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讨论了利用分子场近似结合中子衍射或&射线衍射的实验结果计算!$’(#)型稀土过渡族化合物中稀土磁矩
与过渡族磁矩之间交换耦合常量的方法，并据此计算了!$’(#)*"+,"（!-./，01，23，45，67，"-)或8）化合物中
稀土磁矩与过渡族磁矩之间的交换耦合常量9计算结果与实验值符合较好9

!天津市教育委员会高校发展基金资助的课题9
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# 引 言

一般认为，在稀土过渡族金属间化合物中，稀土

（!）磁矩与过渡族（#）磁矩的交换作用是稀土原子
的=>电子通过其:7电子与过渡族原子的!7电子
之间产生的间接交换作用所导致的［#］，这种交换作

用的强弱通常用!$# 交换耦合常量（%!#）来描述9
由于这种间接交换作用的结果是将磁晶各向异性相

对较强的稀土离子与磁晶各向异性相对较弱的过渡

族离子的磁矩耦合在一起，因此这种间接交换作用

无论是对稀土过渡族化合物的磁晶各向异性还是对

其居里温度都有一定的影响9二元稀土过渡族化合
物（!$’(#)）由于室温下易面和居里温度较低而不能
成为实用永磁材料，但近年来的研究结果表

明［$—=］，通过添加间隙原子以及用其他原子（如+,，

6?等）替换一部分’(后，其居里温度和磁晶各向异
性都有很大变化，因此!$’(#)化合物又重新引起了
人们对它的极大兴趣9
在对!$’(#)*"+,"化合物的研究中，人们希望

得到!$# 交换耦合常量（%!#）值，以便获取%!#对
化合物磁性能影响的有关信息9但%!#值一般难于
得到9实际上，对于替代量较大的!$’(#)*"+,"化合
物中的极少数，人们可以通过$".以上的高场磁化
曲线的测量中得到其%!#值

［:］；对于有些存在抵消

点的该类化合物，也可以从其抵消点附近的磁化曲

线上得到%!#值
［@］9本文试图找到一种方法，从而只

通过一般低场下的磁性测量就可较准确地得到%!#
的信息9一个简单的想法就是从分子场理论出发，利
用&射线衍射或中子衍射的结果更细致地考虑一
些替代的细节，来计算!$#交换耦合常量9

$ 计 算 方 法

一般情况下，稀土（!）与过渡族金属（#）磁矩
的磁交换作用可以用一个有效交换作用来描述，这

个有效交换作用的哈密顿量可以表示为［#，)］

&(ABC’("$%!#（)，*）+!（)）+#（*）， （#）
式中)，*分别为!与#的晶位,在双格子模型的分
子场近似中可以导出这项交换作用的能量为

-’(.!#/!/#， （$）
式中*.!#/#可以看作是作用在! 磁矩上的分子
场,.!#为分子场常量，其值与0!#%!#成正比,%!#即
为交换耦合常量，它用来表示稀土次晶格和过渡族

次晶格之间的交换作用的强弱,0!#为与一个! 原
子近邻的#原子的数目,同样，也可以把.#!/! 看
作是作用在过渡族金属磁矩上的分子场，这个分子

场常量.!#正比于%#!和0#!，0#!为与一个#原子
近邻的!原子的数目，很明显，.!#-.#!，根据文献
［)］有
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如果认为居里（!"#$%）!外斯（&%$’’）定律对于两个
次晶格都成立，则可以导出［(］

!" #
$"%)"&"（&"’*）")+
,(（)*)"）

， （-）

!) #
$)-+)（+)’*）")+
,(（)*))）

, （.）

由于!"!)-")-)"/*
［0］，所以可得

&)") #
1()（)*)"）（)*))）$)

$"&"（&"’*）（%"**）)-+)（+)’*）.)")
,

（2）
根据文献［2，(］有.)"$)/$".")成立，将该式代
入（2）式，可得

&)") #
1()（)*)"）（)*))）

-&"（&"’*）（%"**）)+)（+)’*）.").)"
，

（(）
式中（%"3*）)&"（&"4*）为稀土原子的5%6%77%’
因子，考虑到过渡族原子的轨道角动量淬灭，%)/
)，&)/+)，因此+)（+)4*）为过渡族原子（)）的

5%6%77%’因子,
对于")8%*(3/9:/化合物，由于9:无磁性，因

此稀土次晶格与过渡族次晶格的交换作用实际上就

是稀土次晶格与8%次晶格间的交换作用，这样)
晶格的有效自旋+)为

+) #+8%#
*
)

08%
（*(*/）"+

， （0）

式中 08%为 8%次 晶 格 的 饱 和 磁 矩，它 可 由

")8%*(3/9:/化合物的饱和磁矩和稀土离子的磁矩
近似得到，即

08%#0+*0"， （1）

0"为稀土离子的磁矩，它可由洪特（;"7<）规则求

得，即

0" #%" &"（&"’*! ）"+, （*=）

)次晶格的居里温度))/)8%，其值可由对具有相
同结构的>)8%*(3/9:/ 化合物的磁测量中近似得
到,.")/.)"，它可由?射线衍射或中子衍射确定,
设18%，2表示2晶位上8%原子的分数占有率，则有

."8%#*318%，24’,318%，15’2318%，*06
’1318%，*07， （**）

再由.8%".8%/."8%$"可得

.8%" #."8%$"／$8%， （*)）
式中$"/)为每单胞中的"原子数，$8%/*(3/
为每单胞中的8%原子数,

, 一些")8%*(3/9:/化合物的计算结
果

利用上述方法对一些已有磁测量结果的

")8%*(3/9:/化合物的稀土次晶格与8%次晶格的
交换耦合常量进行了计算，其中由洪特规则计算得

到的稀土离子的磁矩分别为 05@/*=A2,"+，0BC
/1A()"+，06</(A1-"+，0D#/1A.1"+，0;E/
*=A2="+,考虑到文献［2］中对6<)8%*(3/9:/近似将

6<次晶格的)6<估计为.=F计算中对于其他稀土
原子也粗略认为)"/.=F,由于")8%*(3/9:/化合
物的结构对于不同的" 基本相同，所以对于

")8%*(3/9:/化合物中的8%在各晶位的占有率直
接采用BC)8%*(3/9:/中子衍射的测量结果

［1］，如表

*所示,&"8%的计算结果及磁测量结果如表)所示,

表* BC)8%*(3/9:/（//(，0）化合物中8%在各晶位的分数占有率18%，2及.")，.)"的计算结果（其中18%，2来自文献［1］）

化合物 18%，15／8 18%，24／8 18%，*06／8 18%，*07／8 ."8% .8%"

BC)8%*=9:( * ,(A2 -)A- 2)A- **A-- )A)1

BC)8%19:0 * 2A= ,*A) 2-A0 *=A(2 )A,1

表) ")8%*(3/9:/化合物的磁性参量及&"8%的计算结果

化合物 )!／F )8%／FC
） 0)／（"+／GH"H）0+／（"+／GH"H） +) （3&"8%／(）／F（IJ:I） （3&"8%／(）／F（%KLM）

BC)8%*=9:( )(,J） *2, *0A,- *A*J） =A1) *=A22 *=A,.J）

5@)8%*=9:( ),(J） *2, *0A12 )A,J） =A1. 1A.) *=A*J）

5@)8%19:0 )*=J） *=. *(A.2 ,A(J） =A1( *=A-) *=A1J）

;E)8%*=9:( )=1C） *2, *.A)= 2A=C） =A(2 *=A)= 1A=-C）

D#)8%*=9:( *1(J） *2, *(A,0 *A0J） =A0( *=A)( 0A*,J）

6<)8%*=9:( )11I） *2, *(A-0 *A2I） =A0( *=A2. *=A*I）

注：J）取自文献［.］，C）取自文献［2］，I）取自文献［*=］H
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从表!可以看出对于化合物 "#!$%&’()*，

+,!$%&’()*，+,!$%-().和/0!$%&’()*的计算结果与
实验测量值符合得很好，差别仅在1!左右，但对于
化合物23!$%&’()*和45!$%&’()*，计算结果与实验
测量值之间差别较大，估计造成这种差别主要是由

于在计算中对这两种化合物的" 晶格的交换作用
（"$%）估计不准，即23!$%&’()*和45!$%&’()*这两
种化合物的" 晶格的交换作用（"$%）与化合物

6!$%&’()*的交换作用（""）之间存在较大的差别#

7 结 论

从分子场理论出发，利用8射线衍射或中子衍
射的结果更细致地考虑一些替代的细节，计算稀土

过渡族化合物中的稀土（$）磁矩与过渡族（"）磁矩
之间的交换耦合常量是一种可取的方法#
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