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摘  要：采用熔体单辊急冷法制备了非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4~0.6)合金，使用穆斯堡尔谱仪、透射电镜（TEM）和振动

样品磁强计(VSM)对其进行了表征，穆斯堡尔谱和 TEM 结果表明所制样品均为非晶态。然后借助于固体与分子经验电子理论

（EET 理论），计算了非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1合金的价电子结构和磁矩，磁矩的理论计算值与实验测定值的误差小于 10%，

满足一级近似要求，实现了从价电子层次上计算非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1合金的磁矩，这对于优化非晶合金(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1

的软磁性能将具有理论指导意义。 
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铁钴基非晶态合金具有很高的磁导率、很低的矫

顽力和损耗、良好的高频性能，用于制作电子变压器、

磁记录头、磁放大器等电子元件，适应了现代电子仪

器和电子设备小型化、轻量化的发展。1960 年 Duwez

等[1]人提出了熔体急冷法制备非晶合金。1970 以后,

在采用熔体旋辊急冷法制备了非晶薄带后 ,非晶软磁

材料得到飞速发展。世界上每年都有大量文献报道通

过研制新成分来提高 FeCo 基软磁材料的性能或探索

性能改进的微观机理等方面的科研成果[2-7]。为了改善

非晶合金的性能，发展高性能的功能材料, 从理论上

计算非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 合金的性能具有重要的

意义。本研究利用固体与分子经验电子理论（EET 理

论）中的 BLD 方法对非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4~ 

0.6)合金的磁矩进行了计算，初步实现了从电子层次

上研究非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 合金软磁性能。 

1  实  验 

在中科院金属研究所，使用德国 Hechigen 公司制

造的 Edmund Bühler 真空单辊熔体急冷设备，制备了

3 种非晶合金(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4~0.6)薄带，真

空度 2×10
-4 

Pa。薄带厚度在 30~40 μm，宽度在 2 mm

左右。使用穆斯堡尔谱仪和透射电镜对制备的合金薄

带进行表征。 

图 1 为淬态(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4)合金条带

的穆斯堡尔谱，谱形呈现为不对称展宽六线谱，第 2、 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4)合金条带的穆斯堡尔谱 

Fig.1  Mössbauer spectra of amorphous (Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 

(x=0.4) alloy 

 

5 峰强度明显高于第 1、6 峰。这是磁性非晶合金的典

型谱线，因为非晶由于熔体急冷制备而导致其原子无

规则混乱分布，表现为非晶合金的超精细磁场连续分
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谱中的第 2、5 峰强度明显高于第 1、6 峰。其它样品

的谱型均与该样品相似，这表明所有样品都具有非晶

态的特征。 

图 2 为非晶合金(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4)的透

射电镜照片，及对应的选区电子衍射花样。由图可见，

合金基体形貌均匀无任何结构特征，衍射环为宽化的

漫散环，说明本研究所制备的 (Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 

(x=0.4)合金薄带具有非晶态结构。 

最后使用振动样品磁强计测定了非晶(Fe1-xCox)86- 

Hf7B6Cu1 (x=0.4~0.6)合金的磁矩值分别为 167.32、

150.27 和 137.48 (A·m
2
)/kg。 

2  磁矩的计算 

2.1  价电子结构的计算 

EET 的核心内容是 4 个基本假设和 BLD 方法[8]，

认为固体和分子中原子状态由原子的价态特征和尺寸

特征 2 个因素表征。本研究基于非晶合金近程有序结

构模型[9]，近似认为非晶合金在微小区域内为晶态，

但微观上原子的电子结构不同于晶态，计算了非晶相

的价电子结构。首先根据文献[10]报道，合金的磁矩

只与磁性原子数有关，而形成的 6 种晶胞中只有铁原

子和钴原子为磁性原子，所以推断在非晶(Fe1-xCox)86- 

Hf7B6Cu1 合金中主要有 α-Fe、面心立方 Co、α-Fe-B、

α-Fe-Co、Co-Hf 和 Fe-Cu 6 种晶胞存在，其它可能存

在的晶胞含量较少或对总磁矩没有贡献可忽略不计。

用理论键长与实验键长之差│ΔD│<0.005 nm 和物理性

能的相对误差小于 10%同时作为合理量子态的判据，

计算了以上 6 种晶胞的价电子结构如表 1~表 6 所示。

在表 1~表 6 中，Iα 为等同键数， nD 为理论键距，Dnα

为实验键距，nα 为共价电子对数，键距差 ΔDnα。 

2.2  磁矩的理论计算 

根据磁矩计算公式： 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4)合金的 TEM 形貌及 

选区电子衍射花样 

Fig.2  TEM image (a) and SAED (b) of amorphous 

(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4) alloy 

表 1  α-Fe 的价电子结构 

Table 1  Valence electron structures of α-Fe 

Fe: A9     R(1): 0.11059 nm    nc: 3.7743 

Bond name Iα Dnα/nm Dnα/nm nα ΔDnα/nm 
1 2Fe Fe

AnD 
 8 0.24489 0.24824 0.4026 3.35×10

-3 

2 2Fe Fe

BnD 
 6 0.28329 0.28664 0.0922 3.35×10

-3
 


rI : 9.3745      Cn : 3.7743       β: 0.06 

 

表 2  Co 晶胞的价电子结构 

Table 2  Valence electron structures of Co 

Co1: A5          R(1) = 0.11977 nm          nc = 4.1268 

Co2: A11          R(1) = 0.11331 nm          nc =5.2880 

Bond name Iα Dnα/nm Dnα/nm nα ΔDnα/×10
-3 

nm 
1 2Co Co

BnD 
 24 0.25772 0.25295 0.4665 4.77 

2 2Co Co

BnD 
 24 0.25772 0.25295 0.3640 4.77 

1 1Co Co

BnD 
 6 0.36452 0.35970 0.0099 4.82 


rI : 47.8272    Cn : 19.9908         = 0.06 

 

表 3  α-Fe-B 的价电子结构 

Table 3  Valence electron structures of α-Fe-B 

Fe1: A13          R(1) = 0.10408 nm          nc = 4.06905 

Fe2: A12          R(1) = 0.10589 nm          nc = 4.04367 

Fe3: A10          R(1) = 0.10919 nm          nc = 3.9723 

B: A5          R(1) = 0.07980 nm          nc = 2.8970 

Bond name Iα Dnα/nm Dnα/nm nα ΔDnα/×10
-3 

nm 

1Fe B

AnD   4 0.18259 0.1814 1.0842 1.19 
2Fe -B

BnD  8 0.19092 0.1897 0.8775 1.22 
2 3Fe -Fe

CnD  16 0.26417 0.2630 0.2116 1.17 
1 3Fe -Fe

DnD  8 0.269998 0.2688 0.1793 1.20 
1 2Fe -Fe

EnD  16 0.26417 0.2630 0.1652 1.17 
2 2Fe -Fe

FnD  8 0.269998 0.2688 0.1574 1.20 
3Fe -B

GnD  16 0.32594 0.3249 0.0123 1.22 
3 3Fe -Fe

HnD  2 0.36517 0.3640 0.0089 1.17 
2 2Fe -Fe

InD  4 0.36517 0.3640 0.0072 1.17 


rI : 18.8492      Cn : 20.4332         = 0.071 

 

表 4  α-Fe-Co 的价电子结构 

Table 4  Valence electron structures of α-Fe-Co 

Co: A16          R(1) = 0.10621 nm          nc=6.5667 

Fe: A15          R(1) = 0.09691 nm          nc=5.6993 

Bond name Iα Dnα/nm Dnα/nm nα ΔDnα/×10
-3 

nm 
Fe Co

AnD   16 0.21385 0.21189 0.7140 1.96 
Co Co

BnD 
 6 0.24694 0.24496 0.1404 1.98 


rI : 17.1796           Cn : 12.2660           = 0.06 

 

表 5  Co-Hf 的价电子结构 

Table 5  Valence electron structures of Co-Hf 

Co1: A6          R(1) =0.11806 nm          nc=4.4346 

Co2: A7          R(1) = 0.11797 nm          nc=4.4504 

Hf: A13          R(1)=0.13578 nm           nc=2.9893 

Bond name Iα Dnα/nm Dnα/nm nα ΔDnα/×10
-3 

nm 
2Hf Co

AnD 
 12 0.24025 0.24010 1.6786 0.15 

2 2Co Co

BnD 
 8 0.33966 0.33950 0.01868 0.16 

1 2Co Co

CnD 
 24 0.33965 0.33950 0.01875 0.15 

1Co -Hf

DnD  16 0.41604 0.41585 0.00198 0.19 
1 1Co Co

EnD 
 6 0.48005 0.48020 0.000086 0.15 


rI : 12.37631          Cn : 20.7751           = 0.06 

5 nm 

a b 
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表 6  Fe-Cu 的价电子结构 

Table 6  Valence electron structures of Fe-Cu 

Fe1: A10          R(1) = 0.10919 nm          nc=3.9723 

Fe2: A14          R(1) = 0.10202 nm          nc=4.9807 

Cu: A13          R(1) = 0.11410 nm          nc=5.5774 

Bond name Iα Dnα/nm Dnα/nm nα ΔDnα/×10
-3 

nm 

2Fe Cu

AnD   12 0.20017 0.19910 1.8443 1.07 

1 2Cu Cu

BnD   24 0.28260 0.28153 0.1027 1.07 

2 2Cu Cu

CnD   8 0.28262 0.28153 0.1239 1.09 
1Fe Cu

DnD   16 0.34577 0.34484 0.00572 0.93 
1 1Cu Cu

EnD   6 0.39891 0.39820 0.00098 0.71 


rI : 13.9267      Cn : 25.6852        = 0.06 

 

3d

2

T g
m m    

即一个结构单元的总磁矩应为该结构单元内各原子磁

矩之和，式中：g 为朗德（Lande）因子。分别计算了

-Fe、面心立方 Co、-Fe-B、α-Fe-Co、Co-Hf 和 Fe-Cu 

6 种晶胞的总磁矩列于表 7。 

根据 6 种晶胞在(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4~0.6)

非晶合金中所占有的比例，采用加权平均，分别算出

3 种合金总磁矩。以 x=0.4 的 Fe52Co34Hf7B6Cu1 非晶合

金为例，设非晶 Fe52Co34Hf7B6Cu1 合金里面含有 100

个原子，其中含有 Fe 原子 52 个、Co 原子 34 个、Hf

原子 7 个、B 原子 6 个、Cu 原子 1 个，由这 6 种原子

形成的 6 种晶胞中只有铁原子和钴原子为磁性原子，

且每种晶胞中只有 Fe 原子和 Co 原子对晶胞的磁矩有

贡献。下面来推算各个晶胞的个数：仅有晶胞 Cu-Fe

中含有 Cu 原子，由于每个晶胞中含有 3 个 Cu 原子，

故应该有 1/3 个 Cu-Fe 晶胞，其中共含 2/3 个 Fe 原子；

所有晶胞中仅有-Fe-B 中含有 B 原子，1 个-Fe-B

晶胞含有 1 个 B 原子，故应该有 6 个-Fe-B 晶胞，

其中共含 Fe 原子 24 个；1 个 Co-Hf 晶胞有 1 个 Hf 原

子，且所有晶胞中仅有 Co-Hf 晶胞中含有 Hf 原子，

故应该有 7 个 Co-Hf 晶胞，其中共含 28 个 Co 原子；

1 个 α-Fe-Co 晶胞中分别含有 1 个 Fe 原子和 1 个 Co

原子，而根据表 7 可知，α-Fe-Co 晶胞的磁矩较小，

所以若 α-Fe-Co 晶胞的含量较大将导致非晶的饱和磁

化强度降低，所以综合考虑非晶的实际磁矩，取 FeCo

晶胞的原子个数为 2，其中含有 2 个 Fe 原子和 2 个 

 

表 7  晶胞磁矩的计算结果 

Table 7  Computed results of the magnetic moment 

of the unit cells 

Unit cell 
Magnetic moment/ 

×10
-23 

A·m
2
 

Unit cell 
Magnetic moment/ 

×10
-23 

A·m
2
 

-Fe 4.47 α-Fe-Co 1.21 

Co 8.24 Co-Hf 10.51 

-Fe-B 6.58 Fe-Cu 3.06 

Co 原子；剩余的原子被-Fe 晶胞和面心立方 Co 晶胞

所包含，并根据 1 个-Fe 含 2 个 Fe 原子，1 个面心立

方 Co 晶胞中含有 4 个 Co 原子，可计算出-Fe 晶胞个

数为 38/3 个，Co 晶胞个数为 1 个。因此 1 个

Fe52Co34Hf7B6Cu1 所包含的总磁矩 3dm 为： 

3d 23 23 23 23

23 23

23 2

1
6.58 10 6 3.06 10 1.21 10 2 10.51 10 7

3

38
4.47 10 8.24 10 1

3

181.35 10 A m

m
   

 



           

     

  

 

1 kg 非晶合金含有 Fe52Co34Hf7B6Cu1 的个数： 

23

23

0.001
6.022 10

52 55.85 34 58.93 178.5 7 10.81 6 63.55 1

   =0.958 10

n   
        



 

所以，1 kg 淬态非晶合金 Fe52Co34Hf7B6Cu1 的总磁矩

为： 

3d 23 23 2
cal. 181.35 10 0.958 10 173.733 (A m ) / kgm


     ( )  

同样的计算方法，分别算得 x=0.5 和 x=0.6 的非晶

(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 合金的总磁矩见表 8。 

从表 8 可以看出，非晶合金(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1

的磁矩随着 x 的增加而减小，这个趋势与实验值的变

化趋势相同。分析其原因是形成非晶合金时，随着 x

的增加，Co 元素增加，大部分 Co 主要以 α-Fe-Co 的

形式存在，α-Fe-Co 晶胞的磁矩小于面心立方 Co 和

-Fe 晶胞的磁矩，这样就导致非晶的磁矩随着 x 的增

加而减小。同时也可以看出，磁矩的理论计算值与实

验测定值的误差小于 10%，说明在一级近似下，从价

电子层次上计算非晶的磁矩是可以实现的，这对于优

化非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 合金的软磁性能将具有理

论指导意义。 

 

表 8  非晶(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 合金的磁矩及误差 

Table 8  Magnetic moment and error of amorphous 

(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 alloys 

x 3d cal.m ( )/(A·m
2
)·kg

-1
 3d testm ( )/(A·m

2
)·kg

-1
 Error/% 

0.4 173.73 167.32 3.83 

0.5 156.79 150.27 4.33 

0.6 148.71 137.48 8.17 

 

3  结  论 

1) 本 实 验 利 用 熔 体 急 冷 单 辊 法 制 备 的

(Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4~0.6)合金为非晶态。 
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2) 借助于固体与分子经验电子理论中的 BLD 方

法，在价电子层次上实现了非晶合金(Fe1-xCox)86Hf7- 

B6Cu1 (x=0.4~0.6)磁矩的理论计算。计算结果与实验测

量值基本相符，误差≤10% 。 
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Abstract: Amorphous ribbons (Fe1-xCox)86Hf7B6Cu1 (x=0.4~0.6) were prepared using the single-roller melt-spinning technique. Mössbauer 

Spectroscopy, transmission electron microscope (TEM) and vibrating sample magnetometer (VSM) were used to characterize 

microstructures and soft magnetic properties. The result confirms the fully amorphous state of the as-quenched alloy. The valence electron 

structures and the magnetic moment of the amorphous alloys were calculated using the method of Bond Length Difference (BLD) o f the 

Empirical Electron Theory of solids and molecules (EET). The error of the computed value in theory and experi mental value of the 

magnetic moment is less than 10%, which satisfies the demand of first approximation, indicating that magnetic moment  calculation of 

amorphous alloy could be realized on the valence electron level. 
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