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摘要    稀土 Fe 基 3:29 和 1:12 型磁性合金化合物显示硬磁性特征, 具有发展成为新型永磁材料的可能

性. 研究其磁性机理有助于理解其磁性的本质. 本文发展了传统的磁价模型, 并将其适用性由强磁合金

拓展到亚铁磁性的弱磁性合金. 利用发展的磁价模型系统研究 RFe12xMx, R3Fe29xMx和 R2Fe17xMx (R=稀

土元素, M=第三掺杂金属元素)稀土合金化合物及其渗碳和吸氮化合物的磁性. 理论与实验相符. 研究表

明: 稀土 Fe 基 3:29 和 1:12 型合金化合物的磁性与稀土磁矩相关. 合金的弱磁性源于合金内部存在的亚

铁磁性. 渗碳或吸氮处理, 导致合金内部亚铁性－铁磁性转变. 导带中的 sp 电子对于磁性的贡献与重稀

土的极化、碳和氮原子的俘获密切相关. 发展的磁价模型甚至可以根据稀土化合物的结构式对其磁性进

行预测.  
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稀土原子核外电子排列特殊, 其中 4f 电子层未

填满, 且被外层的 5s 和 5d 电子层所屏蔽, 可以产生

较大的电子自旋磁矩和轨道磁矩, 因此具有较优异

的磁性能. 与此同时, 稀土元素与其他元素形成的稀

土合金化合物呈现出多种物理性能. 在这些化合物

中, 由稀土元素与 3d 磁性过渡族元素及金属形成的

R-T-M(R 为稀土元素; T 为过渡族金属; M 为第三掺

杂元素)磁性化合物较为突出[1–3]. 这些稀土合金包括: 

稀土永磁材料, 如 SmCo5, Sm2Co17, Nd2Fe14B, Nd(Fe, 

Ti)12Nx, Sm2(Fe,Ti)17Cx, 高温永磁合金 TbCu7; 稀土

磁致伸缩合金 : TbFe2, (Tb,Dy)Fe2; 磁制冷合金 : 

Gd5Si2Ge2, La(Fe,Si)13; 其他磁性合金: 如储氢材料

LaNi5, La2Ni7, Ce5Ni19 以及发光材料 ; 催化材料    

等. 这些材料被广泛应用于国防、航空航天、汽车、

通讯、计算机、新能源以及石油化工和仪器仪表等各

领域[4,5]. 
稀土过渡族金属合金化合物的磁性机理研究有

助于认识和理解其磁性产生的本质. 磁性理论研究

方面: 1907 年外斯提出了分子场理论, 解释铁磁性形

成的微观机理; 1928 年, 海森伯利用量子力学理论研

究磁性物理机制, 阐明磁性的本质是由电子磁矩之

间的静电性交换作用. 分子场理论属于一种唯象理
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论, 可以精确计算 3d 磁性金属及合金化合物的磁矩, 

但其需要引入较多的计算拟合系数 , 计算过程复  

杂 [6,7]. 第一性原理从量子理论出发, 系统地研究磁

性金属合金的磁性, 但是计算量庞大, 对于计算机性

能的要求高. 计算模型需要作近似处理, 在计算复杂

多原子体系受限[8,9].  

1958 年, Friedel Terakura 提出了磁价模型. 该模

型物理思想简单, 认为磁性主要源于合金中的 3d 磁

性金属. 合金化合物的磁性只与结构式中的各原子

数有关, 与晶体结构无关. 它主要用于非晶合金的计

算. 1983 年, Williams 和 Malozemoff 等人[10]通过对磁

价模型的修正和完善, 将其应用于拓展至计算三元

合金化合物的磁性能. 1991年, Li和Coey应用其研究

计算了 Y(T,M) 1:12 (T=Fe,Co) 型的磁性合金化合物

的磁性[11], 发现 YFe 基 1:12 型化合物的磁性与实验

值偏差较大, 将其归类为弱磁性化合物. 1996 年, Rao

应用该模型计算了稀土 Fe, Co 基 1:13 类型的强磁合

金[12].  

磁价模型虽然适用于强磁性合金, 但是在研究

重稀土合金化合物及亚铁磁性合金化合物的磁性时

与实验存在很大差距. 这表明: 原有的磁价模型不适

用于重稀土及亚铁磁性金属合金化合物. 磁价模型

需要进一步修正. 我们已对于磁价模型进行了修正, 

并成功地研究一些稀土磁性合金化合物的磁性[13]. 

本文应用修正的磁价模型 R T
R Tm m mZ x Z x Z  

 T
T sp2m i

i

x Z N x    研究了一系列稀土磁性和亚铁磁

性化合物的磁性. 理论与实验相符. 同时, 尝试预测

了磁性化合物的磁性能.  

1  理论模型 

1.1  磁价模型的特点 

相对于分子场理论以及第一性原理而言,磁价模

型理论简单, 避免了复杂的计算. 但由于这个模型只

考虑了强铁磁性原子的作用而忽略了结晶环境的影

响, 因此, 用该模型计算的磁性合金化合物的磁矩只

与其电子总数及化学组成相关. 然而, 在计算重稀土

合金化合物的磁矩以及亚铁磁性合金化合物的磁矩

时存在局限性. 因此我们对原始磁价模型进行了必

要的修正. 

1.2  磁价模型 

Williams 和 Malozemoff 提出, 在强铁磁性的前

提下和忽略结晶环境的情况下可以使用磁价模型 . 

此时化合物的磁矩只与其组元的磁价及原子数总和

有关. 原子的磁价由 Zi
m 表示, 对于 3d 过渡族金属中

的 Fe,Co,Ni, 磁价分别为 2,1,0; 其余为 0. 而对于稀

土元素和类金属如 B, C, Al, Si, Z 的磁价, 即为其化

合价的负值. 合金化合物的磁矩 mZ 通过以下公式给

出:  

sp2 ,i
m i m i

i

Z x Z N x           (1) 

i
mZ 和 ix 分别代表了合金中第 i 个元素的磁价以及含

量. spN  为未被极化的 sp 导带电子, 取值范围为 0– 

0.4. (1) 式除了可以计算 Co-Cr 和 Co-V 二元体系合

金化合物的磁矩外, 还可以计算中具有 ThMn12 类型

晶 体 结构的 YFe11M, Y(Fe,Co)11M, Y(Fe,Co)11X,  

Lu(Fe,Co)11X (M为过渡族金属元素如Ti, Cr, V和Mo

等, X 为类金属元素如 B 和 C)以及 RT13−xMx(R=La,Pr, 

Nd; T=Fe,Co; M=Si,Al)稀土金属间化合物的磁矩. 然

而, 在计算重稀土3d 过渡族合金化合物的磁矩时, 

有问题. 以 RFe11Ti(R=Gd, Tb, Dy, Ho, Er)为例, 计算

值为 22.8–25.4B/f.u., 实验值为 10.6–12.5B/f.u.[12]. 

最小的计算值要远大于最大实验值 . 这个问题在

R2Fe14B(R 为重稀土元素)中也同样存在, 计算值在

27.2–30.6B/f.u.之间. 而实验值为 29.4–37.7B/f.u.[14]. 

研究发现, 公式(1)适用于计算 YFe11M, Y(Fe,Co)11M, 

Y(Fe,Co)11X 以及 Lu(Fe,Co)11X 型金属间化合物的磁

矩, 这可能是由于 Y 元素和 Lu 元素的的特殊的 4f 电

子结构(Y 的 4f 轨道全空而 Lu 原子的全满). 因此, 4f

电子对于磁矩无贡献. 由此可见, 磁价模型对于含有

4f 电子的稀土过渡族化合物的磁性计算受到了限制. 

鉴于这种情况, 我们针对存在稀土 4f 电子的情况进

行修正[13]. 由于稀土族元素的自旋轨道以及自旋角

动量等遵循 Hund 规则, 含有 4f 层电子的稀土元素在

磁性无序态与磁性有序态下的理论磁矩分别为

B ( 1)Jg J J  及 B .Jg J  我们假设, 在稀土的磁矩

与其所在的磁子晶格的排列有关, 当其与其他磁子

晶格的 3d 电子自旋排列平行时, 磁矩为 B .Jg J  反

平行排列的情况下取值为 B .Jg J  因此将 4f 型稀土

族元素对磁性能的影响修正为 B .Jg J  而非磁性元
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素对磁矩无贡献, 取值为 0. 

1.3  修正的磁价模型 

根据上述修改, 稀土磁性化合物的磁矩计算模

型如下: 

R T
R T T sp2 ,m m m m i

i

Z x Z x Z x Z N x             (2) 

式中 Rx 代表稀土族元素的原子数, Tx 和 Tx 分别代表

3d 磁性金属电子自旋向上和向下的原子数. 该项反

映合金内部磁性部分相消的亚铁磁性特征. i
mZ  (i= 

R,T), 分别为 4f 稀土和 3d 过渡族元素的磁价. 对于

4f 稀土元素而言, 其磁价为 i
mZ = J B.g J  其正负号的

选取取决于 4f 电子自旋方向是否与铁磁金属 3d 电子

自旋方向一致. 若一致则取+, 若相反则取-; 非磁性

元素及非金属元素的 i
mZ 取值为 0, 对于磁性的削弱

在于其稀释作用. 非磁性原子的加入, 将降低磁性原

子的含量, 进而减少合金的磁矩; spN  对于磁矩的作

用是导帯电子动态产生的轨道磁矩, 与导带的 sp 电

子数密切相关.  

2  计算结果与分析 

我们应用修正的磁价模型已经系统研究了稀土

过渡簇磁性合金化合物 RCo5, R2Co17, R2Fe14B 和

R(Co,T)7(T=Cu, Zr, Hf, Ga, Si, Ag,Cr,Zn)的磁性, 理

论与实验一致[15]. 轻稀土合金化合物的磁矩随稀土

磁矩的增加而增加. 对于重稀土合金化合物而言, 由

于稀土原子 4f电子的自旋排列与Co磁子晶格的反平

行, 磁矩大幅缩减. 在 spN  值中也有体现, 其中轻稀

土的 spN  值较小, 范围在 0.15–0.2, 对于重稀土合金

化合物而言, 其取值明显增加, 取值范围在 0.3–0.4. 

这与以导带电子作为媒介引发的 Co 的 3d 电子与稀

土 4f 电子之间强的磁交换作用相关. 稀土的 f 电子是

局域的, 导帯中的 s 电子是游动的.  f 电子与 s 电子发

生交换作用, 使 s 电子发生极化. 这个极化了的 s 电

子的自旋对 f 电子自旋取向有影响, 结果形成以游动

的 s电子为媒介, 使磁性原子中局域的 4f电子自旋与

其近邻磁性原子的 3d 电子自旋产生交换作用. spN 

的增加源于其被极化后, 增加的磁矩值. 

本文将着重研究稀土 Fe 基 R(Fe,M)1:12, 2:17 和

3:29 及其吸碳和渗氮后的磁性能. 理论与实验相符.

该模型甚至能够在已知稀土化合物的结构式的基础

上预测其磁性.  

2.1  稀土 Fe 基 R(Fe, M)1:12 型合金的磁性 

分子场理论研究 R(Fe,M)12 型稀土合金化合物的

磁性是成功的, 通过分子场系数的调整, 获得与实验

相符的计算结果, 但是其计算复杂. Li 和 Coey 等尝

试应用计算简单的磁价模型研究 R(Fe,M)12 家族中的

R(T,M) 1:12 (R=Y, Lu; T=Fe,Co) 型的永磁合金化合

物的磁性, 发现 YFe 基 1:12 型化合物的磁性与实验

值偏差较大. 将其解释为 1:12 型化合物为弱磁性化

合物[11]. 我们对原有的磁价模型进行修正, 并利用修

正后的磁价模型研究一些稀土Fe基R(Fe,M)12型稀土

合金化合物的磁性. 研究结果如表 1 所示. 图 1 展示

随稀土元素变化的磁矩曲线. 可见理论与实验较好

吻合. 对于轻稀土: spN  值为 0, 重稀土: spN  值为 0.1. 

合金化合物呈现亚铁磁性特征, 亚铁磁性源于 Fe 磁

子晶格存在 1–2 对反平行的亚铁磁对 Fe -Fe  , 磁矩

被缩减. 这也证实了 Li 认为 1:12 型稀土铁基化合物

是弱磁性的推断. 

2.2  R3(Fe,M)29型稀土合金化合物及其氮化合物的

磁性 

R3(Fe, M)29 型稀土合金化合物以及其吸氮化合 

 

 
 

图 1  R(Fe,M)12 磁性合金随稀土元素变化的磁矩曲线 
Figure 1  magnetic moments dependence on rare earth elements for  

R(Fe,M)12 magnetic alloys. 
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表 1  Fe 基 R(Fe,M)12 型化合物的磁性  
Table 1  Magnetisms of Fe based R(Fe,M)12 intermetallic compounds 

结构式 实验值(B)[15] 计算值(B) 误差(%) spN   
Fex  Fex  

NdFe11Ti 21.27–16.8 21.27 0 0 10 1 

SmFe11Ti 20.09–16.97 18.714 0 0 10 1 

GdFe11Ti 12.46–12.5 13.6 9.0 0.1 10 1 

TbFe11Ti 9.7–10.6 11.6 14.3 0.1 10 1 

DyFe11Ti 9.7–11.3 10.6 6 0.1 10 1 

HoFe11Ti 9.58 10.6 10.6 0.1 10 1 

ErFe11Ti 9.2–12.4 11.6 7.4 0.1 10 1 

TmFe11Ti 9.2 9.6 4.3 0.1 9 2 

LuFe11Ti 9.2–15.7 14 12.4 0 9 2 

YFe11Ti 19.0–16.6 18 1.1 0 10 1 

Er0.5Sm0.5Fe11Ti 14.5–14.8 16 9.2 0.1 10 1 

CeFe10.5V1.5 15.67 17 8.5 0 10 1 

NdFe10V2 18.07 17.87 1.1 0.10 8 2 

GdFe10V2 8.93 9 0.8 0 9 1 

TbFe10V2 7.92 7 11.6 0 9 1 

DyFe10V2 6.66 6 9.9 0 9 1 

HoFe10V2 6.35 6 5.5 0 9 1 

Er Fe10V2 8.37 8.3 0.8 0.05 9 1 

TmFe10V2 11.17 11.6 3.8 0.1 9 1 

Lu Fe10V2 15.49 16 3.2 0 9 1 

YFe10.5V1.5 16.33 17 4.1 0 9.5 1 

NdFe10Mo2 16.4 16.57 1.0 0.05 8 2 

SmFe10Mo2 15.2 15.31 0.6 0.10 8 2 

GdFe10Mo2 9.79 10 2.1 0.2 8 2 

TbFe10Mo2 4.9 5.5 12.2 0.1 8 2 

DyFe10Mo2 4.4 4.5 2.2 0.1 8 2 

HoFe10Mo2 3.5 3 14.2 0 8 2 

ErFe10 Mo2 3.6 3 16.6 0 8 2 

TmFe10Mo2 5.5 5 9.0 0 8 2 

Lu Fe10Mo2 10.6 12 13.2 0 8 2 

YFe10.5Mo2 13.0 12 7.7 0 8 2 

SmFe5Al7 5.1 5.2 1.9 0.1 3 2 

GdFe5Al7 0.4 0.46 15 0.21 3 2 

TbFe5Al7 0.6 0.54 10 0.29 3 2 

DyFe5Al7 1.8 1.8 0 0.30 3 2 

HoFe5Al7 2.3 2.32 0.8 0.32 3 2 

ErFe5Al7 1.7 1.58 7.1 0.33 3 2 

TmFe5Al7 0.5 0.46 8.0 0.21 3 2 

YbFe5Al7 3.6 3.3 8.3 0.05 4 1 

LuFe5Al7 5.4 6 11 0 4 1 

 
物 R3(Fe,M)29N4的磁性的研究表明: 其结构内部亚铁

磁性的形成物理机制不同. 轻稀土 3:29 型合金化合

物的亚铁磁性源于其晶胞内部分 Fe 子晶格的电子自

旋反平行排列, 形成 Fe-Fe 自旋反平行对( Fe -Fe  ). 

而在重稀土的情况发生变化, 主要是由于重稀土 4f

电子自旋与 Fe 子晶格的反平行排列, 形成 R-Fe 反平

行对( R -Fe )  . 这些反平行对的出现, 导致合金存在 

部分亚铁磁性. 削弱了合金的磁性, 导帯电子对于磁

矩几乎没有贡献. 3:29 型合金在吸氮后, 由于晶格膨

胀诱发了部分 Fe 子晶格的电子自旋发生反转, 并与

其他子晶格的 Fe 的自旋成平行排列, 导致亚铁磁性

电子对的破对和消失. 合金的磁矩明显增加. 表 2 列

出计算的结果. 图 2 显示了磁矩随稀土元素的变化的

趋势.  
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表 2  Fe 基 R3(Fe, M)29 型稀土合金化合物及其氮化物的磁性 
Table 2  Magnetisms of Fe based R3(Fe,M)29 intermetallic compounds and their nitrides 

结构式 实验值(B)[16] 计算值(B) 误差(%) spN   
Fex  Fex  

Y3Fe27.4V1.6 38.6–49.6 38.8 12 0 23.4 4 

Ce3Fe27.5V1.5 32.8–50.5 45.42 9.1 0 23.5 4 

Nd3Fe27.0V2.0 46.8–54.7 47.82 4.6 0 23 4 

Sm3Fe26.7V2.3 33.8–42.7 39.54 3.3 0 22.7 4 

Gd3Fe28.4V0.6 34.7–33.6 35.8 4.8 0 28.4 0 

Tb3Fe28.0V1.0 26.7–25.2 29 11.9 0 28 0 

Dy3Fe27.7V1.3 24.7–22.7 25.4 1.4 0 27.7 0 

Y3Fe27.4V1.6N4 50.0–50.9 50.8 0.7 0 26.4 1 

Ce3Fe27.5V1.5N4 55.6–57.9 56.82 0.1 0 26.5 1 

Nd3Fe27.0V2.0N4 62.0–61.0 59.82 2.7 0 26 1 

Sm3Fe26.7V2.3N4 51.4–44.7 51.54 7.3 0 25.7 1 

Gd3Fe28.4V0.6N4 47.8–43.3 46.6 2.3 0.15 28.4 0 

Tb3Fe28.0V1.0N4 48.9–34.4 39.8 4.4 0.15 28 0 

Dy3Fe27.7V1.3N4 49.7–31.8 36.2 11.2 0.15 27.7 0 

 

 
 

图 2  R3(Fe, M)29 磁性合金随稀土元素变化的磁矩曲线 
Figure 2  magnetic moments dependence on rare earth elements for  

R3(Fe,M)29 magnetic alloys. 

 

2.3  R2(Fe, M)17 型稀土合金化合物及其吸氮和渗

碳后的磁性 

R2(Fe, M)17 型稀土合金化合物的磁性研究表明: 

Fe 子晶格排列中存在亚铁磁性的 Fe-Fe电子自旋反

平行对, 对磁矩有削减作用, 对于重稀土 2:17型合金

而言, 还存在 R-Fe电子自旋反平行对, 进一步削弱

了磁性. 导帯的 sp 电子对于磁矩的贡献较小, spN  的

取值在 0.1–0.15. 对于化合物进行渗碳处理后, Fe 子

晶格的 Fe-Fe电子自旋反平行亚铁磁对, 受到晶格

膨胀作用的影响, Fe的自旋态发生转变, 变成 Fe的

自旋态, 使得原有的排列 Fe-Fe对破对, 形成自旋

平行排列的铁磁对 Fe-Fe, 合金的磁矩明显增加. 

由于 C 是非金属元素, 对于导帯电子有俘获力, 俘获

的电子成为价电子, 对于磁性无贡献. 所以 spN  的取

值减少到 0–0.1. 对稀土 Fe基 2:17型合金作氮化处理

后, 磁性理论研究显示, 其磁矩较渗碳处理的合金进

一步增加. 同样是源于 Fe-Fe电子自旋反平行排列

对的破对, 引发磁性由亚铁磁性向铁磁性转变. N 原

子的极化作用对于束缚导帯 sp 电子的效果较 C 的更

明显, 导致 spN  几乎归零. 对于重稀土合金而言, 存

在稀土与 Fe 原子之间强磁交换效应与 N 的极化作用

的竞争, spN  的取值在 0.15–0.35 之间波动. 

表3–5分别列出修正的磁价理论计算结果. 图3展

示稀土 Fe 基 2:17 型合金化合物及其渗碳和吸氮的化

合物的磁矩随稀土变化的曲线. 2:17 型稀土化合物均

表现为亚铁磁性, 渗 C 后磁性明显加强, 除 Ce2Fe17C

和 Pr2Fe17C 外均表现为强磁性, 经过吸氮后的 Fe 基

Ce2Fe17N 和 Pr2Fe17N 化合物磁性得到进一步提高. 

稀土 Fe 基 R(Fe,M)1:12, 2:17 和 3:29 化合物的磁

性理论研究揭示: 这些弱磁性合金化合物的磁性与

其内部存在的不同 Fe子晶格之间形成的 Fe-Fe自旋

反平行排列对及稀土与 Fe 子晶格之间的 4f-3d 电子

自旋反平行 R-Fe排列对相关. 表 6 列出 Fe-Fe自

旋反平行排列对.  

导帯 sp 电子对于磁性的贡献与 N 和 C 的俘获作

用密切相关, 由于两种非金属元素的俘获, 电子被局 
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表 3  Fe 基 R2Fe17 型化合物的磁性 
Table 3  Magnetisms of Fe based R2(Fe,M)17 intermetallic compounds 

结构式 实验值(B)[17] 计算值(B) 误差(%) spN   
Fex  Fex  

Ce2Fe17 28.8–30.6 29.48 0.7 0.1 14 3 

Pr2Fe17 30.6 32.2 5.2 0.1 14 3 

Nd2Fe17 30.0 32.34 7.8 0.1 14 3 

Gd2Fe17 21–21.5 21.7 2.1 0.15 16 1 

Tb2Fe17 17–18.8 17.7 1.1 0.15 16 1 

Dy2Fe17 15.4–17.0 15.7 3.1 0.15 16 1 

Ho2Fe17 14.8 15.7 6.1 0.15 16 1 

Er2Fe17 16.2–18 17.7 3.5 0.15 16 1 

Yb2Fe17 25.6 25.8 0.8 0.1 16 1 

Lu2Fe17 33.8–34.7 33.8 1.3 0.1 16 1 

Y2Fe17 30.0–34.7 33.8 4.5 0.1 16 1 

 
表 4  Fe 基 R2Fe17C 型化合物的磁性 
Table 4  Magnetisms of Fe based R2Fe17C intermetallic compounds 

结构式 实验值(B)[18] 计算值(B) 误差(%) spN   
Fex  Fex  

Ce2Fe17C 32.8 30.28 7.7 0 15 2 

Pr2Fe17C 32.8 32.4 1.2 0 15 2 

Nd2Fe17C 40.6 40.55 1.2 0 17 0 

Sm2Fe17C 34.0 35.43 4.2 0 17 0 

Sm2Fe17C2.2 34.0 35.43 4.2 0 17 0 

Gd2Fe17C 23.6 24 1.7 0.1 17 0 

Tb2Fe17C 19.0 20 5.3 0.1 17 0 

Dy2Fe17C 17.0 18 5.9 0.1 17 0 

Ho2Fe17C 17.4 18 3.4 0.1 17 0 

Er2Fe17C 18.8 20 6.4 0.1 17 0 

Tm2Fe17C 24.4 24 1.6 0.1 17 0 

Lu2Fe17C 35.2 34 3.4 0 17 0 

Y2Fe17C 35.5 34 4.2 0 17 0 

 
表 5  Fe 基 R2Fe17Nx 型化合物的磁性 
Table 5  Magnetisms of Fe based R2Fe17Nx intermetallic compounds 

结构式 实验值(B)[18] 计算值(B) 误差(%) spN   
Fex  Fex  

Ce2Fe17N2.8 36.4 34.28 5.8 0 16 1 

Pr2Fe17N2.5 37.9 36.4 4.0 0 16 1 

Nd2Fe17N2.3 40.5 40.51 0.2 0 17 0 

Sm2Fe17N2.3 31.9 35.43 11.1 0 17 0 

Gd2Fe17N2.4 26.7 26.42 1.0 0.15 17 0 

Tb2Fe17N2.3 22.3 22.39 0.4 0.15 17 0 

Dy2Fe17N2.8 27.1 27.08 0.7 0.3 17 0 

Ho2Fe17N3.0 27.2 27.2 0 0.3 17 0 

Er2Fe17N2.7 31.7 31.19 1.6 0.35 17 0 

Tm2Fe17N2.7 32.5 33.02 1.6 0.3 17 0 

Lu2Fe17N2.7 35.2 34 3.4 0 17 0 

Y2Fe17N2.6 34.2 34 5.8 0 17 0 

Y2Fe17CN1.4 34.0 34 0 0 17 0 

Sm2Fe17C1.1N 35.4 34 4.0 0 17 0 
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表 6  亚铁磁性: 反向平行的电子对数 
Table 6  Ferrimagnetisms: anti-parallel pairs of electrons 

 1:5 1:7 R2Fe14B 2:17 2:17 渗碳 2:17 吸氮 3:29 3:29 渗氮 1:12 

轻稀土 0 0 0 0 2/0 1/0 4 1 1 

重稀土 0 0 0 0 0 0 0 0 1/2 

 
表 7  N↑

sp 在不同稀土类型中的分布情况 
Table 7  Distributions of N↑

sp in various rare earths 

 1:5 1:7 R2Fe14B 2:17 2:17 渗碳 2:17 吸氮 3:29 3:29 渗氮 1:12 

轻稀土 0.15–0.2 0.15 0.1 0.1–0.25 0 0 0 0 0 

重稀土 0.2–0.4 0.35 0.1 0.25–0.3 0.1 0.1-0.3 0 0.15 0.1 

 

 
 

图 3  R2Fe17 磁性合金随稀土元素变化的磁矩曲线 
Figure 3  magnetic moments dependence on rare earth elements for  

R2(Fe,M)17 magnetic alloys. 
 

域化. 对于磁矩的贡献大幅降低. 表 7 列出导帯电子

对于三类稀土合金化合物的作用.  

4  结论 

本文对传统的磁价模型进行修正, 拓展其应用 

性. 其适用性由强磁合金发展到亚铁磁性的弱磁性

合金 . 利用修正后的磁价模型研究 RFe12xMx, R3-           

Fe29xMx 和 R2Fe17xMx (R=稀土元素, M=第三掺杂金

属元素)稀土合金化合物及其渗碳和吸氮化合物的磁

性.理论与实验相符. 研究表明: 这些稀土合金化合

物的磁性与稀土的磁矩相关. 其弱磁性源于其内部

存在的不同 Fe子晶格之间形成的 Fe-Fe自旋反平行

排列对以及稀土与 Fe 子晶格之间的 4f-3d 自旋反平

行排列对 R-Fe, 明显地削弱了合金化合物的磁矩. 

渗碳或吸氮处理, 导致合金内部 Fe子晶格的 Fe自旋

的反转, 并与其他 Fe 形成 Fe-Fe平行排列, 导致亚

铁磁性对的破对和消失. 诱发合金磁性由亚铁磁性

向铁磁性转变, 因而, 合金的磁矩明显增加. 导帯 sp

电子对于磁性的贡献与稀土原子电子自旋排列相关, 

在反平行排列时, 导帯电子易被极化, 并参与 Fe 的

3d 电子与稀土的 4f 电子之间形成强的交换作用. 在

渗碳和吸氮处理后, 又与 N 和 C 的俘获作用密切相

关, 由于两种非金属元素的俘获, 电子被局域化. 对

于磁矩的贡献大幅降低.  
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Magnetisms of R3(Fe,M)29 and R(Fe,M)12 pseudobinary 
intermetallics 

YU FangJing, MENG ZhenHua, LIU HanYuan, MEI Jian & GUO YongQuan* 

School of Energy Power and Mechanical Engineering, North China Electric Power University, Beijing 102206, China 

The rare earth-iron based 3:29 and 1:12 type intermetallic compounds have the potential application as novel 
permanent magnetic materials due to their hard magnetic properties at room temperature. The study on the magnetism 
of these intermetallic compounds is beneficial for the research and development of their applications as novel rare 
earth permanent magnetic materials. In this study, the traditional magnetic valence model has been developed for 
extending its application from the strong magnetic alloys and intermetallic compounds to the weak magnetic systems 
with ferrimagnetic order. The developed magnetic valence model has been used to investigate the magnetisms of 
RFe12xMx, R3Fe29xMx and R2Fe17xMx (R=rare earth; M= the doped metals such as Ti, Mo, V, etc) and their 
carbonates and nitrides. The theoretical calculations agree with the experiments well. The study shows that the 
magnetic moments of these kinds of rare earth iron based intermetallic compounds are related to the magnetisms of 
the rare earths in these intermetallic compounds. The weak magnetism in these intermetallics originates from the 
existence of some ferrimagnetic order pairs in the unit cell. The nitrogenation and carbonation process might induce 
the ferrimagnetic order pairs transiting to the ferromagnetic order pairs, and increase their moments. The 
contributions to the magnetic moments of the electrons in conducting band are related to the polarization of heavy 
rare earth and the capture abilities of carbon and nitrogen atoms to electrons. The developed magnetic valence model 
can predict the magnetic moments as long as the structural formula is known.  

magnetic valence model, ferromagnetic order, rare earth intermetallics 
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