的二元

函数.
由磁化强度的定义可知,

M = d(2µNd + 14µFe), (15)

因此, 应力等效场应由两部分构成, 令HP =

HP, Nd +HP, Fe, 则有

HP, Nd =
3dP

2χ2

[
χκT −

(
∂χ

∂P

)
T

]
2µNd, (16)

HP, Fe =
3dP

2χ2

[
χκT −

(
∂χ

∂P

)
T

]
14µFe, (17)

式中HP, Nd和HP, Fe分别为作用在Nd亚点阵和
Fe亚点阵上的应力等效场. 将 (16), (17)式代入 (4)
和 (5)式后可计算出各温度下Nd2Fe14B的磁化强
度与压力的关系曲线, 以及各压力下Nd2Fe14B的
磁化强度与温度的关系曲线.

5 结果及讨论

5.1 Nd2Fe14B的冲击温度

求解 (2)式可得到冲击温度T与冲击压力P的

关系. 图 3所示为Nd2Fe14B在 3.3—7.2 GPa 冲击
压力范围内的冲击温度, 在该压力范围内, 冲击温
度与冲击压力近似呈线性增长规律. 当冲击压力
为3.3 GPa时, 对应的冲击温度为333 K. 当冲击压
力为7.2 GPa时, 对应的冲击温度为 357 K. 由此可
见, 当冲击压力由3.3 GPa增加至7.2 GPa时, 温升
仅为24 K, 由冲击波压缩引起的温升是很小的.
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图 3 3.3—7.2 GPa冲击压力范围内Nd2Fe14B的冲击
温度曲线
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5.2 压力对Nd2Fe14B磁化率的影响

图 4为在 0.25, 0.5, 0.75和 1 GPa压应力下
室温时Nd2Fe14B的磁滞回线 [15]. 在压力较小
(0.5 GPa以下)时, 磁滞回线受应力的影响较小,
磁体的磁性能变化不显著. 当压力超过 0.5 GPa
时, 磁体磁滞回线的方形度和矫顽力迅速下降, 磁
性发生明显变化. 根据温度为 300 K时各压力下
Nd2Fe14B的磁滞回线可以确定其磁化率与压力的
关系, 结果如表 1所列. 采用指数型公式

y = A1 e−
x
t1 +A2 e−

x
t2 + y0 (18)

拟合表 1所列实验数据并进行外延, 可以得到
1 GPa以上压力下的磁化率曲线, 结果如图 5所

示. 这里A1, A2, t1, t2, y0 均为拟合参数. 当压力
增至约2.2 GPa时, 磁化率几乎为零.
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图 4 不同压力作用下Nd2Fe14B的磁滞回线

表 1 不同压力下Nd2Fe14B的磁化率

压力P/GPa 磁化率χ ∂χ/∂P

0.25 51.95 −2.52−7

0.5 18.11 −6.27−8

0.75 8.83 −2.12−8

1 5.16 −1.02−8

5.3 压力对Nd2Fe14B居里温度的影响

根据实验所给的Nd2Fe14B化合物磁矩与温
度的依赖关系 [16], 引入应力等效场, 计算了
Nd2Fe14B在不同压力下的热磁曲线,结果如图 6所

示. 从图 6可以看出, 随着压力的增加, Nd2Fe14B
磁化强度M的下降速率逐渐增大, Nd2Fe14B的居
里温度逐渐向低温区转移. 根据图 6可得到各压力

作用下Nd2Fe14B的居里温度, 结果列于表 2 . 这里

TC 为居里温度, dTC
dP 为居里温度变化率. 由表 2可

知: 当压力从 0 GPa增加到 1.15 GPa时, 居里温度
下降了 292 K; 0 GPa时计算得到的居里温度与文
献 [16]给出的实验结果 (588 K)相一致.
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图 5 磁化率随压力的变化曲线
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图 6 不同压力作用下Nd2Fe14B的热磁曲线

表 2 不同压力下Nd2Fe14B的居里温度

P/GPa TC/K
dTC
dP

/K·Pa−1

0 584 −52× 10−8

0.25 571 −100× 10−7

0.50 534 −188× 10−7

0.75 477 −300× 10−7

1.00 384 −493× 10−7

1.15 292 −613× 10−7

图 7为Nd2Fe14B的居里温度TC随压力P 的

变化曲线. 从图 7可以看出: 在无外力作用时,
Nd2Fe14B的居里温度的计算值为 584 K; 当存在
外加压力时, 居里温度会随着压力的增大而减小,
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且下降速率逐渐加快. 在 0.25 GPa压力作用下,
Nd2Fe14B的居里温度降为 571 K, 与无外力作用
情况相比, 仅下降了 13 K. 这说明在低于 0.25 GPa
的压力范围内, Nd2Fe14B的居里温度受压力的影
响较小. 当压力高于 0.25 GPa后, 居里温度迅速下
降. 由此可知, 外加压力使磁体的工作温度向低温
区转移, 居里温度的下降意味着磁体的工作温度区
域变窄, 从而使铁磁 -顺磁相变更容易发生.
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图 7 Nd2Fe14B的居里温度随压力的变化曲线

事实上, 原子磁矩间的磁交换作用能的大小直
接决定磁性材料的居里温度. 而分子场实际上是
电子间交换作用的等效场, 因此居里温度的大小
取决于磁性材料内部分子场的强弱. 当压力低于
0.25 GPa时, 较低的压力还不足以对Nd2Fe14B内
部的分子场产生影响, 进而表现为居里温度的变化
很小. 当压力高于 0.25 GPa时, Nd2Fe14B内部点
阵逐渐被压缩, 各原子间距离逐渐减小, 压力对分
子场的影响愈来愈大, 从而表现为居里温度的迅速
下降.

5.4 压力对Nd2Fe14B磁化强度的影响

图 8为计算得到的在 298—500 K温度范围内
Nd2Fe14的磁化强度M与压力P的关系曲线. 从
图 8可以看出, 随着温度的升高, Nd2Fe14B的饱
和磁化强度逐渐降低, 且临界去磁压力Pc也同时

降低. 当温度从 298 K增加到 500 K时, 临界去磁
压力Pc下降了 0.483 GPa. 室温下当压力为 0 GPa
时, Nd2Fe14B 的饱和磁化强度为 1.24 × 106 A/m,
与文献 [17] 所得数值 (1.28× 106 A/m)接近. 随着
压力的增加, 磁化强度不断下降, 且下降速率逐
渐增大, 并在 1.142 GPa时降为零. 因此, 在室温

下, 若使Nd2Fe14B磁体完全去磁, 加载压力需达到
1.142 GPa, 即在 1.142 GPa压力下Nd2Fe14B的铁
磁 -顺磁相转变温度为298 K.

图 9为298—500 K温度范围内Nd2Fe14B的临
界去磁压力Pc随温度T的变化曲线, 在该温度范
围内, 临界去磁压力与温度呈近似线性下降规律.
确切地说, Nd2Fe14B发生铁磁 -顺磁相变的温度应
等于样品的初始温度与冲击波引起的温升之和. 由
图 4可知, 当冲击压力达 3.3 GPa时, Nd2Fe14B内
部的冲击波阵面处温度T = 333 K. 而T = 333 K
所对应的临界去磁压力Pc仅为1.11 GPa. 因此, 本
文实验中的压力范围足以使Nd2Fe14B完全去磁,
这与文献 [18]所得结果相一致.
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图 8 不同温度下Nd2Fe14B的磁化强度与压力的关系
曲线
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图 9 Nd2Fe14B临界去磁压力随温度的变化曲线

6 结 论

采用改进的双亚点阵分子场理论模型, 本文
描述了冲击波压缩下Nd2Fe14B化合物的磁性转变
机理, 并计算了Nd2Fe14B的磁化强度与压力的关
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系以及压力对Nd2Fe14B居里温度的影响. 计算结
果表明: 磁化强度随着压力的增加而不断下降, 且
下降速率逐渐增大; 随着温度的升高, 临界去磁
压力不断降低; 压力使Nd2Fe14B磁化强度的下降
速率逐渐增大, Nd2Fe14B的居里温度逐渐向低温
区转移, 从而使铁磁 -顺磁相变更容易发生. 根据
冲击加载实验得到了在 3.3—7.2 GPa压力范围内
Nd2Fe14B的冲击温度曲线, 当冲击压力由3.3 GPa
增至 7.2 GPa时, 温升仅为 24 K, Nd2Fe14B在室温
下的临界去磁压力为1.142 GPa.
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Abstract
According to the shock wave experiment on the Nd2Fe14B ferromagnet, the relationship between pressure and

temperature on the shock front is calculated in a pressure range from 3.3 GPa to 7.2 GPa. In order to analyze the
magnetic transition mechanism of Nd2Fe14B under different temperatures and applied pressures, the equivalent pressure
field is introduced to improve the two-sublattice model based on the molecular field theory. The pressure dependence
of magnetostriction coefficient, susceptibility, magnetization, and Curie temperature of Nd2Fe14B are calculated. The
criteria of the ferromagnetic-paramagnetic phase transition occurring in Nd2Fe14B at different temperatures and pressures
are obtained. The results indicate that the Curie temperature of Nd2Fe14B decreases as pressure increases. The Curie
temperature reduces from 584 K at 0 GPa to 298 K at 1.142 GPa. With the increasing of pressure, the magnetization of
Nd2Fe14B declines. The critical demagnetization pressure of Nd2Fe14B also decreases with the increasing of temperature.
In a pressure region from 3.3 GPa to 7.2 GPa, there appears the pressure induced ferromagnetic-paramagnetic phase
transition of Nd2Fe14B.

Keywords: ferromagnetic-paramagnetic phase transition, Curie temperature, molecular field theory,
Nd2Fe14B
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