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研究成果の概要（和文）：本研究課題では, 希土類永久磁石における磁気特性の微視的・定量的な理論的記述を
確立し, 高性能磁石開発の指針を与えることを目的とする. まず, 局在4f電子と伝導電子が磁気的相互作用をも
つモデルを構築し, 実験で観測されるスピン再配列転移を再現することを明らかにした. 
さらに, 4f-3d軌道の混成が強いとされるCe系遷移金属化合物については, その軌道の混成効果を取り入れた微
視的有効モデルを構築し, その有効性を検証した. その結果, 特定のパラメータ領域において実験で観測されて
いる有限温度の磁気異方性を定性的に説明することが可能になった. 

研究成果の概要（英文）：The purpose of this study is to establish a microscopic and quantitative 
theoretical description of the magnetic properties of rare-earth permanent magnets and to provide 
guidelines for the development of high-performance magnets. First, we construct a model of the 
magnetic interaction between localized 4f electrons and conduction electrons, which reproduces the 
spin-rearrangement transition observed in experiments. 
Furthermore, for Ce transition metal compounds, which are known to have strong hybridization of 
4f-3d orbitals, we constructed a microscopically effective model that incorporates the hybridization
 effect of the orbitals and verified its validity. As a result, it became possible to qualitatively 
explain the experimentally observed magnetic anisotropy at finite temperature in a specific 
parameter region. 

研究分野： 物性理論

キーワード： 希土類永久磁石　金属磁性　磁性理論

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
現在, 希土類永久磁石材料の需要の急増にともない, 希少元素に依らない大量生産可能な次世代磁石の開発研究
が盛んに行われている. 希土類永久磁石はこれまで物性研究者が主たる研究対象としてこなかった系であるた
め, 電子論に基づく基礎的課題が残されている.   
本研究課題によって, 磁気異方性の発現機構の基礎的な理解が深まるとともに, 有限温度磁気特性に対して軌道
混成効果が与える影響を明らかにし点に学術的意義がある. また, これらは電子論に基づいて磁気特性を予測す
る指針を与えるものである点に社会的意義がある. 

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
希土類永久磁石は 1970 年代から実用材料として用いられ, 合金磁石の性能を飛躍的に更新し
た. 現在では元素戦略的見地から高性能磁石を生み出す材料研究が盛んに行われている. 希土
類元素固有の局所的な磁気異方性は, 希土類磁石の性能と密接に関連しているが, 電子論に基
づいた微視的記述は未だに不十分である. このため, 非経験的電子論に基づく解析を行い, 永
久磁石材料の高性能化への指導原理を早急に構築する必要があった. 
 
２．研究の目的 
本研究課題では, 上で述べた問題点を踏まえて, 特に局所磁気異方性とその伝達機構に着目し, 
希土類永久磁石における磁気特性の微視的・定量的な理論的記述を確立することを目的とする. 
そのために, 以下のテーマを取り上げて系統的に研究を展開する.  
希土類元素と遷移金属元素からなる金属間化合物を対象として第一原理電子状態計算を実行し, 
これに基づいて各元素が担う磁気的性質を明らかにする. 局在 4f 電子系については, 従来の
結晶場理論に伝導電子との軌道混成効果を導入した手法 (Wannierization 法) によって有限温
度の局所磁気異方性を精密に評価する. 遍歴 3d 電子系については, バンド理論で求まる基底状
態に有限温度でのスピン揺らぎの効果を取り入れた理論によって磁化の温度依存性を記述する.  
次に, 希土類永久磁石における有限温度のバルク磁気特性を明らかにするため, 上で述べた 4f, 
3d 電子系が共存する微視的有効モデルを構築する. これに固体内電子の強い相関効果を非摂
動論的に扱える手法を適用し, 4f 電子のもつ局所磁気異方性が 3d 電子系の持つ磁化に伝達する
機構を明らかにする.  
以上の具体的な課題を通して, 希土類永久磁石材料の高性能化に向けた電子論を構築し, これに
よって, 新規磁性材料開発のための指針を理論的に提案することを目標とした.  
 
３．研究の方法 
本研究では, 希土類 4f 電子が担う局所磁気異方性が遷移金属 3d
電子が担う磁化に伝達される機構を明らかにする. そのために, 
以下の手順を採用する.  
第一原理計算によって, 希土類・遷移金属間化合物の電子状態を正
確に求める. 従来の 4f 電子に対する結晶場理論に伝導電子との軌
道混成効果を取り入れた Wannierization 法を適用することによ
り, 単一希土類イオンにおける局所磁気異方性を正確に求める. 
遍歴 3d 電子系に関しては, バンド理論で求まる基底状態にスピ
ン揺らぎの効果を導入した SCR 理論を適用することにより, 遷移
金属副格子上の磁化の温度依存性を明らかにする.  
上で求めた 4f 電子が担う局所磁気異方性と 3d 電子が担う磁化をつなぐ微視的モデルを構築す
る(図 1). これは周期的アンダーソンモデルと呼ばれる電子論的理論モデルであり, 強相関電子
系の研究において発展してきた動的平均場理論を適用することによって, 精密な解析が可能と
なる. この 4f-3d 電子系の局所磁気異方性とその伝達機構に基づく解析によって, 磁化曲線とい
った有限温度のバルク磁気特性を定量的に評価する. そこで得られた計算結果を実験と比較す
ることで, ここで提案した希土類永久磁石化合物に対する電子論的手法の有効性を明らかにす
る.  
こうして, 電子論的手法を確立した後, 新規希土類
磁石における有限温度の磁気特性を評価し, その性
能を理論的に予測する.  
 
４．研究成果 
Nd2Fe14Bを対象として, 局在 4f電子と伝導電子が磁
気的相互作用をもつモデルを構築した. このモデル
を用いて有限温度の磁化曲線について調べた結果, 
TSR=150 K において, スピン再配列転移が実現し, T 
< TSRの低温領域では, 磁化が c-軸から傾いた状態
が実現することを明らかにした(図 2).  
また, 価数揺動物質として知られる Sm 系化合物に
ついて, 4f電子の価数の変化を考慮した解析を行っ
た. その結果, 特定の状況で Sm2Fe17系化合物の有限温度磁気特性について実験と比較可能な結
果が得られることを明らかにした(図 3). これらの成果は論文として出版されている.  
さらに, 4f-3d 軌道の混成が強いとされる Ce 系遷移金属化合物については, その軌道の混成効

図 1. 微視的有効モデル 

図 2. スピン構造因子の温度依存性 



果を取り入れた微視的有効モデルを構築し, その有効
性を検証した. その結果, Ce2Fe14B においては混成が強
まると磁気異方性が低下することを明らかにした. 一
方で, 希土類比率の大きい CeCo5化合物においては, 混
成が弱いところでは面内磁気異方性、混成が強いところ
では一軸磁気異方性が発現することを明らかにした. 
これらの結果から, 特定のパラメータ領域において実
験で観測されている有限温度の磁気異方性を定性的に
説明することが可能になった. また, 希土類イオンの
4f 電子が担う磁気異方性の解析的な表式を導出し, 複
雑な理論モデルに磁気異方性の効果を取り入れること
が容易となった. 
本研究によって, 希土類永久磁石において重要となる
磁気異方性を担う 4f 電子の理論的扱いについて, 新た
な視点を与えることになった. ここで構築した Ce 系化
合物に対するモデルは, 国内外においても類を見ないものである. 今後, 本研究課題で構築し
た理論的枠組を用いて, 新規磁石材料の探索を行う. 
 

図 3. 磁化曲線の計算結果. 実線は

実験結果を表す. 
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