
 

专题: 半导体物理与器件

基于交错磁自旋劈裂的简化双层隧道结隧穿磁阻*
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新型交错磁材料打破了传统反铁磁隧道结的自旋简并限制, 为开发新型自旋电子器件提供了新的机遇.

然而, 利用交错磁半导体在简化器件结构的同时保持高热稳定性和显著隧穿磁阻效应, 仍是实现高密度存储

器件的关键挑战. 本文提出一种基于 V2Se2O/Fe2B范德瓦耳斯异质结构的隧道结. 该结构利用交错磁动量空

间的自旋劈裂效应, 克服了传统反铁磁隧道结因自旋简并无法实现隧穿磁阻的限制; 同时, 通过铁磁/交错磁

界面的交换偏置效应有效提升铁磁层热稳定性, 替代传统人工合成反铁磁钉扎层, 显著简化器件结构. 采用

密度泛函理论结合非平衡格林函数方法的第一性原理计算表明, V2Se2O/Fe2B双层结构在室温下实现 283%

的隧穿磁阻效应, 并具有通过材料掺杂或静电门控进一步优化性能的潜力. 本研究所提出的 V2Se2O/Fe2B简

化双层磁隧道结, 在显著降低结构复杂度的同时有效提升器件热稳定性, 验证了交错磁材料在新型自旋存储

器中的可行性与应用前景.
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 1   引　言

TMR=(RAP −RP)/RP

磁隧道结 (magnetic tunnel junction, MTJ)[1,2]

采用铁磁/绝缘隧穿层/铁磁的“三明治”结构, 广泛

应用于磁随机存储器 (magnetic  random access

memory, MRAM)[3,4] 等先进磁存储技术中, 是实

现非易失性存储 [5–7] 和逻辑应用 [8–10] 的核心元件.

MTJ中铁磁电极的相对磁化构型决定了器件的低

阻与高阻, 分别对应存储信息的“0”和“1”[11–15]. 相

对磁化构型的切换使器件中存在隧穿磁阻效应

(tunneling  magnetoresistance,  TMR)[16–18],  可以

用  来定量描述, 其中 RP(AP)
分别代表铁磁电极平行和反平行磁化构型 [19–21].

然而, 随着器件工艺不断进步与尺寸持续缩

小, 铁磁层的能量势垒 (如图 1(a)中的 E1)不断降

低, 使器件的存储稳定性和性能显著下降 [22–24]. 尽

管广泛采用的 MgO/CoFeB界面产生的垂直磁各

向异性能够提供一定的能量势垒, 但是不足以支

撑MTJ尺寸进一步微缩. 这种尺寸与性能之间的

内在矛盾极大地制约了高性能、高稳定性自旋电子

器件的发展.

为增强存储稳定性, 传统方案通常增加势垒层

和铁磁层的厚度 [25–28]. 然而, 当隧道结尺寸持续微

缩时, 铁磁材料的磁各向异性能和势垒层的隧穿效

应显著减弱 [29–31], 使器件面临热稳定性下降和信

号读出能力减弱的严峻挑战. 因此, 如何在小尺寸

下同时实现高稳定性和显著 TMR成为自旋电子
 

*  国家自然科学基金 (批准号: T2394475, 62371019, 52261145694, 12504127)和杭州市北京航空航天大学国际创新研究院 (北京航

空航天大学国际创新学院)(批准号: 2024KQ052, 2025BKZ001)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: spin_yang_1995@buaa.edu.cn
‡  通信作者. E-mail: XYLin@buaa.edu.cn

©  2026 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 8 (2026)    080707

080707-1

http://doi.org/10.7498/aps.75.20251642
https://cstr.cn/32037.14.aps.75.20251642
mailto:spin_yang_1995@buaa.edu.cn
mailto:spin_yang_1995@buaa.edu.cn
mailto:XYLin@buaa.edu.cn
mailto:XYLin@buaa.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


器件研究的核心挑战. 为解决这一问题, 研究人员

提出采用反铁磁材料作为势垒层 [32,33] 或铁磁电

极 [34–36] 的替代材料. 反铁磁材料具有高热稳定性

和零净磁矩特性 [37,38], 且与铁磁层之间的交换偏

置效应能够进一步增强器件的存储稳定性 [39]. 然

而, 大多数反铁磁材料 (如 CuMnAs[34,40], NiO[41]

等)存在自旋简并特性, 导致无法在反铁磁隧道结

(antiferromagnetic tunnel junction, AFMTJ)中实

现 TMR效应. 近年来, 交错磁材料 (如 CrSb[42,43],

MnTe[44,45],  MnF2[46] 以及 V2Se2O[47])的发现为突

破这一瓶颈提供了新思路, 其动量空间显著的自旋

劈裂特性使其能够克服传统反铁磁自旋简并带来

的限制.

因此, 本文提出一种新型的 V2Se2O/Fe2B 范

德瓦耳斯异质结结构的交错磁隧道结器件. 该器件

使用交错磁体 V2Se2O作为势垒层, 不仅可选择性

地调控不同动量空间区域的自旋极化隧穿电流,

V2Se2O/Fe2B界面的交换偏置效应还能提升铁磁

层磁矩的翻转能量势垒, 从而增强器件的热稳定

性 (见图 1(b)). 此外, 交错磁/铁磁的双层异质结

结构大幅简化了器件的制备工艺. 通过密度泛函理

论 (density functional theory, DFT)结合非平衡

格林函数的第一性原理计算结果表明,  得益于

V2Se2O动量空间自旋劈裂效应, 在该器件中室温

下实现了高达 283%的 TMR. 本研究不仅证明了

交错磁材料在磁隧道结中的可行性, 也为新型自旋

器件的发展提供了重要理论基础与设计策略.

 2   计算理论方法

本文基于 VASP (Vienna ab initio simulation

package)[48,49] 中的密度泛函理论对材料和器件进

行结构优化和自洽计算. 广义梯度近似 (genera-

lized  gradient  approximation,  GGA)和 PBE

(Perdew-Burke-Ernzerhof)泛函被用于描述计算

过程中的交换关联相互作用 [50,51]. 在结构优化和自

洽计算过程中,  平面波基组的截断能被设置为

500 eV, 并使用以 G 点为中心 11×11×1的 Monk-

horst-Pack网格对布里渊区进行采样. 由于 V2Se2O

的自旋劈裂不依赖于自旋轨道耦合 (spin-orbit

coupling, SOC), 因此在自洽计算过程中并不开启

SOC. 考虑到 V-3d和 Fe-3d轨道电子的强相互关

联作用, 本文将两种原子的 Hubbard U 值分别设

置为 3.8 eV[47] 和 1.05 eV[52], 考虑到交变磁电子结

构对有效关联强度的敏感性, 进一步讨论了不同

U 值对体系从金属到绝缘体相变及自旋能谷锁定

特征的具体影响 (详见附录 C). 在此基础上利用

Nanodcal[53,54] 软件包的密度泛函理论结合非平

衡格林函数方法进行输运性质计算. 计算过程中

基组函数通过双 Zeta加极化 (double-zeta  plus

polarization,  DZP)轨道基集的线性组合 (linear

combination of atomic orbital,  LCAO)来描述原
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图 1    传统三层隧道结和交错磁简化隧道结示意图　(a)两侧电极均为铁磁, 中间为氧化物势垒; 自由层的热稳定势垒为 E1, 等

于磁各向异性能 EPMA; (b)上层电极为铁磁, 下层电极只需是导电金属电极即可 (如 Au), 势垒层采用交错磁材料. 自由层的热稳

定势垒为 E2 = EPMA+EEB, 其中 EEB 为铁磁/交错磁界面的交换偏置. 在相同铁磁体尺寸 (厚度/体积)下 E2 > E1, 说明交错磁简

化隧道结具有更高的热稳定性, 从而提升信息存储稳定性

Fig. 1. Schematic  diagrams  of  traditional  three-layer  tunnel  junction  and  simplified  tunnel  junction  with  altermagnetic  material.

(a) Both electrodes are ferromagnetic, with an oxide barrier in between. The thermal stability energy barrier of the free layer is E1,

which is  equal  to  the  perpendicular  magnetic  anisotropy energy EPMA.  (b)  The upper  electrode is  ferromagnetic,  while  the  lower

electrode  only  needs  to  be  a  conductive  metal  electrode  (e.g.,  Au).  The  barrier  layer  is  made  of  a  altermagnetic  material.  The

thermal stability energy barrier of the free layer is E2 = EPMA+EEB, where EEB is the exchange bias at the ferromagnetic/altermag-

netic interface. Under the same ferromagnetic material size E2 > E1, indicating that the simplified altermagnetic tunnel junction has

higher thermal stability, thus enhancing information storage stability.
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子. 截断能设定为 160 Ry, 密度矩阵和哈密顿矩阵

的收敛准则设定为 1×10–4 eV. 自旋依赖输运计算

的 k 点网格分别设为 12×12×1和 100×100×1. 其

中材料与器件的自洽计算采用 12×12×1网格 ,

V2Se2O和 Fe2B的局域态密度以及器件透射系数

计算采用 100×100×1网格. 在平衡条件下, 透射

系数在整个布里渊区内取平均值 [55]: 

Tσ(E) =
1

ABZ

∫
BZ
Tσ(E, k//)dk//, (1)

ABZ Tσ(E, k//)

k// E σ

其中  是布里渊区的面积;    表在横向

布洛赫波矢  和能量   下自旋态为   的透射系

数. TMR是评估磁隧道结性能的重要参数, 它反

映了器件信息读出能力的强弱, 提高 TMR可以有

效改善器件的信噪比. 在本研究中, TMR通过以

下公式进行计算 [56]: 

TMR =
|(TPCup + TPCdown)− (TAPCup + TAPCdown)|

TAPCup + TAPCdown

× 100%, (2)

TPCup TPCdown

TAPCup

TAPCdown

其中  和  分别表示上下电极磁化平行配

置时自旋向上和自旋向下的透射系数;    和

 分别表示上下电极磁化反平行配置时自旋

向上和自旋向下的透射系数.

 3   计算结果与分析

V2Se2O具有空间群 P4/mmm, 其原子结构如

图 2(a)所示. 单层 V2Se2O由三层原子构成四方结

构,  中间层夹在两个 Se原子层之间 ,  包含两个

V原子和一个 O原子 .  每个 V原子分别与四个

Se原子和两个 O原子相邻, 形成畸变八面体结构.

两个 V原子亚晶格之间形成二维 Néel反铁磁序.

如图 2(d)所示, V2Se2O自旋向上和自旋向下能带

在高对称点路径上并未完全重叠, 尤其在 X 和 Y

点处出现了明显的能带谷, 这两个谷对应的 V原子

磁矩分别为–1.788μB 和+1.788μB. 由于该反铁磁序

破坏了空间反演-时间反演联合对称性 (PT), 从而

允许在倒空间中存在自旋劈裂. 值得注意的是, 这

自旋劈裂源于巡游电子与局域磁矩之间的交换耦

合, 而非依赖 SOC. V2Se2O同时具备优异的易剥离

特性和高于室温的奈尔温度, 结合其动量空间自旋

劈裂特性、反铁磁材料的无杂散磁场以及超快动态

响应特性, 使其成为反铁磁器件中理想的势垒材料.

Fe2B与 V2Se2O具有相同的空间群, 原子结构

示意图如图 2(b)所示. 单层 Fe2B由四个原子层构

成四方结构, 其中 Fe和 B原子层交替堆叠, 每个
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图 2    材料电子结构　(a) V2Se2O, (b) Fe2B以及 (c) V2Se2O/Fe2B异质结晶体结构的俯视图与侧视图. (d)与 (e)分别为 V2Se2O

与 Fe2B沿高对称路径的自旋极化能带, 蓝色代表自旋向上, 红色代表自旋向下. (f)为简化隧道结的器件结构示意图: 铁磁层作

为电极和自由层, 交错磁材料兼做势垒层与钉扎层, 另一端为非磁导体电极

Fig. 2. Material electronic structure. Top and side views of the crystal structure of (a) V2Se2O, (b) Fe2B, and (c) V2Se2O/Fe2B he-

terostructure. (d), (e) Spin-polarized band structures of V2Se2O and Fe2B, where blue represents spin-up and red represents spin-

down.  (f)  Schematic  diagram of  the  simplified  altermagnetic  tunnel  junction  (SAMTJ)  device  structure:  The  ferromagnetic  layer

serves as both the electrode and the free layer, with the altermagnetic material functioning as both the barrier and pinning layer,

and the other end as a non-magnetic conductive electrode.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 8 (2026)    080707

080707-3

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


B原子被 8个 Fe原子包围. 同一层中的 Fe原子磁

矩分别为 2.30μB/2.712μB/2.661μB/2.248μB,  较大

的原子磁矩使 Fe2B具有更高的磁各向异性和自旋

极化率. 沿相同高对称性路径计算得到的能带结果

(如图 2(e)所示)表明, 一个自旋通道的电子态密度

明显高于另一个自旋通道, 从而产生较高的自旋极

化. 相较其他交错磁材料 (如 MnF2 约 68.4 K)[57],

V2Se2O具有约 800 K的奈尔温度 [58], 结合 Fe2B

的高居里温度 (约 1017 K)[59], 使 V2Se2O/Fe2B异

质结成为发展室温自旋电子器件的潜在材料体系.

基于上述材料优势, 本文构建了由 V2Se2O,

Fe2B和 Au组成的简化交错磁隧道结 (simplified

altermagnetic tunnel junction, SAMTJ). 该器件

的结构示意图和原子堆叠示意图分别如图 2(f)和

图 3(a)所示. V2Se2O和 Fe2B的晶格常数分别为

√
2×

√
2

3.8488 Å和 2.5457 Å. 在构建器件模型时, 考虑到

V2Se2O的交错磁性对外界应变敏感, 本文将其设

置为衬底材料, 并采用 V2Se2O的   晶胞和

Fe2B的 2×2超胞进行匹配. 该异质结的晶格失配

率约为 6.9%, 较小的晶格失配保持了交变磁材料

的本征磁性, 同时也为实验制备提高了良好的可行

性. 本工作中铁磁电极 Fe2B的磁化方向分别设置

为向上 (平行构型)和向下 (反平行构型), 同时保

持 V2Se2O的奈尔矢量不变, 以确保交错磁的反铁

磁序稳定.

与传统反铁磁隧道结依赖精心设计的复杂非

共线磁结构 (如 Mn3X 或 RuO2)或通过界面工程

在自旋简并材料 (如 Fe4GeTe2)中诱发自旋极化

的设计方案相比, 交错磁简化隧道结利用其本征的

动量空间自旋劈裂特性, 无需复杂的界面工程即可

实现了显著的 TMR效应. 如图 3(b)所示, V2Se2O

在费米能级处的自旋极化态密度呈现明显的交错

分布特征, 中心重叠区域自旋极化为零, 周围分别分

布着自旋多态和自旋少态, 两者在 K 空间中完全

分离. 当铁磁层的磁化方向发生翻转时, 其自旋极化

态与交错磁层在动量空间中的有效重叠程度改变,

导致自旋多态隧穿电阻 R1 和自旋少态隧穿电阻

R2 不相等, 即 R1≠R2, 从而产生显著的 TMR效应.

接下来, 为了探究交错磁简化隧道结自旋极化

通道在动量空间的分布, 本文首先计算了平行与反

平行磁化构型的自旋分辨透射系数能谱 (图 4(a)).

计算结果表明, 在平行磁化和反平行磁化构型下,

自旋向上和自旋向下的透射系数并不相同, 呈现出

与铁磁隧道结中类似的现象, 这一现象与交错磁材

料的自旋劈裂特性密切相关. 接下来, 本文计算了

器件在平行与反平行磁化构型下的自旋极化率,

计算公式为: 

PS =

∣∣T ↑
PC(APC) − T ↓

PC(APC)

∣∣
T ↑
PC(APC) + T ↓

PC(APC)

× 100%,

T ↑
PC(APC) T ↓

PC(APC)其中  和   分别表示自旋向上和自旋

向下的透射系数. 计算结果 (图 4(b))表明在费米

能级附近存在“高隧穿效率能区”, 即在这一能量范

围内自旋极化率较高,  器件有望获得更高的

TMR性能. 为了进一步验证这一观点, 本文利用

透射系数计算 TMR, 如图 4(c)所示, 结果表明在

负能量区域 ([–1.25 eV, 0.5 eV])内, TMR维持较

大值 (约 150%), 且与高自旋极化率区域高度重合.

 

Left lead Right leadCentral scattering region

FM(b)

(a)

AM Electrode

1

2

1  2 TMR  

Fe B V Se O Au

 

1


-1

0

图 3    (a)简化隧道结器件的原子堆叠示意图 , 其中 Fe2B

作为无限半电极, Au作为另一端的无限半电极, Fe2B/V2Se2O/

Au结构作为中心透射区域; (b)基于交错磁动量空间自旋

劈裂的 TMR机制示意图 . Colorbar显示了材料态密度的

自旋极化, 蓝色代表自旋多态, 红色代表自旋少态, 灰色表

示无自旋极化

Fig. 3. (a) Atomic stacking diagram of  the SAMTJ device,

where Fe2B acts as an infinite half-electrode, Au as the oth-

er  infinite  half-electrode,  and  the  Fe2B/V2Se2O/Au  struc-

ture serves as the central tunneling region; (b) schematic il-

lustration  of  the  TMR  mechanism  based  on  momentum-

space  spin  splitting  in  the  altermagnetic.  The  colorbar

shows  the  spin  polarization  of  the  material’s  density  of

states: blue denotes majority-spin states, red denotes minori-

ty-spin states, and gray indicates no spin polarization.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 8 (2026)    080707

080707-4

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


与传统反铁磁相比, 交错磁隧道结在所有的能量范

围内均能产生 TMR效应, 在费米能级处 TMR为

9.8%. 此外, TMR表现出显著的能量依赖性, 如

0.12 eV: 41.6%, –0.56 eV: 152.7%, –0.72 eV: 283%,

这与交错磁材料的动量空间自旋劈裂及铁磁电极

的自旋极化特性密切相关. 实验中可通过栅压调控

或化学掺杂精准调节费米能级位置, 使其移动至高

自旋极化能区,  从而在实际应用中获得显著的

TMR效应 [60,61].

本文进一步计算了 Fe2B和 V2Se2O中自旋分

辨的 k||依赖二维布里渊区态密度分布 (图 4(d)).

该参数决定了电极入射态和势垒层的分布特征. 在

费米能级处, Fe2B自旋向上的态密度主要集中在

G-X 和 G-Y 路径上, 而自旋向下的态密度分布则

集中在 G 点附近的小正方形区域. 值得注意的是,

费米能级处的态密度表明 Fe2B自身较高的自旋极

化率, 这有助于形成倾向某种自旋的极化通道. 交

错磁材料 V2Se2O的态密度分布与本文对能带的

分析完全一致. 在 G 点附近, 自旋向上和自旋向下

的态密度几乎完全重合并且数量较少, 而分别分布

在 Y 点和 X 点的椭圆区域则具有不同分布. 关于

SOC效应, 铁磁电极 Fe2B中原子均为轻元素, 所

以 SOC不会显著影响自旋极化流的产生. 在自旋

输运中, 虽然 SOC诱发的自旋翻转散射会导致自

旋通道间的混合, 从而使自旋极化率随传输距离呈

指数衰减, 但其特征长度通常处于 10 nm量级 [62],

而单层 V2Se2O的厚度 (1.5 nm)远小于自旋扩散

长度. 另一方面, Liu等 [47] 的计算结果表明, 在考

虑 SOC的情况下, V2Se2O动量空间自旋劈裂依旧

存在. 因此, 我们的器件模型中 SOC的作用可以

忽略不计. 综合考虑交错磁材料 V2Se2O高于室温

的奈尔温度、铁磁电极的可调控性以及铁磁/交错

磁界面效应, 为开发基于交错磁自旋电子纳米器件

提供了优异的应用基础.
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图 4    交错磁简化隧道结的输运性质　(a)平行与反平行磁化构型下, 自旋向上和自旋向下的透射系数能谱; (b)平行与反平行

磁化构型下的自旋极化能谱; (c) TMR能谱, 其中深蓝色区域表示 TMR > 150%的能量范围; (d)费米能级处, Fe2B和 V2Se2O自

旋向上和自旋向下的二维布里渊区态密度分布图

Fig. 4. Transport properties of the simplified altermagnetic tunnel junction: (a) Transmission spectra of spin-up and spin-down un-

der parallel  and antiparallel  magnetization configurations;  (b) spin-polarization spectra under parallel  and antiparallel  magnetiza-

tion configurations; (c) TMR spectra, where the dark-blue region denotes the energy range with TMR > 150%; (d) two-dimension-

al Brillouin-zone–resolved density of states for spin-up and spin-down in Fe2B and V2Se2O at the Fermi level.
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 4   结　论

本文提出了一种创新的范德瓦耳斯异质结构

的隧道结, 通过交错磁体独特的动量空间自旋劈裂

特性, 解决了传统反铁磁隧道结因自旋简并而无法

产生 TMR的限制. 基于密度泛函理论结合非平衡

态格林函数计算表明, 所构建的 V2Se2O/Fe2B异

质结构在室温下实现高达 283%的 TMR. 更为重

要的是, 交错磁与铁磁层界面处的交换偏置效应能

够有效钉扎铁磁层磁矩, 从而显著提升器件的热稳

定性和信息存储可靠性. 本研究为新型反铁磁隧道

结开辟了新的设计思路, 有望推动更简化、更稳定

的新型自旋电子器件的发展.

 附录 A

为研究不同亚晶格中 V原子的贡献, 如图 A1所示, 分

别对 V1与 V2进行了自旋极化投影能带计算 (图 A2). 结

果表明, 尽管两者在结构上沿对角线对称, 其对能带及磁矩

的贡献却显著不同, 表现为相反的自旋特性; 且在高对称

点 (X 和 Y)处均出现明显的自旋劈裂, 反映出不同亚晶格

在动量空间自旋分裂中的重要作用.

 

V Se O



 



 

(a) (b)

V1

V2

图 A1    V2Se2O晶体结构的 (a) 俯视图, (b)侧视图. 其中两个 V原子 V1 和 V2 相对于晶体的对角线是对称的

Fig. A1. (a) Top and (b) side view of the crystal structure of V2Se2O, where the two V atoms, V1 and V2, are symmetric with re-

spect to the diagonal of the crystal.
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图 A2    V2Se2O 的原子投影自旋极化能带结构 (a)和 (b)分别为 V1 原子的自旋向上和自旋向下能带结构 ; (c)和 (d)分别为 V2
原子的自旋向上和自旋向下能带结构

Fig. A2. Spin-polarized band structure with atomic projections for V2Se2O: (a), (b) The spin-up and spin-down band structures for

the V1 atom, respectively; (c), (d) the spin-up and spin-down band structures for the V2 atom, respectively.
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图 B1    自旋极化能带结构　(a)压缩应变下的 V2Se2O; (b)拉伸应变下的 Fe2B; (c)和 (d)分别为 V1 原子的自旋向上和自旋向下

能带; (e)和 (f)分别为 V2 原子的自旋向上和自旋向下能带. V1 和 V2 的位置排列方式与图 A1中相同

Fig. B1. Spin-polarized  band  structures:  (a)  compressive  strain  V2Se2O;  (b)  tensile  strain  Fe2B;  (c),  (d)  spin-up  and  spin-down

bands projected onto atom V1; (e), (f) spin-up and spin-down bands projected onto atom V2. The positions of V1 and V2 are as ar-

ranged in Fig. A1.
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图 B2    在费米能级处, 受拉伸应变的 Fe2B与受压缩应变的 V2Se2O中, 自旋向上与自旋向下通道的平行动量 k// 依赖的二维布

里渊区态密度分布

Fig. B2. k//-dependent 2D Brillouin zone density of states distribution for spin-up and spin-down channels in tensile strain Fe2B and

compressive strain V2Se2O at the Fermi level.
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 附录 B

考虑到外加应变对 V2Se2O的影响 ,  本文计算了以

Fe2B为衬底时的能带结构 (图 B1), 这种情况下 V2Se2O承

受压缩应变. 自洽计算结果表明, V1 与 V2 的磁矩分别为

+1.873μB 和 –1.873μB, 从而保持零净磁矩. 自旋极化能带

以及 V原子投影的能带显示, 高对称点 X 与 Y 处的能带

特征与压缩前基本相同. 这两个点处自旋向上与自旋向下

能带的能量差为 62 μeV, 对于理论计算来说可以忽略不计;

因此, 轻微压缩下的 V2Se2O仍能保持交错磁性.

本文还研究了在 V2Se2O作为衬底时 Fe2B在拉伸应

变下的行为 (图 B2). 自旋极化能带计算表明, Fe2B在费米

能级附近仍保持铁磁性. 因此, 在该器件设计中施加小幅度

的拉伸或压缩应变是合理可行的.

 附录 C

由于 V2Se2O中 V原子具有显著的强电子关联效应,

其电子结构对 U 值得设定具有显著的敏感性. 因此, 本文

系统计算了不同 U 值 (0, 1, 2, 3, 4 eV)下的自旋极化能带

结构和布里源区态密度分布, 如图 C1和图 C2所示. 能带

结果表明, 随着 U值增加, 单层 V2Se2O会经历从金属到绝

缘体的相变过程, 在本研究中选取 U = 3.8 eV是为了符合隧

道结对势垒层的要求. 此外, 布里源区态密度的计算表明,

只有在较强关联强度下 (U ≥ 3.0 eV), V2Se2O才能展现出

稳定且显著的自旋极化能谷特征. 这一结果证明了强电子

关联在诱导动量空间自旋劈裂中的重要作用.
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图 C1    不同 U 值情况下的自旋极化能带结构　(a) U = 0; (b) U = 1 eV; (c) U = 2 eV; (d) U = 3 eV; (e) U = 4 eV

Fig. C1. Spin-polarized band structures under different U values: (a) U = 0; (b) U = 1 eV; (c) U = 2 eV; (d) U = 3 eV; (e) U = 4 eV.
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图 C2    不同 U 值情况下的布里源区态密度分布　(a) U = 0; (b) U = 1 eV; (c) U = 2 eV; (d) U = 3 eV; (e) U = 4 eV. 右下角为
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Fig. C2. Brillouin-zone-resolved density of states under different U values: (a) U = 0; (b) U = 1 eV; (c) U = 2 eV; (d) U = 3 eV;

(e) U = 4 eV. Bottom right panel, schematic of the 2D square Brillouin zone.
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Abstract

Altermagnetic  materials  have  recently  broken  through  the  spin  degeneracy  limitation  of  conventional

antiferromagnetic tunnel junctions, offering new opportunities for developing novel spintronic devices. However,

maintaining  high  thermal  stability  and  significant  tunneling  magnetoresistance  (TMR)  while  utilizing

altermagnetic semiconductors to simplify device architecture remains a key challenge for achieving high-density

storage devices. This work presents a tunnel junction based on a V2Se2O/Fe2B van der Waals heterostructure.

By  exploiting  the  spin-splitting  effect  in  the  momentum  space  of  altermagnetic  materials,  this  structure

overcomes  the  inability  to  achieve  TMR  in  conventional  antiferromagnetic  tunnel  junctions  due  to  spin

degeneracy.  Simultaneously,  the  exchange  bias  effect  at  the  ferromagnetic/altermagnetic  interface  effectively

enhances the thermal stability of the ferromagnetic layer, replacing the conventional synthetic antiferromagnetic

pinning layer and significantly simplifying the device architecture. First-principles calculations based on density

functional  theory  combined  with  non-equilibrium  Green’s  function  demonstrate  that  the  V2Se2O/Fe2B

heterostructure  achieves  a  TMR  of  283%  at  room  temperature,  with  further  optimization  potential  through

material  doping  or  electrostatic  gating.  This  study  demonstrates  the  feasibility  and  application  prospect  of

altermagnetic  materials  in  next-generation  spintronic  memory  devices,  while  substantially  reducing  structural

complexity and enhancing thermal stability.
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