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四型二维共线磁体中的异常霍尔效应
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我们识别出了一类之前未被认识的二维共线磁相，这类相超越了已知的铁磁体、反铁磁体和交替磁
体等分类。这种 IV 型二维共线磁体在非相对论极限下表现出自旋简并能带，但支持破缺时间反演对
称性的响应，如异常霍尔效应（AHE），尽管其净磁化强度为零。基于自旋层群分析，我们推导出了该
相的对称性标准，并进行了从头算计算以筛选二维数据库中的候选材料。使用单层Hf2S作为原型，我
们证明了在没有自旋轨道耦合的情况下，能带是自旋简并的，而它的引入则诱导出由自旋极化甚至自
旋中性的电流驱动的AHE，并伴随有对称性保护的真实全空间持久自旋纹理。这些发现扩展了磁相分
类，并拓宽了实现非常规二维自旋电子功能的道路。

磁性，一个历史悠久但不断发展的固态物理学领
域，涵盖了丰富的物理现象和持久的挑战。在磁性固
体中，局部磁矩之间的交换相互作用决定了自旋平行
或反平行排列，这历史上定义了两种典型的磁有序形
式：铁磁体（FMs）和反铁磁体（AFMs）。反铁磁体以
其不存在杂散场和超快太赫兹自旋动力学为特征，已
成为超高密度和高速自旋电子应用的有吸引力的候选
者，可能在性能上超过传统的基于 FM的系统。因此，
在过去十年中，反铁磁性 [1–4] 吸引了相当大的关注。
然而，AFMs缺乏宏观磁化强度带来了显著的障碍，特
别是在通过奈尔有序切换实现有效电读出和操纵二进
制“0”和“1”状态方面。这一固有限制促使追求非
常规磁相，在这些相中，交替磁体（AMs）[5, 6] 最近
被提出作为第三种磁性原型，统一了 FMs和AFMs的
功能优势。虽然没有净磁化强度，AMs展示了一系列
类似铁磁的现象，包括非相对论带自旋分裂和反常霍
尔效应（AHE）[7, 8] ，为电信号控制提供了有希望的
机制。

对于实际设备应用，二维磁性系统由于其出色的
可扩展性、更高的调谐性和更好的集成兼容性而特
别具有优势，相比块体材料。在实现单层和少数几层

Cr2Ge2Te6 [9] 和 CrI3 [10] 的稳定长程磁序的突破之
后，通过化学合成和从块体晶体机械剥离建立了一个
快速增长的二维铁磁性和反铁磁性原子薄材料库 [11–
13]。相比之下，二维非磁性系统的开发仍处于起步阶
段。至今，仅有限数量——大约两打——这样的候选
物已被理论预测，在与已识别的三维拓扑磁体 [14]超
过 200种相比，形成了鲜明对比，这主要归因于在降
低维度时更加严格的对称性要求。此外，二维交替磁
性的实验实现仍然难以捉摸。这凸显了亟需识别新的
非常规二维磁体类别，为未来高性能自旋电子设备提
供更广泛的选择和更好的实验可行性。

在这封信中，通过自旋层群分析，我们识别出了一
类之前被忽视的 IV型二维共线磁体，超越了已知的铁
磁体（FMs）、反铁磁体（AFMs）和亚铁磁体（AMs）。
这一新相位表现出非相对论性的自旋简并带结构，类
似于传统的反铁磁体，同时支持破时间反演对称性响
应，如异常霍尔效应（AHE），通常被认为是铁磁体和
亚铁磁体的标志。通过第一性原理计算，我们从全面
的二维材料数据库中筛选出可行的材料候选者，涵盖
了所有允许的非平凡自旋红群。以单层 Hf2S为例，我
们展示了非相对论性的自旋简并带的出现，这些带在
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表 I. 非平凡自旋劳厄群和 IV型二维共线磁体的代表性材料候选。第一列分组具有相同劳厄群（G）的晶体层群。第二列列出 G

的减半子群H 中的对称操作。另一个余集G−H，是非平凡自旋劳厄群的重要组成部分，包含连接相反自旋亚晶格的对称操作。

Layer groups (Laue groups G) H (Laue group) Material candidates

3-7 (C2h) {E, Ē}(Ci) MnSH2O4

19-48 (D2h) {E, Ē, C2x,Mx} or {E, Ē, C2y,My}(C2h) MnSbS2Cl, Co2P4O8

73-75 (C6h) {E, Ē, C+
3z, C

−
3z, C̄

+
3z, C̄

−
3z}(C3i) bilayer FeHfBr6

76-80 (D6h) {E, Ē, C+
3z, C

−
3z, C̄

+
3z, C̄

−
3z, C2[100], C2[010], C2[110],M[100],M[010],M[110]}(D3d) BaMn2S3, Hf2S

引入自旋轨道耦合（SOC）后演化为独特的异常输运
行为。值得注意的是，我们揭示了由自旋中性电流驱
动的 AHE，并伴随着一个对称保护的、真正的全空间
持久自旋纹理（TFPST）。我们的工作不仅丰富了低维
磁性的概念框架，还提供了一个强大的平台，通过这
一新发现的二维磁性材料类别来工程化下一代自旋电
子功能。

我们首先通过自旋群分析对二维共线磁体进行分
类。一般来说，一个自旋群可以被视为仅含自旋的群
（rs）和非平凡自旋群（Rs）[15, 16]的直接乘积。对于
共线自旋构型，纯自旋群由 rs = C∞ + C̄2C∞ 给出，
其中C∞表示围绕共同自旋轴的任意自旋旋转，而 C̄2

代表垂直于该轴的二重旋转 (C2)，并伴随自旋空间中
的反演，这实际上是由时间反演操作 (T ) 实现的 [17]。
Rs 包含元素 [Ri||Rj ]，其中 Ri和 Rj 分别是自旋空间
和晶体空间中独立作用的对称操作。在铁磁体中，允
许的自旋空间操作为 Ri ∈ {E}或 {E,C2}，其中 E表
示恒等操作。晶体空间操作Rj受限于从二维层群导出
的晶体学劳厄群 (G) 内。这是因为反演对称性 (Ē) 总
是在共线磁体的非相对论能带结构中有效保持，无论
晶胞是否具有 Ē [18]。

根据不同的非平凡自旋劳厄群，二维共线磁体可
以被分为四类。第一类，用RI

s = [E||G]表示，仅包含
晶体空间变换，在 2D布里渊区（BZ）内的任何动量点
都不强制自旋简并，因此对应于FM（或铁磁体）。第二
类由RII

s = [E||G] + [C2||G]表示，描述了具有零净磁
化的常规共线反铁磁体。在这种情况下，诸如 [C2||E]

或 [C2||Ē] 的操作会导致整个 BZ 内的自旋简并。显

然，[C2||E]ε(s, k) = ε(−s, k) 和 C̄2[C2||Ē]ε(s, k) =

ε(−s, k) 中，s 和 k 分别代表电子能带的自旋和晶格
动量指标 [19, 20]。注意到，在后一种情况下，仅自旋
操作 C̄2起到辅助作用。III型，对应于 AMs，定义为
RIII

s = [E||H]+[C2||G−H] = [E||H]+[C2||AH]，其
中H表示G的半子群，而A属于G−H，代表实空间
旋转。与三维情况不同，其中条件为A /∈ {τ, Ē}，二维
场景施加了更为严格的约束，要求A /∈ {τ, Ē, C2z,Mz}
（假设二维共线磁体位于x-y平面内）。这种限制源于晶
体动量 k的平面性质以及以下对称操作，

C̄2 [C2||C2z] ε(s, k) = ε(−s, k), (1)

[C2||Mz] ε(s, k) = ε(−s, k), (2)

确保了整个二维布里渊区内的自旋简并性，因此防止
了交替自旋分裂的出现。这一基本原则已在最近二维
AMs [21–24]的理论识别中得到应用。

剩余的第四类，在本文中提出，定义为

RIV
s = [E||H] + [C2||G−H] = [E||H] + [C2||BH],(3)

具有要求B /∈ {τ, Ē}和 {C2z,Mz} ⊆ BH。如式 (1)—
(2)所示，存在 [C2||C2z]或 [C2||Mz]操作强制自旋简并
在 2D布里渊区中。通过对与相应的层群关联的 Laue
群进行过滤（见补充表 S1 [25]），我们识别出了四种
属于 IV类分类的非平凡自旋 Laue群，如表 I所总结。
这个新提出的磁性相局限于单斜、正交和六方晶系，与
III类不同，后者也可以在四方晶系中出现。表 I 列出
了从计算二维材料数据库（C2DB）[26, 27]、Materials
Cloud二维晶体数据库（MC2D）[28] 和范德华双层数
据库（BiDB）[29] 中识别出的代表性材料候选者。有
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趣的是，我们发现第四类分类可以通过堆叠两个磁性
单层来产生，为其实现二维异质结构提供了一种实用
且可实验验证的方法。这些材料候选者的晶体和能带
结构显示在补充表 S2 和图 S1 及 S2 [25]中。

尽管在非相对论极限下存在自旋简并，当考虑自
旋轨道耦合时，IV 型相可以展现出显著的 T 破缺响
应，如 AHE。作为一个最简单的示例，从层群 p11m

（编号 4）出发，导出的劳厄群G是 C2h；然后，使用
半化子群H = Ci构建非平凡自旋劳厄群，记作Rs =

[E||{E, Ē}]+[C2||{C2z,Mz}]，这确保了在整个二维布
里渊区内的自旋简并。在包含 SOC并将尼尔矢量置于
x-y平面后，磁性层群为 p11m(4.1.12)，其中对称性Mz

允许非零异常霍尔电导率 (AHC)σxy。这一发现挑战了
先前持有的观念，即非相对论带交换分裂是AHE出现
的先决条件 [30]。

第四类相的特征使其与第一至第三类相明显区
分。在第二类中，即使包括自旋轨道耦合（SOC），反
常霍尔效应（AHE）仍然不存在，而在第一类和第三
类中，在没有自旋轨道耦合的情况下，自旋简并被消
除。尽管非共面反铁磁体 [31–33]中可以同时出现自旋
简并与反常霍尔效应，但这些系统中的AHE并不需要
SOC，并且起源于实空间贝里相位效应，将其归类于
拓扑霍尔物理学领域。与线性配置相比，非共面自旋
纹理的探测和操控本质上更为复杂，而非共面反铁磁
体超出了本研究的范围。因此，我们将第四类相识别
为二维线性磁体的一个独特类别，并在图 1中说明了
其与其他三类的关系。

接下来，我们选取一种实际材料，单层 Hf2S，来
描绘 IV型磁相的关键特征。Hf2S是一种具有反 TaS2-
型晶体结构的二维范德华材料，被称为具有优异化学
稳定性的电子化合物 [34]。单层 Hf2S属于层群 p6̄m2

（编号 78) [图. 2(a)]并展示了共线反平行磁序 [35, 36]。
单层 Hf2S的自旋层群包括以下对称操作：

[E||{E,C+
3z, C

−
3z,M[100],M[010],M[110]}]

+ [C2||{C̄+
6z, C̄

−
6z, C2[11̄0], C2[120], C2[210],Mz}],

(4)

这对应于表 I中列出的最后一组非平凡自旋劳厄群。对

称操作 [C2||Mz]强制整个二维布里渊区出现非相对论
性自旋简并，如图. 2(b) 所示。当尼埃尔矢量沿 [120]
方向（y轴）排列时，磁层群变为 cm′2′m（35.5.216），
包含四个对称操作：{E,Mz, C2[120]T,M[100]T}。如图
2(c) 所示的相对论能带结构在 BZ 内显示了完全自旋
分裂。尽管某些点，例如 Γ点上的能带看似偶然简并，
实际上它们对应于一维不可约共表示 [37]。由于Mz保
留了自旋的非零 z分量但抑制了 x和 y分量，即 sz 6= 0

和 sx,y = 0（参见补充表 S3 和图 S3 及 S4 ），自旋极
化仍然沿 z 轴均匀定向。这导致了一个持久的自旋纹
理（PST）[38]，与传统的 Rashba和Dresselhaus类型
不同。值得注意的是，在单层Hf2S中观察到的 PST是
一种真正的全空间配置，称为 TFPST，并且不同于之
前报道的 FPSTs [39, 40]，在这些 FPSTs中，自旋简
并在某些动量路径上仍然存在。相比之下，TFPST有
效地抑制了自旋去相位，并由于在整个BZ内定义明确
的自旋守恒轴而实现了极长的自旋寿命。

鉴于只有 sz贡献于自旋极化，能量水平E处的自
旋状态可以量化为：

s =
∑
n

snk =
∑
n

A

4π2

∫
〈ψnk| sz |ψnk〉 δ (Enk − E) dk,

(5)
其中 |ψnk〉是带 n在 k处的本征态，而 A是 2D 单元
晶胞的面积。相应的自旋极化率 p定义为：

p =
s∑

n |snk|
, (6)

其中 p = 1或−1对应完全自旋极化。如图 2(c)中间面
板所示，单层铪 2S 中的 p明显不为零，并且在掺杂条
件下可以达到∼ 0.5。在其他类型的 IV磁性材料中，如
Co2P4O8，p甚至可以达到±1的值（参见补充图 S2），
表明完全自旋极化电流的出现。

对称性Mz 强制 σxy 作为唯一的非零 AHC元素。
如图 2(c)右侧所示，尽管在电荷中性点附近 σxy 几乎
为零，但在电子掺杂下它增加到−0.52 e2/h，在 0.55eV
（P1）处，并在空穴掺杂下达到 0.86 e2/h，在−0.42eV
（P2）处。这清楚地表明，即使没有非相对论自旋劈裂
能带结构，IV型磁性材料中也可以出现 AHE。在 P1

和 P2 能量下，p主要为零，表明 AHE可以由自旋中
性的电流携带，并且自旋极化可忽略不计。由于 SOC，
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图 1. 图（以列的形式）展示了二维共线磁体的四个阶段。第一行展示的是模型，显示了共线自旋排列的顶部和侧面视图及其磁化
密度等值面，用蓝色和鲑鱼色表示相反的自旋方向。第二行说明了每个阶段特征性的反向自旋亚晶格变换，对应于第一行中的紫
色箭头。第三行展示了能带结构及其对应的能量等值面的示意图。最后一行总结了 AHE的存在与否。

Hf原子的磁矩稍微偏离了 y轴朝向 z轴，导致净磁化
强度为∼ 10−4 µB的微小变化。通过将Hf的磁矩刚性
约束在 y 轴上进行额外计算确认了 AHE 并非源自相
对论弱铁磁性。

为了分析AHE的起源，我们在图 3(a)中绘制了在
空穴掺杂下的 σxy自旋分解结果，其中自旋守恒（自旋
翻转）部分对应于具有相同（相反）自旋的带间跃迁。
结果显示，在接近 P2 时，σxy 主要由自旋翻转跃迁贡
献。这与铁磁性 FePt [41]和交替磁性的 RuO2 [42]形
成对比，在这些材料中，通常是以自旋守恒过程为主。
图 3(b) 显示了贝里曲率与能量为 P2 处的 sz-分解费
米面的分布。贝里曲率热点位于两个自旋相反的能带
之间形成小带隙的区域。值得注意的是，这种自旋翻
转贡献完全来自于梯子跃迁，这些跃迁来源于费米能
级两侧具有平行色散关系的能带对，如图 3(a) 插图所
示。为了突出这一观点，我们选择了 Ba – Γ – Bb路
径，在该路径中计算出的自旋分裂能带结构及相关的
Berry 曲率峰值清楚地展示了梯级跃迁在自旋翻转贡
献中的作用 [图 3(c)]。最后，我们在固定费米能量下计
算了 σxy，当尼尔矢量在 x-y平面内旋转时（见补充图

S5）。根据晶体对称性，σxy 曲线显示出明显的三重旋
转模式，当尼尔矢量改变其面内方向时。此外，当尼尔
矢量反转时，σxy符号发生反转，使其可以用作检测尼
尔序的电学探针。

总结来说，我们发现了一类以前被忽视的 IV型二
维共线磁体，这类磁体超出了传统铁磁（FMs）、反铁
磁（AFMs）和亚铁磁（AMs）分类。该相以非相对论
自旋简并带和时间反演对称性破缺响应（如 AHE）为
特征，它弥合了低维磁学中对称性和输运现象之间的
差距。通过对自旋层群的系统分析和第一性原理计算，
我们确定了一些实际材料候选物，其中单层Hf2S是一
个代表性实例。我们证明，在考虑自旋轨道耦合后，自
旋中性的电流可以驱动 AHE，并且伴随有由对称性保
护的TFPST。这些发现不仅推进了二维磁相理论的理
解，还为基于这类新型二维共线磁材料设计自旋电子
器件开辟了新的途径。

本工作得到国家重点研发计划（资助号
2022YFA1402600、编号 2022YFA1403800 和编
号 2020YFA0308800）、国家自然科学基金（资助号
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化率 p（中栏）以及反常霍尔电导率 σxy（右栏），其中尼尔矢
量沿 [120]方向（y-轴）定向。为了进行比较，展示了在刚性约
束零净磁化下的 σxy 结果。
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图 3. (a) 总异常霍尔电导率 σxy 及其分解为守恒自旋 (↑↑
+ ↓↓) 和翻转自旋 (↑↓) 组分随费米能级的变化。插图说明了
梯形跃迁的示意图。(b) P2能量处的 sz分辨率费米面和贝里曲
率Ωxy。翻转自旋贡献由橙色虚线矩形突出显示。(c) 非相对论
（顶部面板）和 sz-分辨的相对论（中间面板）能带结构，以及
在 P2 能量下的贝里曲率分布（底部面板）。中间面板中的插图
显示了能带结构的放大视图，强调了梯形跃迁的作用。
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