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MAE ≈ 111 meV

谷自由度作为电子内禀自由度之一, 在低功耗信息器件中具有重要应用前景. 实现稳定的谷极化是谷电

子学发展的关键, 其中铁谷材料因其本征磁有序可自发产生谷极化而备受关注. 本文基于密度泛函理论, 系

统研究了二维 CeBr2 单层的结构稳定性、磁学性质、电子结构及其谷极化行为. 计算表明, 单层 CeBr2 具有良

好的热力学和动力学稳定性, 其磁基态为铁磁序 , 居里温度高于室温 , 且表现出明显的面内磁各向异性

(  ). 自旋-轨道耦合作用引起 K 与 K' 能谷退简并 , 在价带顶产生约 38.7 meV的自发能谷劈

裂, 显著高于室温热涨落能量, 具备室温下稳定的谷极化能力. 此外, 计算揭示了该材料在能谷附近具有非零

的反常霍尔电导与自旋霍尔电导, 支持反常谷霍尔效应的实现. 通过调控 Hubbard U 参数与施加双轴应变,

研究发现电子关联强度有利于增强磁各向异性与谷极化; 而在±5%的应变范围内, 谷极化与磁各向异性均可

被连续调控, 且铁磁基态保持稳定. 本工作不仅为二维铁谷材料体系提供了一个具有大谷极化、高稳定性的

新成员, 也为多场调控的谷自旋电子器件设计提供了理论依据.
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 1   引　言

谷自由度作为电子电荷与自旋之外的重要内

禀自由度, 因其在动量空间具有高鲁棒性和可选择

调控的特点, 已成为发展超快、低功耗非易失性信

息器件的关键研究方向之一, 推动了谷电子学在凝

聚态物理和材料科学领域的研究热潮 [1–3]. 实现稳

定的谷极化是谷电子学走向应用的核心前提, 通常

依赖于对称性破缺的调控手段. 其中, 铁谷材料凭

借其本征磁性打破时间反演对称性, 无需外场即可

产生自发谷极化, 被认为是实现谷电子学与自旋电

子学融合的理想载体 [4–6].

二维磁性材料以其原子级厚度、高柔韧性和易

集成等优势, 为铁谷体系的构筑提供了理想平台 [7–10].

然而, 传统二维铁磁材料普遍面临居里温度偏低、

磁各向异性弱以及谷极化调控方式有限等问题; 反

铁磁材料虽具有净磁矩为零、抗干扰能力强等优

点, 却因保持空间反演与时间反演联合对称性而难

以实现自发谷极化, 制约了其实际应用 [11–13].

近年来, 稀土基卤化物因局域 f电子所带来的

强磁各向异性和显著谷极化, 成为铁谷材料研究的

重要体系 [14–16]. 其中 Ce基卤化物表现尤为突出:

例如 CeI2 单层为室温铁谷半导体 ,  谷极化可达

208 meV, 居里温度达 374 K[6]; Janus结构的 2H-

CeXY单层不仅居里温度高达 511—540 K, 同时
 

*  贵州省科技厅基础研究项目 (批准号 :  ZK[2023]467, MS[2026]802, 803)和铜仁市科技局科学技术基金 (批准号 :  (2023)41,

(2025)52, (2025)53)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: sheyanchao316@163.com
‡  通信作者. E-mail: Zhangwwxx@sina.com

©  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. 15 (2026)    150706

150706-1

http://doi.org/10.7498/aps.75.20260276
https://cstr.cn/32037.14.aps.75.20260276
mailto:sheyanchao316@163.com
mailto:sheyanchao316@163.com
mailto:Zhangwwxx@sina.com
mailto:Zhangwwxx@sina.com
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


d-p-d

具有 29.1—78.7 meV的谷极化, 且其磁各向异性

可通过应变进行调控 [17,18]. 这些材料的铁磁性主要

源于 Ce原子与卤素原子之间的   间接交换作

用, 谷极化则由自旋-轨道耦合与磁有序共同诱导,

并可通过外场进一步调控 [19–21].

尽管 CeBr2 与上述已报道的铁谷材料具有相

似的层状六角晶格, 同为稀土基卤化物家族的重要

成员, 但其结构稳定性、磁基态、谷极化行为以及

外场调控规律等方面仍缺乏系统性研究, 相关物理

机制尚不明确 [22]. 与交错磁体中依赖元素替换或

异质结实现物理性质调控的策略 [23]、Janus LuClI

中依赖压电效应实现谷极化调控的策略 [24] 不同,

CeBr2 作为本征稀土基二维材料, 其强磁各向异

性、室温铁磁序及谷极化行为有望通过应变、电子

关联等多种外场直接调控, 无需复杂材料工程. 这

一特性使其成为谷电子学材料体系扩充的理想候

选. 为此, 本研究基于密度泛函理论计算, 系统研

究 CeBr2 的结构稳定性、磁学性质、电子结构及谷

极化特性, 通过声子谱确认其稳定性, 揭示其磁基

态、居里温度、磁各向异性及轨道贡献机制, 阐明

自旋-轨道耦合诱导的谷极化与能谷劈裂行为, 并

进一步探究 Hubbard U、应变等条件对磁性与谷

极化的调控规律, 验证该体系中可能存在的反常谷

霍尔效应与自旋霍尔效应. 本研究旨在扩充二维铁

谷材料体系, 深入揭示 CeBr2 中谷、自旋与轨道之

间的耦合机制, 为未来多场调控的低功耗谷自旋电

子器件提供理论依据与材料选择.

 2   研究方法

本文基于密度泛函理论 (density functional

theory, DFT)开展第一性原理计算, 所有计算均

采用维也纳从头算模拟软件包 VASP(Vienna ab-

initio simulation package)[25,26] 完成, 并使用投影

增强波 (projector augmented-wave, PAW)赝势描

述离子实与价电子之间的相互作用. 电子交换关联

作用采用广义梯度近似 (generalized gradient app-

roximation, GGA)下的 Perdew-Burke-Ernzerhof

(PBE)泛函进行处理 [27]. 平面波基组的截断能设

置为 600 eV. 结构优化过程中, 体系的几何构型通

过完全弛豫获得, 其收敛判据设定为每个原子所受

残余力小于 0.005 eV/Å, 总能量变化小于 10–6 eV.

为消除周期性边界条件在面外方向引入的人为层

Ueff = U − J

3× 3× 1

间相互作用, 在垂直于二维材料平面的 c 轴方向设

置了厚度为 20 Å的真空层. 考虑到 Ce原子 4f电

子存在显著的强关联效应, 计算中引入 GGA+U

方法进行修正, 其中有效哈伯德参数  

取值为 7.0 eV[28]. 布里渊区积分采用 Monkhorst-

Pack方法生成的 k 点网格, 并通过收敛性测试以

确保计算结果的可靠性. 为进一步验证所研究结构的

动力学稳定性, 基于有限位移法并借助 PHONOPY

软件包 [29], 在   超胞模型下计算了体系的

声子色散关系. 霍尔电导率均通过WANNIER90

软件包中编码的最大局域化Wannier函数计算 [30].

 3   结果与讨论

 3.1    晶体结构及稳定性

P6m2

单层 CeBr2 的晶体结构如图 1(a)所示, 其空

间群为  , 属于典型的六方晶系结构. 该体系

呈现出“Br-Ce-Br”三明治式层状构型, 其中 Ce原

子层位于中间, 并在面内形成蜂窝状排列; 上下两

层 Br原子分别位于 Ce原子层的两侧, 与 Ce原子

共同构成三角棱柱型配位环境. 这种层状配位结构

为体系中磁交换相互作用及能谷相关物理行为的

产生提供了必要的几何基础. 经过结构优化后, 单

层 CeBr2 的平衡晶格常数为 4.08 Å, Ce—Br键长

为 3.03 Å, 对应的 Ce—Br—Ce键角约为 84.6°. 上

述结构参数与稀土卤化物体系中常见的局域配位

特征一致, 表明该结构在几何构型上具有良好的合理

性与稳定性. 为进一步分析体系的成键特性, 计算

了其电子局域函数 (electron localization function,

ELF), 结果如图 1(b)所示. 可以看到, 电子主要局

域分布在 Br原子周围, 而 Ce与 Br原子之间的

ELF值相对较低, 表明电子从 Ce原子向 Br原子

发生明显转移, Ce—Br键呈现出以离子键为主的

成键特征. 这一结果与稀土基卤化物中常见的电荷

转移行为相一致, 也反映了 Ce原子 4f电子的高度

局域化特性. 为验证单层 CeBr2 的动力学稳定性,

进一步计算了其声子色散关系, 如图 1(c)所示. 在

整个布里渊区范围内未观察到虚频模式, 表明该体

系在动力学上是稳定的. 声子谱中高频振动模式主

要来源于质量较轻的 Br原子, 而低频区域则对应

于 Ce原子的面内振动模式, 这与体系中不同原子

质量及其配位环境密切相关.
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fx2−3y2 f3x2y−y3 fxyz fzx2−zy2

dxy dxz dyz
dx2−y2 dz2

此外, 图 1(e)给出了 CeBr2 体系中 Ce原子的

轨道能级分布情况. 可以看出, 在晶体场作用及强

电子关联效应的共同影响下,  Ce2+离子的 4f与

5d轨道发生了明显的能级分裂. 其中, 4f轨道 (如

 ,    ,    ,    等)表现出复杂

的多重分裂特征, 反映了其在低对称配位环境中的

强关联本征性质;  5d轨道 (包括   ,    ,    ,

 轨道对以及  单轨道)同样在晶体场作用

下产生能级差异. 图中箭头标注了各轨道电子占据

数的变化情况, 整体揭示了 Ce2+不同轨道在局域

配位场中的分裂规律及其电子填充特征, 为后续磁

性与谷相关物理性质的分析提供了微观能级基础.

 3.2    磁性及磁各向异性

4f15d16s2

4f15d16s0

单层 CeBr2 的磁性主要起源于 Ce原子的电

子组态及其 4f电子的强关联特性. 孤立 Ce原子的

价电子组态为  . 在形成单层 CeBr2 的过

程中, 每个 Ce原子向周围 6个 Br原子转移 2个

电子, 从而形成 Ce2+离子, 其对应的电子组态为

 . 在三角棱柱型晶体场作用下, Ce原子

4fx2−3y2

5dz2

2µB

1.47µB

1µB 0.4µB

的 4f与 5d轨道发生能级分裂, 其中半填充的 

与  轨道共同贡献了体系的局域磁矩, 使得每个

Ce原子产生约   的理论磁矩. 计算结果进一步

显示 Ce原子的局域磁矩仅为   , 即 Ce-4f壳

层的磁矩约为  , Ce-5d壳层的磁矩约为   .

相比之下, Br原子的磁矩贡献可以忽略不计. 这表

明体系的净磁矩主要来源于 Ce原子的 f轨道电子,

其通过间接交换机制在晶格中建立长程磁有序.

2× 2× 1

Ueff = 7.0 eV

为确定单层 CeBr2 的磁基态, 构建了 

超胞, 并分别考虑铁磁 (ferromagnetic, FM)和反

铁磁 (antiferromagnetic,  AFM)两种磁构型 ,  如

图 2(a) 所示. 参考已有稀土基卤化物体系 (如 CeI2)

中关于强关联参数的取值经验, 采用 GGA+U 方法

(  )计算了两种磁态的总能. 结果表明,

FM态相较于 AFM态能量低约 285.54 meV, 明确

指示单层 CeBr2 的磁基态为铁磁序.

对于二维磁性材料而言, 易磁化方向在决定

其磁矩稳定取向及潜在自旋电子学应用中起着

关键作用. 为此, 进一步计算了体系的磁各向异性

能 (magnetic anisotropy energy, MAE), 其定义为
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图 1    (a)单层 CeBr2 晶体结构的俯视图和侧视图 ; (b)单层 CeBr2 的电子局域函数 (ELF); (c)沿着第一布里渊区高对称路径计

算的单层 CeBr2 的声子色散曲线; (d)具有倒易晶格矢量   和   的蜂窝状晶格的第一布里渊区; (e)单层 CeBr2 的 Ce原子轨道

能级分布示意图

b1 b2

Fig. 1. (a) Top and side views of the crystal structure of monolayer CeBr2;  (b) electron localization function (ELF) of monolayer

CeBr2;  (c)  phonon  dispersion  curves  of  monolayer  CeBr2  calculated  along  the  high-symmetry  paths  in  the  first  Brillouin  zone;

(d) first Brillouin zone of the honeycomb lattice with reciprocal lattice vectors    and   ; (e) schematic illustration of the orbital

energy-level distribution of Ce atoms in monolayer CeBr2.
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EMAE = E001 − E100 E100 E001

EMAE(θ)

 , 其中  和  分别表示磁

矩沿面外 [001]方向和面内 [100]方向取向时的总

能. 当 EMAE > 0时, 表明易磁化轴位于面内; 反

之, EMAE < 0则对应易磁化轴在面外. 计算得到

的 EMAE 为 111 meV, 表明体系的易磁化方向位于

面内, 即 [100]方向. 结合 Ce原子所处的三角棱柱

晶体场对称性, 随磁矩取向角的变化磁各向异性能

 可用 (1)式进行拟合 [31]:
 

EMAE(θ) = K1cos2θ +K2cos4θ, (1)

θ K1

K2

其中  为磁矩方向与面外 z 轴之间的夹角,    和

 为磁各向异性常数. 如图 2(b) 所示, 曲线最小

值对应 q = 90°即磁矩沿面内方向, 最大值对应

q = 0°即磁矩沿面外方向. MAE在 xz 平面内呈现

明显的各向异性特征, 其数值对磁矩在平面内的具

体取向表现出显著依赖性.

fzx2 -fz3 fxz2 -fyz2

由于 f轨道的自旋-轨道耦合 (spin-orbit cou-

pling, SOC)远远强于 d轨道, 所以针对 f轨道, 探

究了其在 MAE调控中的核心作用. 我们聚焦 f轨

道间的相互作用矩阵, 提取主导MAE的非对角矩

阵元并构建轨道分辨三维柱状图 (图 2(c)). 正方向

表示倾向于面内 (x)贡献, 负方向表示倾向于面外

(z)贡献. 从柱状图分布可见, 不同 f轨道组合的

MAE贡献呈现明显分化: 高幅值正贡献柱体集中

分布于特定轨道组合 (如  ,   ), 对应

非对角矩阵元绝对值最大, 是决定体系MAE大小

的主导通道; 而部分轨道组合呈现负贡献, 柱体幅

值显著低于正贡献通道. 这一分布特征直接反映

出 Ce原子 f轨道间自旋-轨道耦合的非均匀性, f轨

道相较于 d轨道更复杂的能级分裂与轨道重叠模

式, 进一步塑造了各轨道组合贡献的差异化, 最终

共同决定了体系的磁各向异性能特征.

Tc

为进一步定量评估单层 CeBr2 铁磁基态的热

稳定性, 基于海森伯模型与平均场理论估算了其居

里温度    . 考虑到体系的磁基态为铁磁序, 且最

近邻 Ce原子间的磁交换作用占主导, 可采用仅包

含最近邻交换相互作用的哈密顿量: 

H = −J
∑
⟨i,j⟩

Si · Sj , (2)

J Si Sj

i j

∆E = EAFM−
EFM = 284.54 meV J

其中   为最近邻磁交换耦合常数,   和  分别为

格点  和格点  上 Ce原子的自旋算符. 由 DFT 计

算得到的铁磁与反铁磁构型能量差 

 可推导出  的表达式. 对于六角

蜂窝晶格, 铁磁与反铁磁态的能量差满足: 

∆E = 2zJS2, (3)

z = 3 S

m = 1.47µB

m = gSµB g ≈ 2 S ≈ 0.735

其中  为最近邻配位数,    为 Ce离子的自旋

量子数. 由 Ce原子的局域磁矩   , 结合

 (取朗德因子  ), 可得  . 代

入 (3)式解得 

J =
∆E

2zJS2
≈ 8.8 meV. (4)

在平均场近似下, 二维六角晶格的居里温度可表

示为 

TMF
C =

zJS (S + 1)

3kB
. (5)

TMF
C ≈ 390 K计算得到   , 该值显著高于室温, 与实
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图 2    (a)单层 CeBr2 的 FM, AFM自旋构型 ; (b)磁化方向位于 xz 平面上的单层 CeBr2 的 MAE的角度依赖性 ; (c)单层 CeBr2
的MAE不同 f轨道贡献 3D 柱状图

Fig. 2. (a) FM and AFM spin configurations of monolayer CeBr2; (b) angular dependence of the MAE of monolayer CeBr2 with the

magnetization direction confined to the xz plane; (c) three-dimensional bar chart showing the f-orbital-resolved contributions to the

MAE of monolayer CeBr2.
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验可实现的室温应用需求相吻合.

 3.3    能带结构和反常霍尔效应

为深入揭示单层 CeBr2 的铁谷特性及其输运

行为, 系统研究了其电子能带结构、自发谷劈裂以

及反常谷霍尔效应. 图 3(a)展示了未考虑 SOC时

的自旋分辨能带结构. 单层 CeBr2 表现为双极磁

性半导体, 具有间接带隙 (~0.44 eV), 价带顶 (val-

ence band maximum, VBM)位于 K 与 K' 点且保持

自旋简并, 而导带底 (conduction band minimum,

CBM)位于 M 点. 费米能级附近的自旋向上与自

旋向下能带呈现显著劈裂, 自旋极化率接近 100%,

这源于 Ce原子局域磁矩与电子态的强耦合, 为谷

与自旋自由度的协同调控奠定了基础.

K ′

引入 SOC后 (图 3(b)), 时间反演对称性与空

间反演对称性被同时打破, 导致 K 与  点的能谷

发生退简并. 价带顶处出现约 38.7 meV的能谷劈

裂, 该值超室温热扰动能 (~26 meV), 表明 CeBr2
具备室温下稳定的自发能谷极化能力. 轨道投影分

dxy dxz dyz dx2−y2 dz2

析表明, 费米能级附近的能带主要由 Ce-5d轨道

(  ,   ,   ,   及  )贡献, Br-p轨道贡

献微弱, 体现了 Ce-5d轨道在低能电子结构中的主

导作用.

由于单层 CeBr2 的铁磁性打破了自旋向上能

带和自旋向下能带之间的自旋简并, SOC哈密顿

量仅涉及相同自旋态的相互作用. 为描述能谷劈裂

的物理起源, 构建了有效 SOC哈密顿量模型 [6]: 

ĤSOC = λŜZ′

(
L̂Z cos θ +

1

2
L̂+e−iϕ sin θ

+
1

2
L̂−e+iϕ sin θ

)
, (6)

ŜZ′ L̂Z Z ′/Z

L̂+ = L̂x + iL̂y L̂− = L̂x−

iL̂y

dz2

dxy dx2−y2

其中 l 为自旋-轨道耦合相关常数, 决定耦合强度;

 和   分别是自旋和轨道角动量的   分量;

q∈[0, p)和Ф∈[0, 2p)两者定义自旋取向, 其分别

对应于极角和方位角;   ,  

 . 考虑到 Ce原子 d轨道在费米能级附近的主

导作用, 且   轨道的轨道角动量为零、对能谷劈

裂贡献可忽略, 模型聚焦于   ,    两类轨道

的耦合效应, SOC为微扰项. 因此, 价带能谷劈裂
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图 3    (a)单层 CeBr2 在无自旋 -轨道耦合 (SOC)下的能带结构 , 绿色实线与蓝色虚线分别代表自旋向上和自旋向下的能带 ;

(b)有 SOC效应的单层 CeBr2 的能带图像; (c), (d)单层 CeBr2 的反常霍尔电导率和自旋霍尔电导率图像

Fig. 3. (a) Band structure of monolayer CeBr2 without spin-orbit coupling (SOC), where the green solid lines and blue dashed lines

represent the spin-up and spin-down energy bands, respectively; (b) projected band structure of monolayer CeBr2 with SOC; (c) an-

omalous Hall conductivity of monolayer CeBr2; (d) spin Hall conductivity of monolayer CeBr2.
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由下式给出 [6]: 

EK
v − EK′

v

= i
⟨
dx2−y2 |ĤSOC|dxy

⟩
− i

⟨
dxy|ĤSOC|dx2−y2

⟩
. (7)

dxy dx2−y2

dxz dyz

该劈裂源于 SOC诱导下 K 与 K' 点轨道波函

数的不对称耦合: 在 K 点,   与  轨道的杂

化强度显著高于 K' 点, 而  与  轨道的耦合则

呈现相反趋势, 这种轨道杂化的空间不对称性最终

导致能谷能级分裂, 与图 1(e)中 Ce原子轨道能级

分裂规律形成自洽关联.

为探究 CeBr2 在谷电子学器件中的应用潜力,

本文通过 Wannier函数进一步计算了其 AHC与

SHC. 对于二维铁磁系统, 第 n 个能带的贝利曲率

可以写为 [32]
 

Ωz
n (k) = −

∑
n ̸=n′

2Im ⟨nk|vx|n′k⟩ ⟨n′k|vy|nk⟩
(En′ − En)

2 . (8)

从 Kubo公式导出的总 Berry曲率是所有占据态

的总和 [32]: 

Ωz (k) =
∑
n

fnkΩ
z
n (k) , (9)

fnk vx/y

σxy

其中  为费米-狄拉克分布,   是速度算符. 通

过在 2D布里渊区 (BZ)上积分 Berry曲率计算二

维本征反常霍尔电导  
[32]: 

σxy = −e2

ℏ

∫
BZ

d2k
(2π)2

Ωz (k) . (10)

图 3(c)为采用 3.87 Å材料厚度 3D化处理后

的等效反常霍尔电导, AHC随能量变化呈现明显

的谷依赖特征: 在费米能级附近–0.5 eV处出现

约 8 S/cm的极大值, 随后在 0.5 eV附近降至约

–13 S/cm的极小值, 之后逐渐回升. 该结果表明单

层 CeBr2 在费米能级附近具有非零的反常霍尔电

导, 预示着可观测的反常谷霍尔效应, 为谷极化电

荷的输运调控提供了物理依据. 图 3(d)为计算得

到的自旋霍尔电导 (spin Hall conductivity, SHC)

随能量变化的曲线, 其能量轴与图 3(b)的能带结

构完全对应. 在能隙区间 (费米能级附近, 能量约

为 0 eV处), 自旋霍尔电导呈现明显的平台状特

征, 且在整个带隙范围内保持稳定、无明显波动.

这一结果表明单层 CeBr2 在能隙区间具有显著的

自旋霍尔响应, 为其在自旋输运器件中的应用提供

了物理依据.

综上, 单层 CeBr2 具有由 SOC诱导的价带谷

劈裂 (38.7 meV), 并同时展现出明显的反常霍尔

与自旋霍尔响应, 实现了谷、自旋、轨道与电荷自

由度的多重耦合, 为其在低功耗、多场调控的谷自

旋电子器件中的应用提供了理论基础.

为系统考察电子关联作用对 CeBr2 物理性质的

调控规律, 开展了 Hubbard U 参数 (U = 4—8 eV)
的依赖性计算. 结果表明, 电子关联强度对体系的

磁学性质与电子结构均具有显著影响.

∆EAFM-FM

在磁学性质方面, FM与反铁磁 AFM态的能

量差  随 U 值的变化呈现明显的双向极值

特征, 如图 4(a)所示: U = 5 eV 时能量差降至约

–0.72 eV的极小值 (表明此时 AFM磁态相对

FM的稳定性最强), 随后在 U = 6 eV时跃升至约

0.27 eV的极大值 (表明此时 FM磁态相对 AFM

的稳定性最强), 且在 U = 6—8 eV区间保持正值,

说明该关联强度范围内两种磁态的稳定性差异显

著, 电子关联强度的变化可实现磁基态在 AFM与

FM之间的翻转 .  磁各向异性能 (MAE)则随着

U 的增大而增大, 如图 4(b)所示, 反映出关联强度

有利于增强磁各向异性; 当 U 增大至 7—8 eV时,

MAE的增长逐渐趋于饱和, 说明过强的电子关联

对磁各向异性的进一步增强作用有限.

在电子结构方面, 如图 4(c), (d)所示, 价带的

谷劈裂随 U 增大单调上升. 这一非对称调控行为

主要源于 Ce-4f与 Br-p轨道在不同关联强度下的

杂化演化: 增强的电子关联使 4f轨道更局域, 进而

调制其与 Br-p轨道的杂化强度, 从而影响不同能

谷的轨道组成与能量顺序. 与此同时, 体系的带隙

随 U 增大而持续减小 (见图 4(d)). 这主要是因为,

在强关联电子体系中, Hubbard U 参数的增大通

常对应局域电子-电子库仑排斥作用的增强, 这将

对体系的能带结构产生显著影响. 一方面, 关联修

正会引起占据态 (价带)与未占据态 (导带)之间的

能量重排, 表现为占据态能级下移、未占据态能级

上移, 从而在静态平均场层面上倾向于扩大单粒子

能隙. 另一方面, 对于以窄带 f/d电子为主导的强

关联体系, 增强的电子关联效应往往伴随着能带宽

度的压缩以及有效质量的增大, 从而削弱能级分裂

对能隙扩大的贡献. 在这种情况下, 价带顶与导带

底在能量空间中的相对位置可能出现重新靠近, 导

致计算得到的有效带隙随 U 的增大反而减小. 这

种由关联效应引起的能隙重整化行为在多种稀土

及过渡金属化合物中均已有报道. 在本文的计算
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中, 单 CeBr2 的带隙随 Hubbard U 参数的增大呈

现持续减小的趋势, 表明在该体系中, 关联增强所

引发的能带窄化效应占据主导地位. 该结果反映了

强关联区域内价带与导带在能量上的相对接近, 预

示着体系电子跃迁特性及低能电子结构将发生显

著重构.

综上所述, Hubbard U 作为调控 CeBr2 电子

关联强度的关键参数, 可有效调节其磁基态稳定

性、磁各向异性、能谷劈裂及带隙大小 , 当 U =

7—8 eV时体系展现出最优的磁性与谷极化特性.

该结果为后续基于关联强度的材料设计与器件调

控提供了清晰的理论依据.

 3.4    应变调控的磁学性质与能谷劈裂

ε = (a− a0)/a0 × 100% a0

±5%

应变作为调控二维材料物理性质的有效外场

手段, 在 CeBr2 中展现出对磁序、磁各向异性、谷极

化及轨道磁矩的连续调控能力. 本文系统研究了双

轴应变 (  ,   为平衡晶格常

数)在   范围内对单层 CeBr2 多物理性质的调

控行为. 在未施加双轴应变时, FM态为体系的磁

基态. 在 e = –5%—+5%的应变范围内 (图 5(a)),

FM 态始终保持能量最低, 表明其磁基态在该应变

区间内具有良好稳定性, 为应变可调自旋器件的磁

态保持提供了基础.

MAE随双轴应变呈现单调变化 (图 5(b)):

从 e = –5%时的 169 meV减小至 e = +5%时的

153 meV, 说明压缩应变可增强体系的磁各向异

性. 这一变化源于应变引起的晶格畸变对 Ce原子

f轨道晶体场及自旋-轨道耦合强度的调制, 为通过

应变实现磁化方向切换提供了可能.

价带能谷劈裂值始终为正, 并且在无应变时达

到最大值, 施加双轴应变 (无论是压缩还是拉伸)

均导致谷劈裂减小. 这一行为源于应变对 Ce-5d轨

道晶体场环境的扰动: 无应变时, Ce原子处于最优

配位构型, 5d轨道在 K 与 K' 点的杂化不对称性

最强, 自旋-轨道耦合诱导的谷劈裂最大; 施加应变

后, 晶格畸变破坏这一最优构型, 削弱轨道杂化不

对称性, 导致谷劈裂降低. 该结果表明, 双轴应变
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∆EAFM-FM图 4    (a)单层 CeBr2 AFM与 FM磁态的能量差   随 Hubbard U 的变化 ; (b)单层 CeBr2 的 MAE随 Hubbard U 的变化 ;

(c)单层 CeBr2 价带谷劈裂随 Hubbard U 的变化; (d)单层 CeBr2 带隙随 Hubbard U 的变化

Fig. 4. (a) Energy difference between AFM and FM states of monolayer CeBr2 as a function of Hubbard U; (b) MAE of monolayer

CeBr2 versus Hubbard U; (c) valley splitting at the valence band maximum and conduction band minimum of monolayer CeBr2 as

a function of Hubbard U; (d) band gap of monolayer CeBr2 versus Hubbard U.
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工程可在一定范围内连续调控谷极化强度, 但无应

变状态对应最优谷劈裂性能.

−0.974µB

−0.982µB

此外, Ce原子的轨道磁矩随双轴应变发生细

微但系统的变化 (图 5(d)), 从  (e = –5%)

逐渐变化至  (e = +5%). 这一变化反映了

双轴应变对 Ce局域电子结构的微扰, 其趋势与

MAE的双轴应变响应相呼应, 共同揭示了双轴应

变通过调制轨道自由度来调控磁性与谷相关的物

理微观机制. 综上, 双轴应变可在一定范围内连续

调节 CeBr2 的磁各向异性、谷极化及轨道磁矩, 且

不改变其铁磁基态, 展现出该体系在多功能应变调

控器件中的应用潜力.

 4   结　论

本文基于第一性原理计算, 系统研究了单层

CeBr2 的结构稳定性、磁学性质、电子结构及其谷

极化与输运特性. 研究表明, 单层 CeBr2 为一种新

型的本征二维铁谷材料, 具有良好的结构、热力学

和动力学稳定性. 其铁磁基态由 Ce-4f/5d与 Br-p

轨道的超交换作用所主导, 并表现出明显的面内磁

各向异性 (MAE = 111 meV). 在自旋-轨道耦合作

用下, 体系在价带顶 K 与 K' 点处产生约 38.7 meV

的自发能谷劈裂, 该值超室温热涨落能量, 保障了

谷极化在室温下的稳定性. 计算同时揭示了该材料

在能谷附近具有非零的反常霍尔电导与自旋霍尔

电导, 预示着其可观测的电荷与自旋输运效应, 支

持反常谷霍尔效应的实现. 此外, 本研究通过调节

Hubbard U 参数与施加双轴应变, 系统考察了电

子关联与外部应变对物性的调控规律. 结果表明,

适当的电子关联强度 (U = 7—8 eV)能实现磁各

向异性与谷极化的最优化; 而在±5%的双轴应变

范围内, 谷极化与磁各向异性均可被连续调控, 且

铁磁基态保持稳定, 展现出多物理场协同调控的潜

力. 本工作不仅为二维铁谷材料家族提供了一个具

有大谷极化、高稳定性的新成员, 而且从轨道耦

合、电子关联及外场调控等多个维度, 深化了对稀

土基卤化物中谷、自旋、轨道与电荷自由度之间耦
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∆EAFM-FM图 5    (a)单层 CeBr2 AFM与 FM磁态的能量差   随双轴应变的变化; (b)单层 CeBr2 的MAE随双轴应变的变化; (c)单

层 CeBr2 价带谷劈裂随双轴应变的变化; (d)单层 CeBr2 的 Ce原子轨道磁矩随双轴应变的变化

Fig. 5. (a) Energy difference between AFM and FM states of monolayer CeBr2 as a function of strain; (b) MAE of monolayer CeBr2
as a function of strain; (c) valley splitting of monolayer CeBr2 as a function of strain; (d) orbital magnetic moment of the Ce atom

of monolayer CeBr2 as a function of strain.
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合机制的理解. 这些结果为设计基于 CeBr2 的多

场调控、低功耗谷自旋电子器件提供了可靠的理论

依据与材料平台.
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Abstract

The valley degree of freedom, as an intrinsic electronic property analogous to charge and spin, has emerged
as  a  promising  carrier  of  information  in  next-generation  low-power  and  high-efficiency  electronic  devices.
Achieving robust and controllable valley polarization is a central challenge in the development of valleytronics.
Ferrovalley  materials,  characterized  by  intrinsic  magnetic  ordering  that  breaks  time-reversal  symmetry,  are
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particularly attractive because they can generate spontaneous valley polarization without the need for external
fields. In this work, based on first-principles calculations within the framework of density functional theory, we
systematically  investigate  the  structural  stability,  magnetic  properties,  electronic  structure,  and  valley
polarization behavior of a two-dimensional CeBr2 monolayer.
　　Our results demonstrate that monolayer CeBr2 possesses excellent thermodynamic and dynamical stability,
as confirmed by total energy analysis and phonon dispersion calculations. The system exhibits a ferromagnetic
ground  state  with  a  Curie  temperature  exceeding  room  temperature,  indicating  its  suitability  for  practical
applications. In addition, a pronounced in-plane magnetic anisotropy is identified, which plays a crucial role in
stabilizing  long-range  magnetic  order  in  two-dimensional  systems.  When  spin–orbit  coupling  is  taken  into
account, the degeneracy between the K and K' valleys is lifted, leading to a spontaneous valley splitting at the
valence  band  maximum.  The  magnitude  of  this  splitting  is  significantly  larger  than  the  thermal  fluctuation
energy at room temperature, ensuring robust valley polarization under ambient conditions. Furthermore, Berry
curvature calculations reveal  the presence of  nonzero anomalous Hall  conductivity and spin Hall  conductivity
near the valley regions, indicating that monolayer CeBr2 can host the anomalous valley Hall effect and related
spin-dependent transport phenomena. These features highlight the coexistence and coupling of multiple degrees
of freedom, including charge, spin, orbital, and valley, in this system.
　　To explore the tunability of its physical properties, we further investigate the effects of electron correlation
and  external  strain.  By  varying  the  Hubbard  U  parameter,  we  find  that  enhanced  electron  correlation
strengthens both magnetic anisotropy and valley polarization,  reflecting the important role of  the localized 4f
electrons of Ce atoms. Meanwhile, the application of biaxial strain within a range of ±5% enables continuous
modulation  of  valley  splitting  and  magnetic  anisotropy  without  altering  the  ferromagnetic  ground  state,
demonstrating excellent mechanical and functional robustness. Overall, this study identifies monolayer CeBr2 as
a  promising  two-dimensional  ferrovalley  material  with  large  valley  polarization,  high  thermal  stability,  and
strong  tunability.  The  results  provide  valuable  insights  into  the  interplay  between  electron  correlation,  spin-
orbit  coupling,  and  lattice  deformation,  and  offer  theoretical  guidance  for  the  design  and  optimization  of
multifunctional valleytronic and spintronic devices based on rare-earth halide systems.

Keywords: valley polarization, magnetic anisotropy, multifield control, anomalous valley hall effect

DOI: 10.7498/aps.75.20260276　 　　　　CSTR: 32037.14.aps.75.20260276

 

2

1

0

-1

-2

E
n
e
rg

y
/
e
V

10

5

0

-10

-5

-15
-1.0 -0.5 0 0.5 1.0

Energy/eV

 

/
(S
Sc

m
-

1
)

38.7 meV

2

1

0

-1

-2


           

E
n
e
rg

y
/
e
V

-1.0 -0.5 0 0.5 1.0

Energy/eV

6

5

4

0

1

2

3

-1

 


/
((
h
S

-
1
)S
S
Sc

m
-

1
)

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 15 (2026)    150706

150706-10

http://doi.org/10.7498/aps.75.20260276
https://cstr.cn/32037.14.aps.75.20260276
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


应变与关联效应调控单层CeBr2谷极化行为

王一丁   陈相   李勇   佘彦超   张蔚曦

Strain and correlation effects modulate the valley polarization behavior in monolayer CeBr2

WANG Yiding      CHEN Xiang      LI Yong      SHE Yanchao      ZHANG Weixi

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 75, 150706 (2026)    DOI: 10.7498/aps.75.20260276    
CSTR: 32037.14.aps.75.20260276

在线阅读 View online: https://doi.org/10.7498/aps.75.20260276

当期内容 View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

基于单层交错磁体实现巨大的谷极化效应

Realizing giant valley polarization effect based on monolayer altermagnets

物理学报. 2025, 74(22): 227502   https://doi.org/10.7498/aps.74.20251066

过渡金属元素掺杂对磁铁矿磁矩及磁各向异性的调控

Regulation of magnetic moment and magnetic anisotropy of magnetite by doping transition metal elements

物理学报. 2024, 73(6): 066104   https://doi.org/10.7498/aps.73.20231744

具有不同交换偏置方向的外延FeGa/IrMn双层膜的磁各向异性与磁化翻转

Magnetic anisotropy and reversal in epitaxial FeGa/IrMn bilayers with different orientations of exchange bias

物理学报. 2022, 71(12): 127501   https://doi.org/10.7498/aps.71.20220166

MnBi单晶的自旋重取向与高压调控研究

Spin reorientation behavior and pressure-driven tuning of magnetic anisotropy in MnBi single crystals

物理学报. 2026, 75(6): 127501   https://doi.org/10.7498/aps.75.20251578

WSeTe/CrI3范德瓦耳斯异质结能谷的调控

Valley manipulation in WSeTe/CrI3 van der Waals heterostructures: A first-principles study

物理学报. 2025, 74(9): 097101   https://doi.org/10.7498/aps.74.20241750

二维电介质光子晶体中量子自旋与谷霍尔效应共存的研究

Coexistence of quantum spin and valley hall effect in two-dimensional dielectric photonic crystals

物理学报. 2023, 72(7): 074205   https://doi.org/10.7498/aps.72.20221814

https://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.75.20260276
http://wulixb.iphy.ac.cn
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.74.20251066
https://doi.org/10.7498/aps.74.20251066
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.73.20231744
https://doi.org/10.7498/aps.73.20231744
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.71.20220166
https://doi.org/10.7498/aps.71.20220166
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.75.20251578
https://doi.org/10.7498/aps.75.20251578
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.74.20241750
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.74.20241750
https://doi.org/10.7498/aps.74.20241750
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.72.20221814
https://doi.org/10.7498/aps.72.20221814

	1 引　言
	2 研究方法
	3 结果与讨论
	3.1 晶体结构及稳定性
	3.2 磁性及磁各向异性
	3.3 能带结构和反常霍尔效应
	3.4 应变调控的磁学性质与能谷劈裂

	4 结　论
	参考文献

