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Sm2Fe17N3は、1990年に磁気特性が報告された強磁性体であり[1]、Nd2Fe14Bより高いキ

ュリー温度と磁気異方性を有し、磁石材料として大変期待されている。しかし、その磁気特

性は印加磁場や温度、作製時における窒素や不純物等の影響を強く受けると考えられる。

そのため、磁気特性の最適化には、作製プロセスとともに、電子状態の最適化が重要であ

る。近年高品質な Sm2Fe17N3磁石を作製するために結晶粒の微細化が進み、さらに構成元

素とは別の元素でコーティングする試みがなされている。本研究ではコーティングに用いた

元素が磁石中に拡散することを念頭に、Sm2Fe17N3磁石の置換効果を評価する。不純物の

一例として Znを選び、Feのサイトに Znが入った場合のエネルギーの計算を行った。結晶

構造の Fe2, Fe7, Fe18, Fe41は、それぞれ 6c,18h, 18f, 9dサイトに対応している。k点５０ま

での計算では、最もエネルギーが低いサイトは 18fサイトであることが判明した。 
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図１ Sm2Fe17N3の結晶構造      図２Sm2Fe17N3の各サイトに Zn を置換した場合の

全エネルギー 
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