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摘　要：基于第一性原理的密度泛函理论（ＤＦＴ），采用全势线性增强平面波结合改进的局域轨道方法（ＡＰＷ＋ｌｏ）和一
般梯度近似（ＧＧＡ），对１２２型铁基超导体系的 ＡｅＴ２Ｐｎ２化合的结构、能量、磁矩、电子能带和电子态密度进行了计算和分
析．研究ＡｅＴ２Ｐｎ２体系的超导温度同晶格中的键长，键角，磁性，电子能带和电子态密度之间的关系，从这类体系的晶格结
构层面给出了对提高超导温度有利的几个因素．结果表明，相对于１２２型的其他体系具体而言，ＢａＦｅ２Ａｓ２系列材料的超导
温度相对较高．
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　　超导电性是低温下物质呈现的一种宏观量子
现象．２００８年年初东京工业大学的 ＨｉｄｅｏＨｏｓｏｎｏ
等人首先发现了 ＬａＦｅＯＡｓ母体通过氟掺杂可使其
超导临界温度达到２６Ｋ［１］，这为超导体的研究探
索开辟了新的研究方向和提供了新的机遇．随后的
研究发现，同铜氧化物超导体均含有 ＣｕＯ２超导层
的结构相似，铁基超导体均含有［Ｔ２Ｐｎ２］（Ｔ＝Ｆｅ，
Ｃｏ，Ｎｉ，Ｐｎ＝Ａｓ，Ｐ）超导层［２］．根据母体化合物的

原子组成比和晶体结构，这类新型铁基超导材料可

以分为以下４大体系：１）“１１１１”体系，以 ＬａＯＦｅＡｓ
为代表；２）“１２２”体系，以 ＢａＦｅ２Ａｓ２为代表；３）
“１１１”体系，以 ＬｉＦｅＡｓ为代表；４）“０１１”体系，以
ＦｅＳｅ为代表．已有的研究表明，此类超导材料的超
导临界温度往往与晶体结构有着直接关系［２－３］．以
往也有众多学者针对ＢａＦｅ２Ａｓ２及相关体系进行了
基于第一性原理的理论计算，其着脚点往往是其电
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子结构等方面的理论分析，但关于这类体系晶格结

构与超导转变温度之间的探索却很少提及．本文以
“１２２”型超导材料为代表，通过计算晶体的晶体结
构和电子结构，探索了超导温度和晶体结构直接的

关联．在“１２２”型超导材料的体系中，实验发现除
了对所谓“１”掺杂外，替换过渡族金属和磷族元素
也可以改变其超导温度和超导性质．对于母体
ＡｅＦｅ２Ａｓ２，Ａｅ可以是Ｃａ，Ｓｒ和Ｂａ，３ｄ过渡元素的Ｆｅ
可以被Ｍｎ，Ｃｏ和 Ｎｉ替代，磷族元素 Ａｓ可以被 Ｐ
取代［４－６］．

１　计算方法和模型
本文基于密度泛函理论（ＤＦＴ），采用全势线性

增强平面波结合改进的局域轨道方法（ＡＰＷ＋ｌｏ）
和一般梯度近似（ＧＧＡ），利用 ＷＩＥＮ２Ｋ［７］软件程
序包完成了对 ＡｅＴ２Ｐｎ２体系的结构和电子能带的
计算研究．在考虑了自旋极化和反铁磁情形下，系
统地研究了近１０种化合物的四方和正交结构的晶
格结构，磁结构，电子能带和态密度的变化规律．计
算时，价态电子同内壳层电子的能量截断因子取－
６．０Ｒｙｄ，Ｂａ的ｍｕｆｆｉｎ－ｔｉｎ半径取２．７ａ．ｕ．，Ｃａ，Ｓｒ，
Ｆｅ，Ｎｉ，Ｃｏ，Ａｓ，Ｐ的 ｍｕｆｆｉｎ－ｔｉｎ半径均取２．０ａ．ｕ．．
平面波扩展取 ＲＭＴ×ＫＭＡＸ＝７，布里渊区的 ｋ点取
样数为３００．自洽场计算的收敛判据为总能量变化
小于０．１ｍＲｙｄ．

２　晶体结构
三元砷化物 ＡｅＦｅ２Ａｓ２具有准二维的 ＴｈＣｒ２Ｓｉ２

型四方晶格结构，空间群Ｉ４／ｍｍｍ，Ｚ＝２．该结构的
基础特征是［Ｆｅ２Ａｓ２］原子团块层结构与碱土Ａｅ原
子沿ｚ轴交替堆叠，如图１（ａ）所示．晶格内部各个
原子的坐标分别是：Ａｅ原子２ａ（０，０，０）；Ｆｅ原子４ｄ
（０．５，０，０．５）；Ａｓ原子４ｅ（０，０，ＺＡｓ，Ｐ），其中ＺＡｓ，Ｐ称
为晶格结构的内参量．

图１　ＡｅＦｅ２Ａｓ２晶格结构示意图

本文的计算包括１０种衍生化合物，其中 Ａｅ＝

Ｂａ，Ｓｒ和 Ｃａ，过渡金属原子涉及 Ｆｅ，Ｃｏ和 Ｎｉ原
子，磷族原子则涉及Ｐ原子和Ａｓ原子．计算所采用
的晶胞参数列于表１．
表１　（Ｂａ，Ｓｒ，Ｃａ）（Ｆｅ，Ｃｏ，Ｎｉ）２（Ａｓ，Ｐ）２体系的晶格参数

材料 空间群 ａ，ｂ／ｎｍ ｃ／ｎｍ Ｖ／ｎｍ３ Ｚ＿Ａｓ Ｒｅｆ．

ＢａＦｅ２Ａｓ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．３９６２１．３０１７０．２０４３０．３５４５ ［８］

ＳｒＦｅ２Ａｓ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．３９２４１．２３６４０．１９０４０．３６００ ［９］

ＣａＦｅ２Ａｓ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．３９１２１．１６６７０．１７８５０．３６６５ ［１０］

ＢａＣｏ２Ａｓ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．３９５４１．２６５２０．１９７８０．３５１５ ［１１］

ＢａＮｉ２Ａｓ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．４１１２１．１５４００．１９５１０．３４７６ ［９］

ＳｒＮｉ２Ａｓ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．４１３７１．０１８８０．１７４４０．３６３４ ［９］

ＣａＮｉ２Ａｓ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．４０６５０．９９４６０．１６４３０．３６９８ ［１２］

ＢａＦｅ２Ｐ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．３８４０１．２４４２０．１８３５０．３４５６ ［１２］

ＳｒＦｅ２Ｐ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．３８２５１．１６１２０．１６９９０．３５２１ ［１２］

ＣａＦｅ２Ｐ２ Ｉ４／ｍｍｍ０．３８５５０．９９８５０．１４８４０．３６４３ ［１２］

低温（１００Ｋ）时，ＡｅＦｅ２Ａｓ２会出现反铁磁相，
温度进一步下降到 ～３８Ｋ以下，反铁磁相转变为
超导相．近邻铁原子之间相互作用的各向异性将导
致图１（ａ）所示的体心四方结构转变为图１（ｂ）所
示低温反铁磁相的面心正交结构［１３］，正交结构的

空间群为Ｆｍｍｍ．图２为ＡｅＦｅ２Ａｓ２晶格沿ｃ轴方向
的俯视图，其中 ａ和 ｂ为四方结构的晶格参数，ａ
（和ｂ（为正交结构的晶格参数，分别列于表２．

图２　ＡｅＦｅ２Ａｓ２结构俯视图

计算所用的正交ＡｅＦｅ２Ａｓ２晶格结构列于表２．

３　磁性质
采用自旋极化和反铁磁２种方法分别计算了

晶体的能量和磁矩，列于表３．
可以看出，体系的中间层为ＦｅＡｓ结构时，系统

反铁磁能量比自旋极化方法计算的能量要低一些，

这与实验中发现这些体系在低温下会发生反铁磁

相变符合．中间层为 ＣｏＡｓ时反铁磁能量比自旋极
化方法计算的能量高，中间层为 ＮｉＡｓ和 ＦｅＰ时反
铁磁能量与自旋极化计算的能量几乎一样与已有

的实验中没有在低温条件下发现这些化合物出现

反铁磁相变的实际符合．ＡｅＦｅ２Ａｓ２化合物具有相对

０１１
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较大的磁矩（３．８１～４．４０μＢ），且主要由强磁性原
子Ｆｅ（１．８２～２．１５μＢ）贡献．ＣｏＦｅ化合物的磁矩相

对较小（０．８７μＢ），而ＮｉＡｓ和ＦｅＰ化合物的磁矩几
乎可以忽略不计．

表２　（Ｂａ，Ｓｒ，Ｃａ）Ｆｅ２Ａｓ２体系的高温和低温晶格参数

材料 结构 空间群 ａ／ｎｍ ｂ／ｎｍ ｃ／ｎｍ Ｖ／ｎｍ３ Ｚ＿Ａｓ Ｒｅｆ．

ＢａＦｅ２Ａｓ２
高温相 Ｉ４／ｍｍｍ ０．３９６２ １．３０１７ ０．２０４３ ０．３５４５

低温相 Ｆｍｍｍ ０．５５７４ ０．５６１５ １．２９４５ ０．２０２６ ０．３５３８
［１３］

ＳｒＦｅ２Ａｓ２
高温相 Ｉ４／ｍｍｍ ０．３９２４ １．２３６４ ０．１９０４ ０．３６００

低温相 Ｆｍｍｍ ０．５５１８ ０．５５７８ １．２２９４ ０．１８９２ ０．３６１２
［１４］

ＣａＦｅ２Ａｓ２
高温相 Ｉ４／ｍｍｍ ０．３９１２ １．１６６７ ０．１７８５ ０．３６６５

低温相 Ｆｍｍｍ ０．５４５８ ０．５５３１ １．１６８３ ０．１７６３ ０．３６８９
［１５］

表３　（Ｂａ，Ｓｒ，Ｃａ）（Ｆｅ，Ｃｏ，Ｎｉ）２（Ａｓ，Ｐ）２的２种方法计算的能量，居域磁矩和总磁矩Ｍ／（μＢ／ｆ．ｕ．）

材料 空间群 计算方法 能量 Ｍ＿ｔｏｔ Ｍ（Ｂａ，Ｓｒ，Ｃａ） Ｍ（Ｆｅ，Ｃｏ，Ｎｉ） Ｍ（Ａｓ，Ｐ）

ＢａＦｅ２Ａｓ２

Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －３０４１４．４７３６ ３．８１ ０．０１ １．９２ －０．０６

Ｆｍｍｍ 自旋极化 －３０４１４．４７４４ ３．５６ ０．０１ １．８２ －０．０７

Ｆｍｍｍ 反铁磁 －３０４１４．４８２５ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＳｒＦｅ２Ａｓ２

Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －２０４９５．４１１０ ３．８５ ０．０１ １．９３ －０．０６

Ｆｍｍｍ 自旋极化 －２０４９５．４１２２ ３．８２ ０．０１ １．９０ －０．０５

Ｆｍｍｍ 反铁磁 －２０４９５．４１７９ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＣａＦｅ２Ａｓ２

Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －１５４９６．４９６６ ４．２４ ０．０２ ２．０８ －０．０４

Ｆｍｍｍ 自旋极化 －１５４９６．４９８６ ４．４０ ０．０２ ２．１５ －０．０３

Ｆｍｍｍ 反铁磁 －１５４９６．５００１ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＢａＣｏ２Ａｓ２
Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －３０８９７．２０６１ ０．８７ ０．０１ ０．４２ －０．０１

Ｉ４／ｍｍｍ 反铁磁 －３０８９７．２０４６ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＢａＮｉ２Ａｓ２
Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －３１４０６．６４２９ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

Ｉ４／ｍｍｍ 反铁磁 －３１４０６．６４３０ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＳｒＮｉ２Ａｓ２
Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －２１４８７．５８６７ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

Ｉ４／ｍｍｍ 反铁磁 －２１４８７．５８６９ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＣａＮｉ２Ａｓ２
Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －１６４８８．６８１８ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

Ｉ４／ｍｍｍ 反铁磁 －１６４８８．６８１９ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＢａＦｅ２Ｐ２
Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －２２７３８．６４５０ ０．０６ ０．００ ０．０３ ０．００

Ｉ４／ｍｍｍ 反铁磁 －２２７３８．６４５１ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＳｒＦｅ２Ｐ２
Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －１２８１９．５９０７ ０．０７ ０．００ ０．０３ ０．００

Ｉ４／ｍｍｍ 反铁磁 －１２８１９．５９０７ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

ＣａＦｅ２Ｐ２
Ｉ４／ｍｍｍ 自旋极化 －７８２０．６９４０ ０．０３ ０．００ ０．０２ ０．００

Ｉ４／ｍｍｍ 反铁磁 －７８２０．６９４１ ０．００ ０．００ ０．００ ０．００

４　电子结构
限于篇幅的原因，这里只给出了 ＣａＦｅ２Ａｓ２，

ＣａＮｉ２Ａｓ２和ＣａＦｅ２Ｐ２等化合物自旋向上和自旋向
下的能带结构．可以看出在费米面附近 ＣａＦｅ２Ａｓ２
自旋向下能带的能量比自旋向上的能量高 ２．５
ｅＶ．而ＣａＦｅ２Ａｓ２和ＣａＦｅ２Ａｓ２自旋向上与向下的能
带结构基本相同．

图４给出了ＣａＦｅ２Ａｓ２，ＣａＮｉ２Ａｓ２和ＣａＦｅ２Ｐ２这
３个体系的总态密度以及各个原子的分态密度．这
３种化合物在费米面附近的态密度主要由 Ｆｅ原子
和Ｎｉ原子贡献，Ｃａ原子对费米面附近态密度的贡

献很小，而Ａｓ及Ｐ原子对态密度贡献主要在费米
面以下１２ｅＶ和６ｅＶ附近．ＣａＦｅ２Ａｓ２的自旋向上
与自旋向下态密度的形状差异较大，而 ＣａＮｉ２Ａｓ２
和ＣａＦｅ２Ｐ２的自旋向上与自旋向下态密度的形状
非常相似，且费米面处的自旋态密度均较低．电子
能带结构和态密度的特点与计算得到ＦｅＡｓ化合物
具有较大磁矩，而 ＮｉＡｓ和 ＦｅＰ化合物的磁矩几乎
可以忽略不计的结果相对应．ＣａＦｅ２Ａｓ２的费米面
处，不高但是较宽的自旋向上态密度峰横跨费米

面，峰的边沿陡峭且右边沿的能量仅比费米面略

高；虽窄但是较高的自旋向下态密度峰能量比费米

面略高，其陡峭的左边沿正好位于费米面处．这样
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的态密度分布具有不稳定的特点，掺杂以及温度压

力等外部环境的变化有可能导致费米面处态密度

较大的变化，这个特点与文献中 ＦｅＡｓ类化合物磁
性质不稳定的描述符合．

图３　Ｃａ（Ｆｅ，Ｎｉ）２（Ａｓ，Ｐ）２的电子能带图

图４　ＣａＦｅ２Ａｓ２，ＣａＮｉ２Ａｓ２和ＣａＦｅ２Ｐ２的总态密度以及各个原子的分态密度
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第２期 麻焕锋，等：１２２型铁基超导材料晶体结构探析

５　晶格内结构与超导性质
图５为 Ｆｅ２Ａｓ２层内部的 ＦｅＡｓ４四面体结构．

每一个ＦｅＡｓ４结构包含６个 Ａｓ－Ｆｅ－Ａｓ键角，其
中２个等价角的角平面垂直于［００１］平面，记为 α
角；另外４个等价角斜交于［００１］平面，记为β角．

图５　ＦｅＡｓ４四面体结构中的键角

表 ４分别列出了四方（ｔｅｔｒａｇｏｎａｌ）和正交
（ｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ）晶格结构中与Ｆｅ，Ａｓ及其取代原子
有关的键长和键角．中的Ｐｎ－Ｐｎ键长是指晶格参
数ｃ轴方向最近邻的磷族原子（Ａｓ或 Ｐ）的间距，
表征了 ＡｅＴ２Ｐｎ２晶体中２个 Ｔ２Ｐｎ２块层之间的距
离，通常与夹在其中的碱土元素 Ａｅ的原子半径直
接相关．比如，Ｂａ的原子半径（ｒＢａ＝０．２７８ｎｍ）大
于Ｓｒ（ｒＳｒ＝０．２４５ｎｍ）和 Ｃａ的原子半径（ｒＣａ＝
０２２３ｎｍ），ＢａＴ２Ｐｎ２中的 Ｐｎ－Ｐｎ间的键长大于
（Ｃａ，Ｓｒ）Ｔ２Ｐｎ２的 Ｐｎ－Ｐｎ键长．通常键长应当随
着原子序数的增大而增大．但是因为这里的过渡金
属原子Ｔ的半径 （ｒＦｅ＝０．１７２ｎｍ，ｒＣｏ＝０．１６７ｎｍ，

和ｒＮｉ＝０．１６２ｎｍ）随原子序数减小，所以［Ｃｏ２Ａｓ２］
中Ｃｏ－Ｃｏ的键长与［Ｆｅ２Ａｓ２］中的 Ｆｅ－Ｆｅ键长
（０．２８ｎｍ）差不多，［Ｎｉ２Ａｓ２］中的 Ｎｉ－Ｎｉ键长
（０２９ｎｍ）却要大些．Ｐ的非金属性比 Ａｓ强，原子
间较强的共价相互作用会使［ＦｅＰｎ４］四面体的体
积收缩，因此［Ｆｅ２Ｐ２］中四面体体积密切相关的 Ｆｅ
－Ｆｅ键长 （０．２７ｎｍ）比［Ｆｅ２Ａｓ２］中的小．［Ｔ２Ｐｎ２］
中的Ｔ－Ｐｎ键长一般随着 Ｔ和 Ｐｎ的原子序数的
增大而增加，其中［Ｆｅ２Ａｓ２］中的Ｆｅ－Ａｓ键长最长，
为大约０．２４ｎｍ．在四面体场中，Ｆｅ原子的３ｄ轨道
分裂为ｔ２和ｅ２组，其中能量较高的３个ｔ２轨道可
以与４ｓ轨道形成包含４个电子具有四面体取向的
ｓｄ３杂化，电子数大于ｓｄ３杂化轨道数将使 ＴＰｎ４偏
离四面体结构．因此 ＦｅＡｓ化合物的 ＦｅＡｓ４结构最
接近于正四面体，其Ａｓ－Ｆｅ－Ａｓ键角 α和 β均近
似于１０９°２８″．ＣｏＡｓ和ＮｉＡｓ化合物中的 ＴＡｓ４结构
均偏离正四面体，其中ＮｉＡｓ４结构偏离的程度大于
ＣｏＡｓ４．较强的Ｐ原子间相互作用，也使 ＦｅＰ４结构
因收缩的各向异性而偏离正四面体．对称的 ＦｅＰ４
四面体结构使Ｆｅ原子得以保持较强的磁矩．ＣｏＡｓ４
和ＮｉＡｓ４结构中电子数增加将使能带能量降低，因
此Ｃｏ和Ｎｉ原子磁矩为零．ＦｅＰ４结构中的 Ｆｅ原子
磁矩则因四面体结构的收缩使电子更趋于配对而

趋于消失．

表４　ＡｅＴ２Ｐｎ２晶体中的键长和键角

材料 键长Ｐｎ－Ｐｎ／ｎｍ 键长 Ｔ－Ｔ／ｎｍ 键长 Ｔ－Ｐｎ／ｎｍ α／（°） β／（°）

ＢａＦｅ２Ａｓ２ ０．３７８８ ０．３７８５ ０．２８０２
０．２８０７

０．２７８７
０．２４０３ ０．２３９１ １１１．０６ １１１．６２ １０８．６８ １０８．７１

ＳｒＦｅ２Ａｓ２ ０．３４６２ ０．３４１４ ０．２７７５
０．２７８９

０．２７５９
０．２３９１ ０．２３８７ １１０．２４ １１０．５４ １０８．９４ １０９．５４

ＣａＦｅ２Ａｓ２ ０．３１１５ ０．３０６３ ０．２７６６
０．２７２９

０．２７６６
０．２３８８ ０．２３８２ １０８．８６ １１０．４１ １０９．００ １９０．２４

ＢａＣｏ２Ａｓ２ ０．３７５８ ０．２７９６ ０．２３５８ １１３．９９ １０７．２６

ＢａＮｉ２Ａｓ２ ０．３５１７ ０．２９０８ ０．２３４４ １２２．５７ １０３．３５

ＳｒＮｉ２Ａｓ２ ０．２７８４ ０．２９２６ ０．２３６９ １２１．６４ １０３．７５

ＣａＮｉ２Ａｓ２ ０．２５９０ ０．２８７４ ０．２３５６ １１９．２４ １０４．８２

ＢａＦｅ２Ｐ２ ０．３８４２ ０．２７１５ ０．２２５９ １１６．４４ １０６．１０

ＳｒＦｅ２Ｐ２ ０．３４３５ ０．２７０５ ０．２２５０ １１６．４１ １０６．１２

ＣａＦｅ２Ｐ２ ０．２７１０ ０．２７２６ ０．２２４０ １１８．７４ １０５．０５

　　图６为（Ｂａ，Ｓｒ，Ｃａ）（Ｆｅ，Ｎｉ）２（Ａｓ，Ｐ）２体系的
超导转变温度．其中 ＢａＦｅ２Ａｓ２通过空穴掺杂可以
获得最高的超导转变温度（～３８Ｋ），而 ＣａＮｉ２Ａｓ２
的超导转变温度只有０．６２Ｋ．可以看出，ＡｅＴ２Ｐｎ２
化合物中的原子序数大且原子半径小的碱土金属

元素Ａｅ对超导有利，其超导临界转变温度Ｔｃ依次
为Ｂａ＞Ｓｒ＞Ｃａ．具有较高超导临界转变温度的

ＦｅＡｓ类化合物，具有更接近于对称四面体的ＦｅＡｓ４
结构，其费米面附近电子能带和态密度分布使其具

有较强但是不稳定的磁性和反铁磁性的特点．掺杂
以及温度压力等外部环境的变化对ＦｅＡｓ类化合物
的电子能带，态密度分布以及磁结构的影响和机

理，及其与超导性质的关系值得关注．
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图６　ＡｅＴ２Ｐｎ２体系的超导转变温度

６　结论
基于第一性原理的密度泛函理论（ＤＦＴ），采用

全势线性增强平面波结合改进的局域轨道方法

（ＡＰＷ＋ｌｏ）和一般梯度近似（ＧＧＡ），对新型超导
体系的ＡｅＴ２Ｐｎ２化合的结构，能量，磁矩，电子能带
和电子态密度进行了计算和分析．研究 ＡｅＴ２Ｐｎ２体
系的超导温度同晶格中的键长，键角，磁性，电子能

带和电子态密度之间的关系．结果表明，对提高超
大温度有利的因素有：１）较大的［Ｔ２Ｐｎ２］层间距；
２）强的自旋极化磁性；３）反铁磁计算的能量低于
自旋极化计算的能量，使反铁磁结构比自旋极化的

铁磁结构稳定；４）费米面附近，自旋向上的能带的
能量比自旋向下能带的能量高；５）更为规范的正
四面体ＴＰｎ４．具体而言，Ｂａ的原子序数大且原子
半径小，所以具有Ｂａ原子的系列其超导温度相对
较高．［Ｆｅ２Ａｓ２］系列具有强的自旋极化磁性和反铁
磁结构，反铁磁结构比自旋极化的铁磁结构稳定，

拥有较为对称的正四面体 ＦｅＡｓ４ 结构．所以
［Ｆｅ２Ａｓ２］系列材料的超导温度也相对较高．
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