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Abstract

Spin splittings and associated spin textures play a pivotal role in spintronics application (e.g.,

charge-to-spin conversion). The role of crystal symmetries in determining spin polarization

through spin-orbit coupling (SOC) is established in pioneer works by Dresselhaus and Rashba.

Nevertheless, the practical use of these materials in spin transport is constrained by the SOC-

induced spin dephasing mechanisms. In addition, the toxicity, rarity, and instabilities of mate-

rials containing heavy atoms are also challenging. The materials with uniform spin configura-

tions in the momentum space, termed as persistent spin texture (PST), provide nondephasing

spin transport. However, PSTs observed in the regime of linear (in k) splitting and exist locally

in Brillouin zone (BZ).

Here, we report first-principles density functional theory simulation and symmetry-based

k·p analysis to obtain novel spin-splitting mechanisms with nontrivial spin textures in magnetic

and nonmagnetic crystalline materials. We demonstrate full-plane PSTs in the regime of purely

cubic spin splitting protected by the in-plane mirror and threefold rotation symmetries. A large

class of experimentally synthesized bulk materials shows cubic-ordered PSTs withD3h andC3h

point group symmetries. Moreover, σh symmetry enforces the spin textures of two-dimensional

(2D) materials to the out-of-plane direction in the entire BZ. Our calculations demonstrate that

it is local site symmetries that determine the nature of spin splittings and PSTs.

Structural symmetry can be varied using external perturbations, i.e., electric and strain

fields, to modulate the spin and valley physics in 2D materials. By performing DFT calculations

on monolayer MSi2N4 (M=Mo, W), a prototypical septuple atomic layered two-dimensional

material, we demonstrated that Rashba splitting can be induced by breaking the σh through an

out-of-plane external electric field and chemical substitution of elements (Janusization). The

low energy electron and hole valleys drift far off the K/K′ point under uniaxial strains. The

direction and strength of valley drift strongly depend on the nature of the charge carrier and

uniaxial strain with a more substantial response along the zigzag path. The changing geometric
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properties of Bloch states affect the Berry curvatures and circular dichroism. Specifically, Berry

curvature dipole is significantly enhanced under the tensile strain along armchair and zigzag di-

rections. Meanwhile, the particle-hole asymmetry arising from nonequivalent electron and hole

valley drifts relaxes the selection rules, thus reducing the degree of circular polarization up to

∼0.98. Therefore, strain engineering of valley physics in the monolayer MSi2N4 is of prime

importance for valleytronics.

Recently, antiferromagnetic (AFM) materials have emerged as viable substitutes for non-

magnetic and ferromagnetic materials, benefiting from resilience towards stray fields, ultra-

fast dynamics, magnetotransport effects, and lack of susceptibility to magnetic perturbations.

Centrosymmetric antiferromagnetic semiconductors, although abundant in nature, appear less

favorable in spintronics owing to the lack of inherent spin polarization and magnetization. We

unveil hidden Zeeman-type nonrelativistic spin splitting (NRSS) in layered centrosymmetric

antiferromagnets with asymmetric sublayer structures through first-principles simulations and

symmetry analysis. In addition, we demonstrate a paradigm to harness NRSS by twisting the

bilayer of centrosymmetric antiferromagnets with commensurate twist angles. We observe

spin-momentum locking by first-principles simulations and symmetry analysis on prototypi-

cal MnPSe3 and MnSe antiferromagnets. The strength of NRSS (up to 80 meVÅ) induced by

twisting is comparable to SOC-induced linear Rashba-Dresselhaus effects. The results also

demonstrate how applying biaxial strain and a vertical electric field tune the NRSS. The design

principle to obtain Zeeman-type splitting in centrosymmetric antiferromagnets established here

expands the range of materials to look for spintronics.



                                                                                                                                           सार 
 

 

İ˙न İ̾ɘिटंग और संबंिधत İ˙न टेƛचसŊ, अथाŊत मोमŐटम ̞ ान मŐ İ˙न पॉलराइजेशन वेƃसŊ का िवतरण, 

İ˙नटŌ ॉिनƛ अनुŮयोग (उदा., चाजŊ-टू-İ˙न कनवजŊन) मŐ महȕपूणŊ भूिमका िनभाते हœ। िŢːल समिमितयो ं
की भूिमका, िजनका संबंध İ˙न-ऑिबŊट कİɘंग (SOC) के माȯम से İ˙न पॉलराइजेशन का िनधाŊरण करने 

मŐ है, इसे डŌ ेसेलहॉस और रा̻बा Ȫारा िकए गए Ůमुख कायŘ मŐ ˕ािपत हो गई है। हालांिक, इन सामिŤयो ंका 
वािणİǛक उपयोग İ˙न पįरवहन मŐ İ˙न-ऑिबŊट कİɘंग (SOC) के कारण होने वाले İ˙न डीफेिजंग 

ŮिŢयाओ ंसे सीिमत है, अथाŊत एिलयट-याफेट İ˙न įरलैƛेशन और ǰाकोनोव-पेरेल İ˙न डीफेिजंग। 
इसके अलावा, भारी परमाणु अणुओ ंको शािमल करने वाली सामिŤयो ंकी िवषाƅता, दुलŊभता, और 
अİ˕रताओ ंकी चुनौितयाँ भी हœ। मोमŐटम ˕ान मŐ एक समŝप İ˙न िवɊास को बनाए रखने वाली 
सामिŤयाँ, िजसे İ˕र İ˙न टेƛचर (PST) कहा जाता है, İ˕र İ˙न-हेिलƛ मैकेिनǚ के माȯम से 

दीघŊकारी कैįरयर İ˙न जीवनकाल Ůदान करती हœ। हालांिक, अब तक अȯयन की गई अिधकांश PSTs को 
𝒌 मŐ ŝपरेखा की गई İ̾ɘिटंग का ŵेय िदया गया है और ये िविशʼ उǄ-समŝपता िबंदुओ ंके आस-पास 

˕ानीय ŝप से अİˑȕहीन हो जाती हœ िŰʢॉँ Ɨेũ (BZ) के। 

       यहाँ, हम पहले-िसȠांत िसमुलेशन और िसमेटŌ ी-आधाįरत  𝒌. 𝒑 िवʶेषण का उपयोग करते हœ तािक 

चंुबकीय और अचंुबकीय ūʩमानो ंमŐ असामाɊ İ˙न टेƛचसŊ के साथ नए İ˙न-İ̾ɘिटंग मेकेिनज़म Ůाɑ 

िकए जा सकŐ । हम पूरी-तल PSTs की Ůकृित की įरपोटŊ करते हœ जो केवल Ɛूिबक İ˙न İ̾ɘिटंग Ɨेũ मŐ 
पूरी तरह से बनाए जा रहे हœ, िजसे इन-ɘेन िमरर (𝜎௛) और ितनमुखी घूमन (𝐶ଷ) Ȫारा Ůबल िकया जाता है। 
एक बड़े ŵेणी का Ůयोगशाला संʶेिषत बʋ सामिŤयो ंमŐ 𝐷ଷ௛ और 𝐶ଷ௛  िबंदु समूह समिमितयाँ िदखाती हœ। 
इसके अलावा, 𝜎௛ समिमित दो-आयामी (2D) सामिŤयो ंकी İ˙न टेƛचसŊ को पूरी BZ मŐ बाहरी-ɘेन िदशा 
मŐ अनुबȠ करती है। हमारी गणनाएँ िदखाती हœ िक यह ˕ानीय ˕ान समिमितयाँ हœ जो İ˙न İ̾ɘिटंƺ और 
PSTs की Ůकृित का िनधाŊरण करती हœ। 

       संरचनाȏक समिमित को िविभɄ काियŊक Ůभावो ंका सामना करने के िलए बदला जा सकता है, 

उदाहरण के िलए, इलेİƃŌक और तनाव Ɨेũो ंका उपयोग करके 2D सामिŤयो ंमŐ İ˙न और वैली भौितकी 
को सʃोिदत करने के िलए। मोनोलेयर MSi2N4 (M=Mo, W) पर घनȕ कायाŊȏक िसȠांत (DFT) गणनाएँ 

करके, एक उदाहरणीय सɑांश आणिवक ˑर की 2D सामŤी, 𝜎௛ को Űेक करके बाहरी इलेİƃŌक फीʒ 

और तȇो ंके ŝप मŐ उपयोग से राशबा İ̾ɘिटंग Ůेįरत िकया जा सकता है। कम ऊजाŊ इलेƃŌ ॉन और होल 

वैली िटरो ंकेİȾत Ōː ेन के तहत K/K’ िबंदु के बŠआƗरी दबाव के तहत दूर चला जाता है। वैली चलन की 
िदशा और ताकत का Ůितकूल उȅर िचरपथ के साथ अिधक İ˕र ŮितिŢया के साथ, आधाįरत है। हमारे 
िफंिडंƺ, सूİƘक कƗय योगदान और समिमित कमी की महȕपूणŊ भूिमका को ŮदिशŊत करते हœ। ɰोच 

İ˕ितयो ंकी बदलती ŝपरेखा बेरी कवőचसŊ और सकुŊ लर डाइŢोइजम को Ůभािवत करती हœ। िवशेष ŝप से, 

आमŊचेयर और िजगजैग िदशाओ ंके साथ तनाव İ˕ित के तहत बेरी कवőचर डाइपोल सांťाता को सुधारा 
जाता है। इसके बीच, गैरसमŝप इलेƃŌ ॉन और होल वैली चलन से उȋɄ धारापूवŊ असमिमित िनयमो ंको 
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धीरे-धीरे शांत करती है, िजससे िचरपथीकरण की िदशा मŐ साइƑर पोलराइजेशन की िडŤी को ~0.98 तक 

कम करती है। इसिलए, मोनोलेयर MSi2N4 मŐ वैली भौितकी के तनाव का इंजिनयįरंग करना वैलीटŌ ॉिनƛ के 

िलए Ůधान महȕपूणŊ है। 

        हाल ही मŐ, एंटीफेरोमैगनेिटक (AFM) सामिŤयाँ गैरचंुबकीय और फेरोमैगनेिटक सामिŤयो ंके िलए 

ʩावसाियक िवकʙ के ŝप मŐ Ůकट हो रही हœ, जो िबखरे Ɨेũो,ं अʐŌ ाफाː गितिविध, मैगनेटोटŌ ांसपोटŊ 
Ůभावो,ं और चंुबकीय उȅेजनो ंके Ůित सिहˁुता के लाभाİɋत हो रही हœ। सŐटŌ ोसाइमेिटŌक एंटीफेरोमैगनेिटक 

सेमीकंडƃसŊ, हालांिक Ůाकृितक ŝप से Ůचुर हœ, s ाभािवक ŝप से İ˙न पोलराइजेशन और मैưेटाइजेशन 

की कमी के कारण İ˙नटŌ ॉिनƛ मŐ कम पसंदीदा लगते हœ। हम लयरड सŐटŌ ोसाइमेिटŌक एंटीफेरोमैगनेट्स मŐ 
एसीमेिटŌक सबलेयर संरचनाओ ंके माȯम से िछपे जीमेन-Ůकार के गैर सांवैधािनक İ˙न İ̾ɘिटंग (NRSS) 

का खुलासा करते हœ, पहले-िसȠांत िसमुलेशन और िसमेटŌ ी िवʶेषण के माȯम से। हाल ही मŐ िसंथेसाइज़ 

िकए गए मोनोलेयर MnSe के दो-तहती संŝप मŐ, हम िदखाते हœ िक िविशʼ 𝒌 िबंदुओ ंके आस-पास समकƗ 

उपतलो ंपर ˕ानीय ŝप से िवभािजत अव˕ाएँ 𝒫𝒯-समिमत पैयसŊ बनाती हœ। और अिधक महȕपूणŊ है, हम 

𝒫𝒯-समिमत एंटीफेरोमैगनेट्स की दो-तहती को घुमाने के Ȫारा NRSS का उपयोग करते हœ। Ůोटोटाइप 

MnSe और MnPSe3 पर DFT िसमुलेशन करके, हम पूवाŊनुमान करते हœ िक िŰʞँुइन जोन के िविशʼ पथो ं
पर राशबा-डŌ ेसेलहॉस और जीमेन-Ůकार NRSS उȋɄ हो सकते हœ। घुमाने के Ȫारा उȋɄ राशबा-डŌ ेसेलहॉस 

İ˙न İ̾ɘिटंग की ताकत (~90 meVÅ) İ˙न-या-बािधत İ˕ित की तुलना मŐ है। पįरणाम यह भी िदखाते हœ 
िक दो-सŐिटŌक तनाव और एक सीधी िवद्युत Ɨेũ लागू करने से NRSS के माũा को ˢŝिपत करने की 
संभावना है। यहाँ सŐटŌ ोसाइमेिटŌक एंटीफेरो मैगनेट्स मŐ जीमेन-Ůकार İ̾ɘिटंग Ůाɑ करने के िलए िडज़ाइन 

िसȠांत िवˑार करता है और İ˙नटŌ ॉिनƛ के िलए सामिŤयो ंकी खोज की सीमा को बढ़ाता है। 
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