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摘  要 

性能可调控的二维磁性材料是自旋电子学应用的重要候选平台。本文采用第一性原理计算方法，系统

研究了CuMnI3单层的电子结构与磁学性质，发现其为一种本征稳定的锯齿形反铁磁(AFM)间接带隙半

导体，且磁基态对应变具有很强的鲁棒性。电子或空穴掺杂均可诱导该材料发生反铁磁–铁磁(FM)相
变，其居里临界温度最高可达约100 K。这种掺杂诱导的磁有序态转变使CuMnI3单层成为一种双极磁

性半导体：空穴掺杂可实现完全自旋向上极化导电，电子掺杂则可实现完全自旋向下极化导电。这种

电控自旋极化特性为自旋场效应晶体管的设计提供了新的思路。此外，在载流子掺杂诱导的铁磁态

CuMnI3单层中，自旋轨道耦合会在Γ点的非狄拉克带简并处打开能隙，从而产生显著的反常霍尔电导

率。研究结果表明，反铁磁CuMnI3单层是发展二维反铁磁基自旋电子器件、探索新型低维磁学现象的

极具潜力的候选材料。 
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Abstract 
Two-dimensional magnetic materials with tunable properties are important candidate platforms 
for spintronic applications. In this work, we systematically investigate the electronic structure and 
magnetic properties of monolayer CuMnI3 using first-principles calculations. It is found that it is an 
intrinsically stable zigzag antiferromagnetic (AFM) semiconductor with an indirect band gap, and 
its magnetic ground state exhibits strong robustness against strain. Both electron and hole doping 
can induce an antiferromagnetic-ferromagnetic (FM) phase transition in this material, with the Cu-
rie critical temperature reaching up to approximately 100 K. This doping-induced magnetic order 
transition makes monolayer CuMnI3 a bipolar magnetic semiconductor: hole doping enables fully 
spin-up polarized conduction, while electron doping enables fully spin-down polarized conduction. 
This electrically controllable spin polarization property provides a new idea for the design of spin 
field-effect transistors. In addition, in the carrier-doped ferromagnetic monolayer CuMnI3, spin-or-
bit coupling (SOC) opens an energy gap at the non-Dirac band degeneracy near the Γ point, resulting 
in a significant anomalous Hall conductivity. These results indicate that the antiferromagnetic mon-
olayer CuMnI3 is a highly promising candidate material for the development of two-dimensional 
antiferromagnet-based spintronic devices and the exploration of novel low-dimensional magnetic 
phenomena. 
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1. 引言 

二维(2D)材料因其原子级厚度带来的独特量子限域效应，在高性能电子器件与下一代自旋电子器件

领域展现出广阔的应用前景，已成为凝聚态物理与材料科学交叉领域的前沿研究方向。自石墨烯被首次

剥离并展现出优异的输运特性以来[1]，二维材料家族得到了极大的丰富与拓展，先后涌现出硅烯[2]、六

方氮化硼(h-BN) [3]、黑磷[4]、铋烯[5]以及过渡金属二硫族化合物 MX2 (TMDs) [6] [7]等一系列具有代表

性的新型低维体系。然而，在已发现的众多二维材料中，绝大多数本征上不具备长程磁有序，这极大限

制了其在自旋电子学领域的应用。近年来，本征二维磁性材料的突破性发现，凭借其独特的低维磁学特

性以及在高密度磁存储、自旋逻辑器件等方面的潜在应用[8] [9]，迅速成为二维材料研究领域的核心热点。

在自旋电子学材料体系中，半金属[10]因具有 100%自旋极化的导电通道，成为构建高效自旋注入器件的

核心金属材料；而双极磁性半导体(BMSs) [11]和半磁性半导体(HMSs) [8]则兼具半导体的可调控性与磁

性材料的自旋特性，是两类极具发展潜力的理想磁性半导体材料。上述三类材料凭借其独特的本征物理

性质，为突破传统电子器件的性能瓶颈提供了新的可能，是未来自旋电子学领域的重点研究对象。 
迄今为止，基于第一性原理计算的理论研究已成功预测了大量具有本征磁性的二维材料体系。其中，

过渡金属三硫族化合物 ABX3 [12]-[14]、过渡金属三卤化物 MX3 [15]-[20]、功能化蜂窝状原子单层[21]-
[26]、过渡金属硫(硒)代磷酸盐[27]-[29]以及新兴的 MA2Z4 族材料[30]-[32]，因其丰富的磁有序构型和新

奇的物理效应，受到了研究人员的广泛关注。这些材料被预言具有诸多引人注目的物理性质，例如 CrI3 
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[15]和 CrGeTe3 [12]中的二维本征铁磁(FM)半导体特性、层状 MnBi2Te4 [31] [32]中可调控的磁性拓扑非平

庸态等。尤为重要的是，单层 CrI3 [33]和双层 CrGeTe3 [34]已通过实验成功制备，并被证实具有本征长程

铁磁有序，为二维磁性材料的实验研究奠定了基础。随后，研究人员在层状 MnBi2Te4 [35]中首次观测到

了本征量子反常霍尔效应，进一步验证了理论预测的准确性与可靠性。这些突破性进展不仅深化了人们

对低维磁学物理的理解，也为二维磁性材料的实际应用铺平了道路。在此基础上，通过应变工程、载流

子掺杂[13] [36]-[39]等外部手段对材料的磁学性质进行精准调控，已成为设计新型功能自旋电子器件的重

要研究策略。 
本文基于密度泛函理论的第一性原理计算方法，系统研究了双轴应变与载流子掺杂对 CuMnI3 单层

的电子结构、磁有序特性及自旋电子学特性的调控作用。计算结果表明，CuMnI3 单层的基态为锯齿形反

铁磁(AF-Zigzag)有序，是一种间接带隙半导体。虽然 AF-Zigzag 基态在较宽的应变范围内保持稳定，但

载流子掺杂能够有效改变体系的磁有序构型。无论是电子掺杂还是空穴掺杂，都可以诱导体系发生从 AF-
Zigzag 态到 FM 态的磁相变，且体系的居里临界温度(Tc)随载流子掺杂浓度的增加呈线性上升趋势。特别

值得注意的是，载流子掺杂能够使反铁磁 CuMnI3 单层转变为双极磁性半导体：空穴掺杂会诱导体系进入

具有完全自旋向上极化导电通道的铁磁半金属(FMHM)态，而电子掺杂则会使体系呈现出具有完全自旋

向下极化导电通道的 FMHM 特性。此外，在铁磁有序的载流子掺杂 CuMnI3 单层中，自旋轨道耦合(SOC)
效应会在 Γ 点的非狄拉克型能带简并点周围打开能隙，进而产生显著的反常霍尔电导。 

2. 计算方法 

本文采用基于密度泛函理论(DFT)的第一性原理计算方法，通过 Vienna Ab initio Simulation Package 
(VASP) [40]软件包结合投影缀加波(PAW) [41]赝势来研究材料的晶体结构、磁性、电子结构及自旋电子

学特性。计算中使用了 Perdew-Burke-Ernzerhof 广义梯度近似(GGA-PBE)处理交换关联作用[42]。针对 Mn
原子 3d 轨道强关联效应引入了 GGA + U 方法[43]进行修正，Mn 原子的 Hubbard 参数 U 分别设定为 4.0 
eV，交换参数 J 均设定为 1.0 eV。计算中平面波基组的截断能取为 550 eV，采用投影缀加平面波(PAW)
赝势，自洽迭代的能量收敛标准设为 10−6 eV，为消除周期性边界层间的相互作用，沿垂直二维平面方向

设置了厚度大于 18 Å 的真空层。针对原胞(Cu2Mn2I6)和矩形超胞(Cu4Mn4I12)的计算，使用 9 × 9 × 1 和 9 × 
5 × 1 的 Γ 中心 Monkhorst-Pack 的 k 点网格。在结构优化过程中，所有原子位置均允许弛豫，直至每个原

子上的赫尔曼–费曼力(Hellmann-Feynman)力小于 0.01 eV/Å。利用 PHONOPY 软件包[44]结合 VASP 计

算声子谱，来检验材料的动力学稳定性。为了模拟不同载流子浓度效应，我们在自洽计算中通过增/减电

子数来模拟电子/空穴掺杂，并引入均匀电荷背景以保持系统电中性。最后，通过 Wannier90 软件包[45]
构建最局域瓦尼尔函数(MLWFs) [46] [47]，计算贝里曲率和反常霍尔电导[48]。 

3. 结果与讨论 

3.1. CuMnI3单层的晶体结构与稳定性 

CuMnI3 单层的原子构型如图 1(a)、图 1(b)所示，其结构中每个 I-Cu 亚层内的 Cu 原子呈二维三角晶

格有序排列。该单层以 MnI3 骨架为基础构建，在原胞上下两侧 I 原子层围成的六角形间隙位各嵌入一个

Cu 原子，整体晶体构型与单层 CrGeTe3 具有高度相似性。本文采用广义梯度近似下的 PBE 泛函(GGA-
PBE)对 CuMnI3 单层进行全原子结构弛豫，优化后得到其平衡晶格常数为 a = 7.28 Å。为系统评估 CuMnI3

单层的结构稳定性，我们分别从热力学形成能力、晶格动力学稳定性及室温热稳定性三个维度开展了计

算研究。首先计算了体系的形成能，定义式为：Eform = E (CuMnI3) − 2E (Cu) − 2E (Mn) − 3E (I2)。式中，

E (CuMnI3)为 CuMnI3 单层原胞的总能量，E (Cu)和 E (Mn)分别为面心立方 Cu、体心立方 Mn 晶体中单个
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原子的结合能，E (I2)为气相碘分子的总能量。计算得到 CuMnI3 单层的形成能为−8.76 eV/原胞，显著为

负的形成能表明体系内部形成了强共价–离子混合键，具有优异的本征结构稳定性。 
 

 
Figure 1. Structure and stability of CuMnI3 monolayer. (a) Top view of the atomic structure; (b) Side view of the atomic 
structure; (b1) Structure of the Mn-I coordinated octahedron; (b2) First Brillouin zone with high-symmetry points and paths; 
(c) Phonon dispersion spectrum; (d) Ab initio molecular dynamics (AIMD) simulation 
图 1. CuMnI3 单层的结构及稳定性。(a) 原子结构顶视图；(b) 原子结构侧视图；(b1) Mn-I 配位八面体结构；(b2) 第
一布里渊区及高对称点路径；(c) 声子色散谱；(d) 从头算分子动力学模拟 

 
在此基础上，我们基于密度泛函微扰理论(DFPT)计算了声子色散谱以验证其动力学稳定性。如图 1(c)

所示，CuMnI3 单层的声子谱在整个第一布里渊区内无任何虚频振动模式，证明其晶格振动处于稳定状态。

为进一步确认其室温下的热稳定性，我们开展了 300 K 下的从头算分子动力学(AIMD)模拟。图 1(d)给出

了模拟过程中体系总能量随时间的演化曲线，插图展示了模拟时长达到 10.0 ps 时体系的原子构型(顶视

图与侧视图)。可以观察到，整个模拟过程中体系总能量仅在平衡值附近小幅波动，且 10.0 ps 后 CuMnI3

单层仍能保持完整的晶体结构，未出现明显的键断裂或原子重构现象，充分证实了其在室温条件下具有

良好的热力学稳定性。此外，为进一步探究 CuMnI3 单层通过机械剥离法制备的可行性，本文基于密度泛

函理论计算了 CuMnI3 的剥离能。CuMnI3 单层的剥离能约为 0.27 J·m−2，该数值低于 CrSiTe3 的 0.35 J·m−2

和 CrGeTe3 的 0.38 J·m−2 等同类型晶体材料[49] [50]，也低于石墨烯的 0.36 J·m−2，表明 CuMnI3 层间结合

力较弱，预示着 CuMnI3 单层极有可能通过机械剥离块材的方式成功获得。 

3.2. 应变与掺杂对 CuMnI3单层的磁性调控 

为揭示 CuMnI3 单层的本征磁有序特性，我们系统考察了二维三角晶格体系中四种经典磁构型：铁磁

(FM)态、奈尔反铁磁(AF-Néel)态、锯齿形反铁磁(AF-Zigzag)态及条纹形反铁磁(AF-Stripy)态，各构型的

原子自旋排布如图 2(a)~(d)所示。计算结果表明，铁磁态下 Mn 原子的局域磁矩约为 5.0 μB，呈现出强局
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域磁性特征，体系总磁矩为 10.0 μB/原胞。能量对比分析显示，AF-Zigzag 态在四种构型中能量最低，为

CuMnI3 单层的本征磁基态，各磁态间的相对能量差如图 3(a)所示。为探究外场对该材料磁有序的调控潜

力，我们首先研究了双轴应变对其磁基态稳定性的影响。图 3(a)给出了不同双轴应变下，AF-Néel、AF-
Zigzag 及 AF-Stripy 三种反铁磁态相对于 FM 态的能量差 ΔE。在−8.0%至+10.0%的宽应变范围内，EAF-Zigzag 
− EFM 始终为负值，且其绝对值随压缩应变的增大而单调递增，说明压缩应变会进一步提升 AF-Zigzag 态

的热力学稳定性。上述结果充分证明，CuMnI3 单层的 AF-Zigzag 磁基态对应变具有极强的鲁棒性，在较

宽的应变区间内均可维持其本征磁有序结构。 
 

 
Figure 2. The four different magnetic configurations of CuMnI3 monolayer: FM (a); AFM-Néel (b); AFM-Zigzag (c); AFM-
Stripy (d). The red (blue) arrows denote the up (down) spins 
图 2. CuMnI3 单层的四种不同磁构型：铁磁(FM) (a)；奈尔反铁磁(AFM-Néel) (b)；锯齿形反铁磁(AFM-Zigzag) (c)；
条纹形反铁磁(AFM-Stripy) (d)。图中的红色(蓝色)箭头表示自旋向上(向下) 

 
上述分析表明，双轴应变仅能微调各磁态间的能量差，无法诱导磁基态的根本性转变。鉴于此，我

们进一步采用载流子掺杂的手段对 CuMnI3 单层的磁有序进行调控。本工作中考虑的最大掺杂浓度为每

单胞 0.8 个空穴/电子，对应的载流子掺杂浓度约为 1.74 × 1014 cm−2，这一数值低于当前实验上已成功实

现的 1015 cm−2 量级的载流子浓度[51] [52]，表明我们预测的掺杂效应完全处于现有实验技术的可控范围

内，具有现实可行性。在实际实验中，常可以采取静电与化学掺杂互补的实验方案：静电调控可通过常

规 SiO2 背栅[53]、铁电衬底[54]或固态聚合物电解质[55]实现；化学掺杂方面，可通过将 CuMnI3 超胞中

的部分 Cu 替换为 Ni 或 Mn 替换为 Cr 来实现 p 型(空穴)掺杂，另外可通过将超胞中的部分 Cu 替换为 Zn
或将 Mn 替换为 Fe 来实现 n 型(电子)掺杂。 

在本文中，我们系统计算了无应变条件下，不同载流子掺杂浓度对各磁态相对能量的影响，结果如

图 3(c)所示。定量分析表明，当空穴掺杂浓度为 0.1 h/u.c.时，AF-Néel、AF-Zigzag 和 AF-Stripy 态相对于

FM 态的能量差分别为 9.2 meV、7.0 meV 和 11.1 meV；而当电子掺杂浓度为 0.1 e/u.c.时，上述能量差分

别变为 14.9 meV、11.9 meV 和 5.2 meV。此时所有反铁磁态的能量均高于 FM 态，说明体系的磁基态已

发生明显转变。进一步的磁相图分析可得，该磁相变的临界掺杂浓度极低：电子掺杂浓度超过 0.04 e/u.c.
或空穴掺杂浓度超过 0.07 h/u.c.时，体系即可从 AF-Zigzag 反铁磁态转变为 FM 铁磁态。这一结果清晰表

明，仅需极低浓度的载流子掺杂即可实现 CuMnI3 单层磁有序的有效调控，为其在自旋电子器件中的实际

应用提供了可行的技术途径。 
磁各向异性能(MAE)是决定二维磁性材料长程磁有序稳定性和器件应用潜力的核心参数，其符号与

大小直接对应材料的易磁化方向和磁各向异性强度。本文采用能量差法计算单个 Mn 原子的 MAE，计算

公式为：MAE = (E[100] − E[001])/2，其中 E[100]和 E[001]分别代表自旋沿[100]面内方向和[001]面外方向取向时

体系的总能量。对于无应变(0.0%)下的AF-Zigzag基态CuMnI3单层，计算得到的MAE值为−55.8 μeV/Mn。
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根据 MAE 的符号判定规则，负值表明体系的易磁化轴沿面内方向。可见，本征 AF-Zigzag 态下的 CuMnI3

单层磁各向异性较弱，且呈现典型的面内磁化特征。当空穴掺杂浓度达到 0.4 h/u.c.时，体系转变为铁磁

有序态，此时计算得到的 MAE 大幅提升至 2.563 meV/Mn，且符号由负转正。这一结果表明，空穴掺杂

不仅能诱导反铁磁–铁磁相变，还能成功实现易磁化轴从面内向面外的翻转，同时使磁各向异性能提升

近两个数量级。面外易磁化轴的形成有利于维持长程铁磁有序，显著增强了材料的磁稳定性。与空穴掺

杂的显著调控效果不同，电子掺杂对 MAE 的影响较为有限。即使在电子掺杂诱导的铁磁态中，体系的易

磁化轴仍维持在面内方向，未发生明显的取向转变。从图 3(e)可以清晰观察到，MAE 的突变点恰好对应

磁相变的临界掺杂浓度，说明磁各向异性的显著变化与体系磁有序构型的转变直接相关。因此，CuMnI3

单层的磁各向异性具有极强的载流子依赖性：空穴掺杂能够同时实现磁相变诱导和易磁化轴翻转，且诱

导的铁磁态具有较大的面外 MAE，这一独特特性凸显了空穴载流子工程在调控二维磁性材料性能方面的

巨大潜力。 
 

 
Figure 3. Strain and doping effects on the magnetic properties of CuMnI3 monolayer: (a) Energy difference ΔE between 
different magnetic states referenced to the FM state; (b) Strain dependence of exchange parameters J1, J2 and J3; (c)~(f) Doping 
concentration dependence of magnetic parameters: (c) Energy difference ΔE; (d) Exchange parameters; (e) Magnetic anisot-
ropy energies (MAEs); (f) Critical temperature Tc of CuMnI3 monolayer 
图 3. CuMnI3 单层磁学性质的应变与掺杂调控：(a) 不同磁态间以铁磁态为参考的能量差 ΔE；(b) J1、J2、J3 交换作用

参数随双轴应变的变化；(c)~(f) 掺杂浓度对各磁学参数的影响：(c) 能量差 ΔE；(d) 交换作用参数；(e) 磁各向异性

能(MAEs)；(f) CuMnI3 单层的临界温度 Tc 

 
为了分析二维单层 CuMnI3 的磁结构特征，我们采用了基于二维蜂窝状晶格的自旋海森堡模型，表示

为： 

1

2

2· · · D z
iij ii j i j ij ij ijH J S S J S SS S S−= − ∑ ∑ ∑ ∑


     

- -                      (1) 

其中 J1、J2 和 J3 分别为最近邻、次近邻、和第三近邻自旋之间的交换作用，D 为磁各向异性能。我们采

用第一性原理计算和自旋海森堡模型相结合的方法求解参数 J1、J2、J3 和 D。由以下方程式推导出 J1、

J2、J3 和 D 参数： 
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( )
2

FM AF-Neel 0 1 2 36 12 6E E J J J S= − ± + ±


                            (2) 

( )
2

AF-zigzag AF-stripy 0 1 2 32 4 6E E J J J S= − ± + 



                          (3) 

2

MAED
S

=


                                        (4) 

其中，自旋
2

S


设置为 1.0。如图 3(b)所示，我们计算了 CuMnI3单层的三个磁交换作用参数：最近邻(NN) J1、 

次近邻(NNN) J2 和第三近邻(3NN) J3。无应变条件下，J1、J2 和 J3 的值分别为 0.07 meV、−0.24 meV 和

−0.28 meV。尽管 J1 为铁磁耦合，但 J2 和 J3 均表现为反铁磁耦合，且其耦合强度大于 J1 的铁磁耦合，因

此体系的基态为 AF-Zigzag 态。图 3(d)展示了 J1、J2、J3 随载流子掺杂浓度的变化关系。随着掺杂浓度的

增加，反铁磁耦合逐渐减弱，铁磁耦合逐渐增强，最终诱导体系从 AF-Zigzag 态转变为 FM 态。此外，我

们基于二维海森堡模型，利用计算得到的 J1、J2、J3 和磁各向异性能 D，通过蒙特卡洛模拟估算了体系的

居里临界温度 Tc。模拟采用 50 × 50 × 1 的超胞，共进行了 1 × 105 步计算。结果如图 3(f)所示，铁磁态的

Tc 随空穴或电子掺杂浓度的增加线性上升，最高可达到约 100 K，显著大于 CrI3 的居里温度 45 K，且大

于液氮的温度 77 K，在实际应用中具有一定的潜力和可行性。综上可知，载流子掺杂对 CuMnI3 单层的

磁有序和临界温度具有显著的调控作用。 

3.3. CuMnI3单层的电子结构和双极磁性半导体特性 

双极磁性半导体(BMS)作为一类可通过载流子类型调控自旋极化方向的理想自旋电子材料，近年来

受到了广泛关注。本征 CuMnI3 单层的能带结构如图 4(a)所示，其 AF-Zigzag 磁基态下呈现典型的半导体

特征。图 4(d)的自旋分辨能带进一步表明，本征态下体系的价带顶(VBM)和导带底(CBM)分别由完全自旋

极化的自旋向上和自旋向下态贡献。前文磁相图分析(图 3(c))已证实，电子或空穴掺杂均可诱导 CuMnI3

单层发生从 AF-Zigzag 反铁磁态到 FM 铁磁态的磁相变，这必然会导致其电子结构发生根本性改变，也

使得该材料成为极具潜力的新型 BMS 候选体系。图 4(b)和图 4(c)分别给出了空穴掺杂浓度为 0.3 h/u.c.和
电子掺杂浓度为 0.5 e/u.c.时的自旋极化能带结构。计算结果显示，空穴掺杂后的体系仅自旋向上通道穿

过费米能级，而电子掺杂后的体系仅自旋向下通道呈现金属性，二者均实现了 100%的载流子自旋极化，

呈现出典型的半金属特征。与图 4(b)和图 4(c)对应的总态密度(DOS)分别绘制于图 4(e)和图 4(f)中，态密

度结果进一步佐证了相反自旋方向上完全自旋极化导电通道的形成。 
图 4(a)~(c)的能带演化规律清晰揭示了反铁磁 CuMnI3 单层中载流子掺杂诱导的 BMS 行为机制。本

征态下，体系处于反铁磁有序，导带和价带均保持自旋简并。当载流子掺杂浓度低于磁相变临界值时，

CuMnI3 单层仍维持 AF-Zigzag 磁有序，费米能级位于自旋简并的带隙范围内，未表现出宏观自旋极化。

而当掺杂浓度达到临界值时，体系发生反铁磁–铁磁相变，磁有序转变诱导能带发生自旋劈裂，同时费

米能级的移动使得单一自旋通道穿过费米能级，最终形成完全自旋极化的导电通道。这一发现不仅证实

了反铁磁体系中 BMS 行为的存在，也为探索其他反铁磁材料的自旋极化输运特性提供了新的理论思路。 
铁磁态下 CuMnI3 单层的自旋分辨能带结构如图 4(d)所示，在布里渊区 Γ 点附近，完全自旋极化的自

旋向上能带呈现出抛物线型二次非狄拉克色散特征，并存在能带简并点。当引入自旋轨道耦合(SOC)效应

后(图 4(g))，该非狄拉克简并被解除，在 Γ 点周围打开了一个拓扑非平庸的能隙，这一特征预示着该体系

具有潜在的拓扑输运特性。当费米能级 EF 被调控至该 SOC 诱导的能隙范围内时，体系会在 Γ 点附近产

生显著的贝里曲率 Ω (k)，进而诱发可观的反常霍尔电导率 σxy。结合前文图 3(c)的磁相图与图 4(b)~(c)的
能带演化结果可知，无论是电子掺杂还是空穴掺杂，只要将 CuMnI3 单层调控至铁磁有序态，体系均会转
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变为铁磁半金属相，且其 SOC 修正后的能带结构与图 4(g)所示的特征完全一致。特别地，空穴掺杂可灵

活地将费米能级 EF 精确调控至价带内的目标位置。 
 

 
Figure 4. Electronic structure and transport properties of CuMnI3 monolayer: (a) Band structure of the zigzag antiferromag-
netic (AF-Zigzag) state under 0.0% strain, with the inset showing the first Brillouin zone; (b)~(c) Spin-polarized band struc-
tures corresponding to 0.3 holes per unit cell and 0.5 electrons per unit cell doping, respectively; (d) Spin-resolved band struc-
ture of the ferromagnetic (FM) state, where red and blue curves represent the spin-up and spin-down channels, respectively; 
(e)~(f) Density of states (DOS) corresponding to (c) and (d), respectively; (g) Band structure of the FM state with spin-orbit 
coupling (SOC) included, where the red dashed line marks the reference Fermi level EF1; (h) Anomalous Hall conductivity σxy 
as a function of the Fermi level EF position, where σ1 denotes the calculated value when EF = EF1; (i) Berry curvature distribu-
tion at EF = EF1, with the olive curve showing the SOC-corrected band structure 
图 4. CuMnI3 单层的电子结构与输运性质：(a) 0.0%应变下锯齿形反铁磁(AF-Zigzag)态的能带，插图为第一布里渊区；

(b)~(c) 每原胞 0.3 个空穴和 0.5 个电子掺杂对应的自旋极化能带；(d) 铁磁(FM)态自旋分辨能带，红、蓝曲线分别表

示自旋向上和自旋向下通道；(e)~(f) 分别对应(c)、(d)的态密度(DOS)；(g) 考虑自旋轨道耦合(SOC)后的铁磁态能带，

红色虚线标记参考费米能级 EF1；(h) 反常霍尔电导率 σxy 随费米能级 EF 的变化曲线，σ1 为 EF = EF1 时的计算值；(i) 
EF = EF1 时的贝里曲率分布，橄榄色曲线为 SOC 修正后的能带 

 
图 4(h)给出了反常霍尔电导率 σxy 随费米能级 EF 位置的演化曲线，可以看出，反常霍尔电导在价带

附近呈现出显著的单调增长趋势，其中红色标记点代表费米能级取图 4(g)中 EF1 时的计算值 σ1。图 4(i)展
示了 EF = EF1 时的贝里曲率空间分布，结果表明，贝里曲率在 Γ 点附近由 SOC 诱导的局部能隙区域呈现

出显著的正峰值。对整个第一布里渊区的贝里曲率进行积分计算，得到该费米能级下的反常霍尔电导率

σ1 = 116.1 Ω−1·cm−1，大于已报道的本征二维铁磁体单层 VS2 的 32.95 Ω−1·cm−1 和 VSe2 的 59.43 Ω−1·cm−1 
[56]。这一结果证实，空穴掺杂的 CuMnI3 单层可实现具有显著反常霍尔效应的铁磁半金属态。CuMnI3 单

层是一种具有独特双极磁性半导体(BMS)行为的新型二维材料：一方面可通过载流子类型调控实现不同

自旋极化方向的单自旋导通半金属态；另一方面，空穴掺杂还可诱导其进入具有大反常霍尔电导率的铁
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磁半金属相，在低功耗自旋电子器件领域具有潜在应用价值。 
对于反常霍尔效应的物理起源，除本文重点计算的内禀贝里曲率贡献外，还需考虑外禀机制的重要

作用。外禀反常霍尔效应主要源于电子在输运过程中受到杂质、缺陷或晶格畸变的非对称散射，主要包

括斜散射(Skew-scattering)和边带散射(Side-jump)两类，其幅值通常与纵向电导密切相关，在强无序或高

载流子浓度体系中往往占据主导地位。尽管本文聚焦于由能带拓扑决定的内禀响应，但在实际制备的

CuMnI3 样品中，外禀机制将与内禀效应相互竞争或协同，共同决定最终观测值。明确这一点有助于构建

更完整的物理图像，并为未来实验中解耦散射与拓扑贡献提供理论指导。 

4. 结论 

本文采用第一性原理计算方法，系统研究了 CuMnI3 单层的磁性、电子结构及自旋电子学行为。研究

发现，CuMnI3 单层的本征磁基态为 AF-Zigzag 态，属于间接带隙半导体。虽然双轴应变无法改变其 AF-
Zigzag 磁基态，但载流子掺杂可有效诱导体系发生从 AF-Zigzag 态到 FM 态的磁相变，并实现对其自旋

电子学特性的精准调控。随着掺杂浓度的增加，FM 态的稳定性显著提升，居里临界温度 Tc 可调节至约

100 K，有利于实际应用。值得注意的是，CuMnI3 单层表现出新颖的双极磁性半导体(BMS)行为：空穴掺

杂可使其转变为具有完全自旋向上极化的铁磁半金属(FMHM)态，而电子掺杂则会形成具有完全自旋向

下极化导电通道的 FMHM 态。这种独特的 BMS 特性使其在自旋电子学领域具有潜在应用价值。研究结

果表明，CuMnI3 单层的磁结构能够被有效调控，是一种性能优异的新型二维自旋电子材料。 
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