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[摘 要] 碳基量子磁体作为自旋电子学与量子科技交叉前沿的关键材料体系，因其弱自旋—轨道耦 

合、长相干时间及可调控的磁性，在下一代低功耗自旋电子器件和量子信息处理中展现出巨大潜力。然 

而，该领域在磁性起源理解、精准合成调控、量子态稳定性及理论模型构建等方面仍面临一系列挑战。为 

推动关键问题凝练与发展路径规划，国家自然科学基金委员会组织第417期“双清论坛”，梳理研究现状， 

凝练自旋态精确操控、量子相干性维持及多物理场协同调控下多域物态演化的表界面科学问题，并形成 

面向国家量子科技战略需求的研究布局。本文基于论坛共识，系统梳理了碳基量子磁体的研究现状、关 

键科学问题与前沿理论研究进展，总结了包括新型石墨烯纳米带、交变磁性金属—有机框架等在内的前 

沿理论成果，并展望了多尺度计算、人工智能辅助设计等理论方法在推动材料理论设计与功能实现中的 

核心作用，以期为该领域的未来发展提供理论参考与方向指引。 
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磁性材料是量子材料体系的重要组成部分，其应用 

遍及信息、能源、生物等多个关键领域。当前，硅基半导 

体技术的发展逐渐接近其物理极限，为突破传统电子器 

件的性能瓶颈，探索新材料与新原理成为当务之急。在 

此背景下，自旋电子学应运而生。该技术利用电子内禀 

的自旋自由度进行信息存储、传输与处理，有望催生兼 

具高集成度、低功耗和强大处理能力的下一代纳米电子 

器件。碳基材料的应用将减少行业对铟、镓等关键金属 

元素的依赖，具有重要的战略意义 [1]。碳基量子磁体作 

为自旋电子学与量子科技交叉前沿的关键材料体系，因 

其弱自旋—轨道耦合和优异的量子相干性等特性，在分 

子电子学、量子信息处理等领域展现出巨大潜力。实现 

碳基材料磁性的精准调控，是开发高速、低能耗碳基自 

旋电子学器件以及实现量子计算的坚实基础。碳基磁 

性量子材料的早期研究主要集中于石墨烯、碳纳米管等 

材料。利用精准的化学修饰、缺陷工程与分子设计，能 

够有效调控其磁交换作用与量子态，显著延长电子自旋 

相干时间，从而支撑其走向实际应用。 

数十年来，碳基量子磁体在理论和实验领域均得到 

了长足发展。研究已从早期对石墨烯、碳纳米管等传统 

材料的探索，扩展到石墨炔、磁性富勒烯及分子基磁性 

材料等多元体系。通过原子级精准合成、缺陷工程与化 

学掺杂等策略，研究者成功在多种碳基平台上引入了本 

征磁性，并在部分材料体系实现了对磁交换作用与量子 

态的有效调控 [2-8]。然而，该领域仍面临诸多严峻挑战： 

原子级精准合成能力与结构可控性仍需突破；碳基磁体 

的环境稳定性与量子相干时间的维持亟待解决；对磁有 

序微观起源、多体量子纠缠及宏观量子现象的理解尚不 

深入；复杂体系中的强关联效应给理论建模与计算带来 

困难。这些挑战既是当前研究的焦点，也为未来通过多 

尺度理论模拟、人工智能辅助设计与实验表征的深度融 

合，最终实现碳基量子磁体的功能化设计与器件集成指 

明了方向。 

为凝练关键科学问题、规划未来发展方向，国家自 
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然科学基金委员会召开了主题为“碳基量子磁体的表面 

精准合成及其多域物态调控”的双清论坛。论坛紧扣国 

家量子科技战略需求与国际科学前沿，重点围绕碳基量 

子磁体的表面精准制备、多域物态表征及原型器件集成 

等核心议题展开了深入研讨。本文旨在系统梳理碳基 

量子磁体领域的研究现状、关键科学问题与挑战以及国 

内外前沿理论研究成果，以期为相关领域的未来发展提 

供参考。 

1 研究背景 

1.1 碳基量子磁性材料的分类与主要特性 

碳基量子磁体是指以碳元素为主要骨架并表现出 

本征磁性的一类量子材料。根据其碳骨架的拓扑结构和 

维度的不同，主要可分为以下几类：石墨烯基材料（石墨 

烯量子点 [9，10]，石墨烯纳米带 [11-20]，转角石墨烯等）、石 

墨炔基材料 [21]、富勒烯材料 [22]、碳纳米管材料 [23-27]以及 

有机磁体（单分子磁体、一维磁性分子链、二维磁性有机 

框架） [28-37]（图1）。这些材料为研究低维碳材料的磁性 

提供了丰富的平台。自2006年磁性石墨烯纳米带的磁性 

特征被理论预言以来 [38]，碳基磁性量子材料的理论和实 

验研究均取得长足进步。 

1.2 纯碳骨架磁性材料 

纯碳骨架磁性材料是碳基量子磁体研究的基础，主 

要包括石墨烯基材料、碳纳米管、石墨烯摩尔超晶格、石 

墨炔及富勒烯等体系，在零维、一维以及二维磁性量子 

材料等领域均占据重要地位。这类材料通常需要借助 

外部设计策略（如边界、缺陷、掺杂等）来引入和调控其 

磁序。 

石墨烯类碳基磁性材料是碳基磁性量子材料家族 

中发现较早、探索相对较为充分的一类成员。石墨烯碳 

基骨架具有标志性的平面六元环结构，其周期性结构不 

具有本征磁性，需通过其他设计策略引入自旋极化。主 

要包括引入边界、缺陷工程以及官能团修饰等。石墨烯 

基磁性材料根据其结构特征可以分为石墨烯量子点、石 

墨烯纳米带以及石墨烯摩尔超晶格几大类。石墨烯量 

子点是横向尺寸在30 nm以内的一个或多个石墨烯原子 

层，其纳米尺度引发的量子限域效应，使石墨烯量子点 

展现出独特的光电性质。研究表明，本征的石墨烯量子 

点通常呈非磁性，且合成过程中高温退火引发的边缘缺 

陷与重构也会抑制其磁性边界态，而羟基钝化处理可诱 

导其边缘产生磁性边界态 [1]，这为设计与制备磁性石墨 

烯量子点指明了新的路径。石墨烯纳米带是一种在一 

个维度上具有纳米级宽度的准一维石墨烯结构。其中， 

具有锯齿形边缘的石墨烯纳米带（Zigzag Graphene 
Nanoribbons，ZGNRs）因其独特的电子结构展现出丰富 

的磁学行为。理论研究表明，ZGNRs的边缘态具有自旋 

极化特性 [5]，这种本征磁序为实现低功耗、高性能的自 

旋逻辑器件和数据存储提供了可能。然而，ZGNRs的边 

缘具有高反应活性，且其边缘态易与常用金属衬底发生 

强烈耦合，阻碍了对本征磁性的直接探测。近年来，随 

着“自下而上”表面合成技术的发展，研究者已能制备具 

有原子级精确边界的ZGNRs，并通过引入氮等原子进行 

取代掺杂以稳定其边缘结构 [39]。例如，在氮掺杂的6- 
ZGNR中，扫描隧道谱直接观测到其边缘态的自旋极化 

特征，结合第一性原理计算，揭示了约100 meV的自旋劈 

裂，有力证实了其边缘磁序 [12]。这些进展直接验证了 

ZGNRs的磁性边界态，推动了其向功能性纳米自旋器件 

的发展。石墨烯摩尔超晶格是由两层及以上石墨烯（或 

其他二维材料）通过旋转或晶格失配形成的周期性摩尔 

超晶格，是探索新奇凝聚态物理现象的理想平台。其磁 

性来源主要包括磁性掺杂和电子平带的特定填充。后 

者是指当摩尔平带被部分填充时，局域电子间的强库仑 

相互作用可自发导致自旋极化。这些丰富的物理性质 

可通过转角、压力、电场等多维度手段进行原位精密调 

控，使其在理解碳基磁性起源与调控机制方面独具 

优势。 

碳纳米管是由一层或多层碳骨架中空卷曲形成的 

管状材料。碳纳米管作为典型的一维碳材料，其本身通 

常呈非磁性，因此需要通过掺杂异质元素等方式引入磁 

性。较为常见的掺杂方法是将磁性纳米颗粒（如磁性金 

属Co、Ni及Fe3O4等）通过化学手段附着于外壁或是填入 

图1 碳基量子磁体的分类 
Fig.1 Classification of Carbon-based Quantum Magnetic 
Materials  
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空腔。此外，也可通过化学气相沉积法，选择合适的磁 

性金属前驱体，直接一体化合成出内含磁性颗粒的碳纳 

米管。磁性碳纳米管在保留其优异力学性质的同时，还 

具备了外磁场下的可控性，这使其在生物医学等多个领 

域展现出应用潜力。 

石墨炔是由sp杂化的1，3-二炔键和sp 2杂化的苯环 

直接连接形成的二维平面结构，具有丰富的化学键、大 

共轭体系和可控的原子掺杂特性。理论计算表明，由 

于其独特的结构与sp杂化碳的存在，石墨炔具有半导体 

特性和本征顺磁性。更重要的是，通过过渡金属原子 

锚定在炔键位点或进行氮掺杂等方法，理论预测能够 

有效引入并调控其铁磁或反铁磁序 [21，40，41]，使其在磁 

性半导体领域具有应用潜力。然而，其发展仍面临高 

质量材料规模化合成、结构稳定性及磁性机理深入理 

解等挑战。 

富勒烯是一种笼状全碳分子，本身呈抗磁性，需通 

过掺杂调控等手段引入或诱导磁性，较为常见的是络合 

磁性金属原子。近年来，磁性富勒烯研究取得了显著进 

展，以镝金属富勒烯分子为代表的内嵌金属富勒烯体系 

展现出良好的应用潜力。中国科学技术大学团队制备 

出首例含Dy—Dy共价键的Dy2@C82单分子磁体，其阻塞 

温度达27.2 K [42]。北京大学团队利用氮掺杂富勒烯碳 

笼稳定低配位单金属中心，在Dy@C81N中实现了45 K的 

高磁阻塞温度 [43]。这些成果凸显了磁性富勒烯在量子 

信息、高密度存储和自旋电子学等前沿领域的应用 

前景。 

1.3 分子基磁性材料 

分子基磁性材料是指以有机分子为主要组成、表现 

出宏观磁有序的一类材料，包括不含金属的纯有机磁体 

以及金属—有机框架等杂化体系。这类材料的磁性起 

源多种多样，包括未配对电子通过分子骨架发生的超交 

换或双交换作用、与有机配体络合的磁性金属原子、配 

体间电荷转移以及非键轨道的对称性分布等。理论计 

算在理解与预测这些复杂的磁耦合机制中发挥了重要 

作用。近年来，该领域研究进展显著，在单分子磁体、一 

维磁性分子链和二维磁性有机框架中均取得一定进展。 

单分子磁体是一类由分立、无磁性相互作用的纳米 

尺寸分子单元构成的磁性材料，每个分子都是一个独立 

的磁性功能单元。它们表现出独特的磁性双稳态和慢 

磁弛豫行为，在低温下能出现磁滞和磁化量子隧穿效 

应。单分子磁体的核心价值在于其作为信息存储单元 

的潜在应用价值。此外，由于单分子磁体自旋调控方面 

的研究进展 [44]，其在量子计算、自旋电子器件以及生物 

传感、成像和治疗等领域也展现出良好的应用潜力。单 

分子磁体主要包括基于过渡金属和稀土离子的类型。 

其中，稀土单分子磁体，特别是镝（Dy）基分子磁体，因稀 

土离子具有较大的磁矩和强磁各向异性，成为近年来研 

究的热点 [45]。当前的研究前沿着重于提升单分子磁体 

的性能并探索新功能。一方面，科学家通过配体场调 

控、分子结构设计（如设计线型双酰胺结构）等策略，显 

著提高了磁翻转能垒和磁滞温度。例如，最新研究已在 

镝的双（酰胺）—烯烃配合物中将软磁滞现象的温度提 

升至100 K [46]。另一方面，研究也在探索单分子磁体除 

了磁性之外的其他物理性质。例如，同样在镝基单分子 

磁体中首次观察到的磁介电效应 [47]，这为实现电场对 

单分子磁体磁性的调控提供了可能。 

一维磁性分子链是由分子自由基或磁性金属离子 

通过分子桥联配体连接而成的准一维链状结构，是分子 

磁性材料的重要研究方向。与零维的单分子磁体相比， 

其核心特征在于链内由于sp 2杂化碳原子产生的离域π 
键，从而可能涌现出丰富的集体磁现象与独特的量子效 

应。研究重点在于精准的分子设计，通过选择特定的自 

旋载体和共轭桥联配体，实现对链内自旋间耦合强度与 

性质的调控，可产生铁磁或反铁磁耦合。这类材料不仅 

展现出单链磁体的慢磁弛豫行为，还常伴随有趣的物理 

性质，如自旋—Peierls相变、自旋阻挫以及电荷与自旋相 

互耦合产生的多功能性。近年来，研究人员在提高其阻 

塞温度、理解磁弛豫机制并探索磁性调控方式等方面取 

得了显著进展，包括近似一维海森堡链的一维反铁磁分 

子链的实现 [48]以及一维链磁性的开关调控 [49]等，展现 

了一维磁性分子链在自旋器件及量子计算方面的应用 

潜力。 

二维分子基磁性材料主要包括二维磁性有机框架。 

其中的代表性材料为二维金属有机框架（Two-Dimensional 
Metal-Organic Frameworks，2D-MOFs），是一类由金属离子 

与有机配体通过配位键结合形成的、具有磁性的单分子层 

材料。这类材料不仅具有结构可调、比表面积大的特点， 

还因其独特的金属—配体间磁交换机制而呈现出丰富的 

磁学性质，为自旋电子学和高密度信息存储提供了新材料 

平台。例如，具有铁磁基态的二维量子反常霍尔绝缘体被 

理论预言 [50]。此外，通过选用特定的过渡金属（如Ni）和 

有机配体（如六羟基苯，H6HOB），可构建具有红宝石晶格 

的2D-MOFs，其中Ni-HOB材料表现出巨大的轨道选择性 

磁各向异性（163.54 meV/Ni），显著提升了材料的自旋弛 

豫障碍 [51]。这些进展凸显了磁性2D-MOFs在实现超高密 

度数据存储、低能耗自旋电子器件以及量子计算等方面的 

巨大应用潜力。除2D-MOFs外，由有机分子结合形成的共 

价有机框架和氢键有机框架同样展现出量子材料的潜 

第 40 卷 第 3 期 殷翼扬等：碳基量子磁体的理论计算研究 477  



力 [52，53]，有望成为碳基磁性材料的重要成员。 

分子基磁性材料的优势在于其丰富的分子结构种 

类和多样化的调控方式。通过先进的量子化学计算和 

分子轨道理论，研究者可以“自下而上”地设计具有特定 

对称性和磁交换路径的分子构建单元，从而定向组装出 

具有新奇物态的材料。由于其丰富的化学组分和可调 

的对称性，分子基材料被认为是发现新磁序的宝库，在 

未来自旋输运和量子信息领域有望扮演关键角色。 

2 现阶段前沿理论研究成果 

2.1 新型磁性石墨烯纳米带的理论设计与实现 

近年来，理论计算在新型磁性石墨烯纳米带的设计 

与实现中发挥了关键的引领作用。2025年，研究者们基 

于Lieb定理和拓扑分类理论，提出了一个普适性设计原 

理：通过在一侧锯齿边缘引入周期性苯环缺陷阵列，打 

破传统ZGNRs的结构对称性，可引发子晶格失衡与自旋 

对称性破缺，从而诱导出本征磁性 [54]。依据该原理设 

计的石墨烯纳米带因其两侧边缘结构迥异，被命名为 

Janus石墨烯纳米带（Janus Graphene Nanoribbon， 

JGNR）。 

进一步理论分析表明，JGNR的磁基态随缺陷间距 

m的变化而发生连续演变，包括铁磁耦合、亚铁磁耦合 

以及反铁磁耦合。尤为重要的是，理论预言当m=2时， 

拓扑缺陷边缘态被完全“淬灭”，从而得到一种磁序仅 

局域在单一边缘的铁磁基态。这一精确预测为实验合 

成目标材料提供了明确的指导。研究团队进一步通过 

密度泛函理论计算验证了上述预测。理论计算结果确 

认，JGNR的基态确为铁磁态，其费米能级附近的自旋 

极化能带发生显著劈裂，所得边缘态能带特征与实验扫 

描隧道谱观测结果高度吻合。计算的局域态密度图像 

也成功复现了实验中观察到的空间电荷分布，证实铁磁 

态仅存在于完整的锯齿边缘。此外，理论模型还考虑了 

衬底引起的电荷转移效应，证实该铁磁边缘态在真实实 

验环境下依然保持稳定。除上述工作外，西班牙的研究 

团队使用理论计算方法研究了应变和氢原子吸附对 

ZGNRs磁性的调控作用 [55]。研究发现，氢原子的磁性 

构型受边缘态强烈影响，与边缘呈反铁磁耦合。通过施 

加应变，存在缺陷的纳米带磁矩呈现整数量子化平台， 

这与能带结构变化（如半金属性或带隙打开）密切相 

关。这些发现为石墨烯纳米带的磁性调控及自旋电子 

学应用提供了新途径，彰显了理论计算在现代材料“按 

需设计”中的核心驱动作用，为碳基自旋电子器件的发 

展奠定了坚实的理论基础，同时也大大降低了试错 

成本。 

2.2 有机交变磁性材料的理论设计 

交变磁性材料因其可用于低功耗、高性能自旋电子 

器件而备受关注。作为一类新兴的无机材料磁性相，其 

在有机材料中的实现也逐步由理论预言走向理论设计。 

近期，一项理论研究首次在2D-MOFs中成功预测了交变 

磁性的存在，并据此确立了基于对称性的材料设计策 

略。基于此策略设计的材料呈现出液氮温度以上的磁 

有序转变温度，为低功耗、高性能自旋电子器件的研发 

提供了全新的材料平台。 

研 究 人 员 着 眼 于 结 构 丰 富 、 可 定 制 性 强 的 2 D -  
MOFs，理论设计了由钙、锶等轻元素与吡嗪分子构成的 

M（pyz）2型2D-MOF半导体 [31]。研究发现，这些材料展 

现出典型的交变磁性特征，其能带自旋劈裂主要由晶体 

对称性破缺主导，而非传统的自旋—轨道耦合。模拟进 

一步表明，通过简单改变面内电场的方向，即可有效调 

控自旋电流的方向与形态，甚至在特定条件下可产生纯 

自旋流，实现高效电荷—自旋转换。该工作首次将交变 

磁性拓展至有机—无机杂化体系，证实了利用电场这一 

易控手段操控自旋的可行性。 

在上述工作的基础上，研究人员进一步深入研究， 

基于晶格模型提出了一种普适性的二维有机交变磁性 

材料逆向设计策略，即挑选具有特定对称性和“非键轨 

道”的有机分子作为构建模块，通过合理的原子替换使 

其能与铬等磁性金属离子配位，从而“自下而上”地构建 

目标二维MOF [33]。利用该方法设计的数种铬基MOF 
（如Cr（diz）2）均被理论计算证实为交变磁体，其磁有序 

转变温度最高可达183 K，远超许多传统的无机二维磁 

体。机理分析揭示，该策略的成功关键在于非键轨道引 

导自旋密度精准定位于配体碳原子上，进而通过配体间 

强大的p-p轨道相互作用稳定了交变磁序。该系列工作 

不仅丰富了交变磁性材料家族，更重要的是提供了一条 

按需设计磁性材料的清晰路径。从实现电场调控到达 

成高温稳定，这些进展为利用分子级精准合成技术开发 

室温、超低功耗自旋逻辑与存储器件奠定了坚实的理论 

与材料基础。 

2.3 化学方法调控有机材料磁性的理论方案设计 

在探索自旋调控新机制方面，理论研究提出了基于 

可逆化学反应的磁性调控新范式。当前，有机材料的自 

旋调控主要依赖外场手段，而化学调控虽因其丰富的结 

构自由度备受关注，但多数化学修饰过程不可逆，限制 

了其应用前景。近期，理论研究人员提出了一种基于内 

酰胺—内酰亚胺互变异构的化学调控新策略，理论上实 

现了二维有机金属材料自旋态的可逆切换。该研究创 

新性地利用有机连接子中的内酰胺—内酰亚胺互变异 
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构反应，在由Cr—吡嗪/联吡啶衍生物构成的2D-MOFs 
中，成功诱导了从反铁磁半导体向亚铁磁双极磁性半导 

体的可逆相变 [56]。理论计算表明，互变异构过程导致 

有机连接子的自旋态由单重态转变为双重态，进而通过 

直接交换作用改变金属节点间的磁耦合方式，最终实现 

磁序的转变，且未对2D-MOFs的整体结构造成明显破 

坏。进一步的研究揭示，在溶液环境中，相变能垒从 

1.73 eV显著降低至0.495 eV，表明该反应在接近室温条 

件下具备可行性。随着有机配体由内酰胺向内酰亚胺 

转变，材料的电子结构由普通半导体转变为自旋极化率 

高达100%的双极磁性半导体，其载流子自旋可通过栅 

压进行调控。该工作为发展低功耗、高密度的自旋电子 

器件提供了新思路，不仅拓展了化学手段在自旋调控中 

的应用前景，也为设计多功能、可编程的二维分子基磁 

性材料提供了理论依据与可行的材料平台。 

2.4 碳基量子磁体的器件化探索 

碳基量子磁体因其具备超高量子相干性、可调控电 

子结构以及广泛的结构设计自由度，在构建下一代高性 

能量子器件方面展现出卓越潜力。截至目前，碳基量子 

磁体的器件化依然处于起步阶段，主要聚焦于可控拓扑 

物态、相干态操作以及碳基量子比特原型的初步探索等 

问题上。其中，分子基磁性材料呈现较为显著的进展。 

理论计算在碳基量子磁体的器件设计方面发挥了重要 

作用。中国科学技术大学团队使用理论计算方法，提出 

了利用双极磁性分子在单分子器件中实现纯自旋电流 

的方法 [57]。通过温度梯度驱动的自旋塞贝克效应，并 

结合栅极电压调控分子能级与费米能级的相对位置，可 

使自旋向上与自旋向下的电流大小相等、方向相反，从 

而实现净电荷电流为零的纯自旋输运。该机制通过第 

一性原理计算在两种双极磁性分子体系中得到验证，为 

低功耗、高集成度的分子自旋电子器件设计提供了新 

思路。 

2.5 机器学习方法在碳基量子磁体研究领域的应用 

机器学习方法作为一件强有力的研究工具，正推动 

碳基量子磁体领域进入一个高效率设计与发现的阶段。 

目前机器学习方法在理论计算方面的应用主要包括三 

个方向。一是结构—性质预测，利用图神经网络、卷积 

神经网络等模型，精准预测碳基材料目标性质，实现虚 

拟筛选，为后续的理论计算研究奠定基础。二是逆向设 

计，借助生成对抗网络与变分自编码器，从目标性能出 

发生成新型碳基材料结构，推动定制化材料开发。韩国 

科研团队开发了基于大语言模型的金属有机框架研究 

用模型ChatMOF，可用于性质预测和材料逆向设计，形 

成从材料筛选到结构设计的闭环 [58]。但目前由于大语 

言模型的精确度问题，更多是作为预研工具，具体课题 

仍需理论计算和实验探索的进一步研究。三是机器学 

习分子动力学模拟方法。与传统分子动力学方法仅能 

以经典力学尺度力场进行模拟相比，机器学习方法可以 

通过适当训练的模型，实现近似密度泛函理论精度的动 

力学模拟，从而突破传统力场限制，支持高精度的大尺 

度分子动力学模拟 [59]。这些方法共同推动了碳基量子 

磁体理论研究的进一步发展。 

3 碳基量子磁性材料领域关键问题与挑战 

3.1 碳基磁性材料的原子级精准设计 

碳基材料中磁性的微观起源是该领域的核心科学 

问题之一。理解丰富多样的碳基磁性材料家族的磁交 

换机制、自旋分布与基态性质，离不开理论模型的支持。 

目前常用的密度泛函理论精度的模型受限于平均场近 

似，对库伦相互作用的描述依赖于半经验的Hubbard U 
模型，精度有限。在磁构型领域较为常用的海森堡模型 

对磁性的相变温度预言与实验结果间存在较大误差。 

因此，对碳基磁性材料实现第一性原理的原子级精准设 

计，需要发展超越平均场的精确理论模型。理论研究在 

此方面的核心任务，是构建能够准确描述碳骨架拓扑、 

缺陷与掺杂对电子结构影响的量子模型，从而揭示磁性 

产生的内在物理机制。通过对称性分析、拓扑分类与多 

体计算，理论能够系统阐明不同结构特征与宏观磁序之 

间的关联，并为实现磁性的定向设计提供普适性原理。 

此外，面对材料体系的复杂性，发展融合人工智能与多 

尺度模拟的理论框架，对于高效挖掘材料“基因”与宏观 

磁性之间的复杂映射关系、加速新型磁性碳基材料的理 

性发现至关重要。 

3.2 碳基量子磁体的精准合成 

实现碳基量子磁体原子级精度的可控制备，依赖于 

对合成路径与结构稳定性的深刻理解。理论研究在此 

环节的关键作用在于从热力学与动力学角度预先评估 

不同合成策略的可行性，模拟前驱体反应路径、能垒及 

最终产物的结构稳定性。理论模型能够揭示外场（如应 

力、电场）对低维磁体结构的调控机制，预测其在合成与 

后处理过程中可能发生的结构演化，从而为实验上规避 

不稳定构型、实现目标结构的精准构筑提供理论预见。 

另一方面，计算模拟方法能够基于理论模型计算实验可 

观测量，与实验结果交叉比对，从而进一步推动对碳基 

量子磁体的结构认识，以更好实现碳基量子磁体的精准 

合成 [60，61]。发展更大尺度、更高精度的计算模拟方法， 

是实现从分子单元到宏观结构跨尺度理论指导合成的 

必然方向。 
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3.3 碳基量子磁体的性质调控与器件设计探索 

实现碳基量子磁体量子态的有效调控并推动其走 

向器件应用，面临多场耦合下动态控制与环境稳定性的 

双重挑战。理论研究在此方面的核心价值，在于构建能 

够模拟真实器件环境下自旋输运、退相干过程及外场响 

应行为的理论模型。通过计算电子结构与界面效应，理 

论可以预测自旋注入效率、磁各向异性以及电场/应力场 

对磁序的调控能力，为低功耗自旋器件的设计提供性能 

评估与优化方案。同时，理论模拟能够揭示环境因素导 

致磁性衰减的微观机制，从而指导稳定性增强策略的开 

发。面向未来量子信息技术，理论需进一步探索退相干 

机制并提出抑制方案，为维持长寿命自旋量子态提供原 

理性支撑。 

3.4 理论模型与计算方法创新 

面对上述复杂挑战，发展先进的理论与计算方法是 

取得突破的基石。当前，结合密度泛函理论、量子蒙特 

卡罗及动态平均场理论等多尺度计算方法，已能系统研 

究碳基磁体的基态电子结构与静态磁性。未来，亟需发 

展更高精度、更大尺度的计算方案，以精准描述复杂碳 

基系统中的动态自旋涨落、强关联效应及自旋—轨道耦 

合行为。超越传统的计算模拟，数据驱动的材料设计正 

展现出巨大潜力。利用人工智能与机器学习，可以高效 

挖掘材料结构特征与宏观磁性之间的复杂映射关系，将 

大范围的材料筛选整合为自动化、流程化的高通量筛选 

流程。这不仅能加速新型磁性碳基材料的发现，更能实 

现从反复试错到理论设计的范式转变，为最终实现碳基 

量子磁体的按需设计提供核心驱动力。 

3.5 新型物性的发现与探索 

自旋电子学的发展早期集中于铁磁材料，但其固有 

的杂散场和高速读写下的磁畴翻转问题限制了器件小 

型化和能耗的进一步降低。反铁磁材料因其宏观无净 

磁矩、抗干扰能力强和动力学速度快等优点，被视为有 

潜力的替代平台 [62]。然而，对传统的共线反铁磁体而 

言，其电子能带是自旋简并的，无法像铁磁体那样产生 

自旋极化电流，这限制了其应用。近年来，以交变磁体 

为代表的非常规磁性材料被理论预言并得到实验证实， 

为自旋电子学注入了新的活力 [63-67]。与传统反铁磁体 

不同，由于交变磁体自旋极化子晶格间平移和空间反演 

对称的破缺，其仅保留了旋转对称性，在保持宏观零净 

磁矩的同时，其电子能带表现出基于晶格对称性的显著 

自旋劈裂。除此以外，旋转对称性进一步破缺的完全补 

偿亚铁磁同样作为非常规磁性的一员被发现，其同时具 

备铁磁材料的自旋劈裂与反铁磁材料的无宏观磁矩，同 

样展现出自旋器件等多方面的应用前景 [67]。这一系列 

研究发现不仅革新了对磁性的基本认识，还为寻找非常 

规磁性材料体系提供了设计指南。截至目前，此类非常 

规磁性材料仍处于初步发展阶段，实验证实的非常规磁 

性材料较为有限，交变磁性已有一些理论预言的碳基材 

料报道，而完全补偿亚铁磁的碳基实现尚未见报道。除 

此类非常规磁性外，目前位于理论研究前沿的非平衡磁 

性、含开放系统下的拓扑分类以及量子动力学仍缺乏具 

体材料体系下的研究。碳基材料由于其结构丰度和可调 

控性，有望成为相关理论前沿物性的实现平台 [68]。碳基 

磁性材料作为磁性材料家族的重要成员，在非常规磁性 

领域具有可观潜力。未来，探索具有优异性能的非常规 

磁性碳基材料将成为碳基磁性材料方面的重要课题。 

4 展 望 

碳基量子磁体的研究正从材料探索与实验验证，逐 

步迈向通过理论先行指导实现功能按需设计的新阶段。 

面向未来，该领域的理论研究将在深度和广度上持续拓 

展，为解决关键科学问题、引领实验突破和最终实现器 

件应用提供核心驱动力。未来的理论研究有望在以下 

几个重点方向取得突破： 

第一，发展多尺度、高性能的计算模拟方法与理论 

模型。当前，从Hückel分子轨道理论到密度泛函理论及 

超越密度泛函理论的计算方法，已为理解碳基量子磁体 

的电子结构、磁耦合机制奠定了基础。未来需致力于发 

展更高精度、更大尺度的计算方案，以精准描述大体系 

中的长程序、动态自旋涨落及自旋—轨道耦合行为等磁 

性相关物理现象。同时，发展更优的第一性原理理论模 

型，从而更好地描述强关联现象，为相关研究提供指导。 

此外，结合机器学习和高通量计算，构建从材料结构到 

磁性相关物性的高效映射关系，实现磁性材料的快速筛 

选与设计，能够显著加快新型碳基磁体的设计与开发。 

第二，深入揭示磁有序与量子效应的微观起源与调 

控原理。尽管对称性分析等理论工具已成功预言了交 

变磁性等新颖磁态，但对于碳基材料中磁交换作用的微 

观路径、拓扑边缘态的稳定性以及量子相干性的维持机 

制等关键科学问题的理解仍需深化。理论工作需构建 

更精确的模型，阐明化学修饰、界面工程、外场等因素如 

何影响碳基磁性材料的自旋极化分布、磁各向异性和退 

相干过程，为实验上实现室温磁有序和长寿命自旋量子 

态提供明确的理论预言和调控策略。 

第三，探索碳基量子磁体中的新奇物态与效应。碳 

材料丰富的化学多样性和可调的拓扑结构为发现新物 

态提供了广阔平台。理论研究可前瞻性地探索碳基体 

系中的拓扑磁性（如斯格明子、磁畴壁）、交变磁性的更 
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丰富表现形式以及可能出现的量子自旋液体态等。此 

外，理论设计还可在石墨烯摩尔超晶格、异质结等低维 

结构中探寻由库仑相互作用导致的关联绝缘态、超导态 

与磁有序的竞争与共存，为多场调控和新型量子器件设 

计开辟新路径。 

第四，推动理论—实验—器件的一体化协同设计范 

式。未来的理论研究不能止步于对物性的解释，更应主 

动引领从材料到器件的全过程。这要求理论工作与表 

征技术深度融合，为实验观测提供直接可对比的理论谱 

图；同时，需加强面向器件的理论模拟，如自旋注入效 

率、输运特性、量子比特退相干机制等，为构建高性能碳 

基自旋电子学和量子信息器件提供可靠的理论蓝图和 

性能上限评估。 

第五，强化理论与国家量子科技战略的对接。碳基 

量子磁体是量子科技的重要材料基础。理论研究应紧 

密围绕国家在量子计算、量子传感等领域的战略需求， 

聚焦于解决如高比特密度、高相干性、可扩展性等核心 

挑战中的关键科学问题。通过前瞻性的理论布局和深 

度学科交叉，为我国在量子材料与器件的原始创新和自 

主可控体系中占据主动并提供坚实的理论支撑。 

总之，理论研究的深化与创新是推动碳基量子磁体 

领域发展的重要引擎。通过发展先进计算方法、揭示深 

层物理机制、预测新奇量子现象，并紧密结合实验验证 

与器件需求，理论研究将有力推动碳基量子磁体从基础 

科学前沿走向未来量子技术应用。 
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Abstract Carbon-based quantum magnets are a key class of materials in the field of spintronics and quantum technology. 
They exhibit significant potential for next-generation low-power spintronic devices and quantum information processing， 

owing to their weak spin-orbit coupling，long coherence times，and tunable magnetic properties. However，critical 
challenges remain in understanding the origin of magnetism，achieving precise synthesis and control，ensuring quantum 
state stability，and constructing accurate theoretical models. To address these challenges，the National Natural Science 
Foundation of China organized the 417 th “Shuangqing Forum” in July 2025，which aimed to define key scientific issues and 
outline future research directions. This forum focused on topics such as precise spin-state manipulation，maintaining 
quantum coherence，and the surface/interface science governing the evolution of multi-domain states under coupled external 
fields. Based on the forum consensus，this review systematically summarizes the current research status，key scientific 
topics，and recent advances in the theoretical understanding of carbon-based quantum magnets，including novel graphene 
nanoribbons and altermagnetic metal-organic frameworks. It also highlights the crucial role of multi-scale simulations and 
artificial intelligence-assisted design in advancing the theoretical prediction and functional realization of these materials， 

thereby providing a theoretical reference and guidance for the future development of this field. 
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