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分子自旋科学与技术研究是研究分子中的电子自旋，并探索其在物理、化学、

生物、材料、信息等领域中应用的前沿交叉领域，在未来的科技创新中将起到至关

重要的作用，相关研究具有交叉性、前沿性和广泛的应用前景。本报告介绍了分子

自旋科学与技术的战略价值以及国内外研究发展现状和趋势，凝练了该领域的关

键科学问题和技术难题，并对我国在该领域的发展给出了建议。  
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Abstract 

Molecular spin science and technology has emerged as an interdisciplinary field 

focusing on electron spins in molecules and related applications in physics, chemistry, 

biology, materials science, and information science. It will play a crucial role in 

technological innovations. The chemistry of spins is deeply related to the essence of 

chemical bonds, chemical catalysis, enzyme catalysis, optical and electromagnetic 

properties, quantum computation and quantum precision measurements. The related 

research is intersectional, cutting-edge and has a wide range of application prospects. This 

report introduces the strategic value of science and technology related to molecular spins, 

analyses the current status and trend in relative research domestically and internationally, 

extracts key scientific questions and technological difficulties in the field, and provides 

suggestions on the development of the field in China. 
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人类对物质世界的认知，从 20 世纪初开始得到了长足的飞跃，随着卢瑟福、

汤姆森、康普顿等科学家的重要发现，人们认识到分子和原子是构成物质、并保持

物质性质的基本单元，而原子则由原子核和电子构成。原子核和电子的基本属性包

括质量、电荷和自旋。20 世纪以来的科技进步无一不是围绕着这三种基本属性展

开、发展，并实现飞跃，特别是在量子力学、现代化学等框架建立后的一百多年间，

对原子核与电子的电荷和自旋的认知直接影响了人类科技的发展进程，高温超导、

磁阻效应、衍射技术、核磁共振、霍尔效应家族等当代核心科技都以电荷或自旋为

研究对象，获得诺贝尔奖十余项，涵盖了物理、化学、生命科学等多个学科，因此

对原子、分子的电荷及自旋行为的研究，在当代科技发展中占据了核心地位。 

分子自旋科学与技术是研究分子中的电子自旋，并探索其在物理、化学、生物、

材料、信息等领域中应用的前沿交叉领域，在未来的科技创新中将起到至关重要的

作用，相关研究具有交叉性、前沿性和广泛的应用前景。2023 年高松院士承担了

由中国科学院和国家自然科学基金委员会联合资助的“分子自旋科学与技术”前沿

交叉研判研究项目，并开展了系列研讨会，积极推动以分子自旋效应为核心的多学

科交叉融合，促进颠覆性原始创新，更好地支撑国家基础交叉科学研究并强化化学

合成、磁性材料、量子信息和分子诊疗等原创性、前瞻性科技攻关。 

自旋是电子的重要内禀属性，单电子的自旋为 S = 1/2，其具有两个自旋微观

态Ms = ±1/2，当化学分子具有一个或多个未成对电子时，依据分子轨道中电子的

排布方式，其基态自旋为整数或半整数 S，相应的也具有 2S+1 个自旋微观态 Ms。

电子的自旋特性也是产生自旋角动量的直接原因，与自旋态 S和自旋微观态 Ms一

样，自旋角动量及其分量也表现出量子化特性。通常原子或分子的自旋角动量会与

电子的空间轨道运动发生相互作用，产生自旋-轨道耦合效应，该效应在分子自旋

科技的研究中起到至关重要的作用。 

传统的化学研究主要关注分子的几何构型、位阻效应、电荷分布等因素对物质

物理和化学性质的影响，以及分子反应性中的产物选择、反应速率、手性控制等关

键指标的调控方法。顺磁性分子中的电子自旋为化学分子性质和化学反应性研究

提供了全新的自由度，在目前的基础研究和应用基础研究中还较为少见，也是国际
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化学前沿研究中的热点和难点。许多重要化学反应和催化过程的反应中间体涉及

开壳层配合物或有机自由基，如催化合成、受控自由基聚合等，电子自旋态很可能

决定了反应的速率及选择性等，因此，化学反应过程中可能存在的自旋效应将催生

全新的高效催化剂、合成方法和反应路径。 

自旋一直以来是物理学研究的主题之一，但物理学家关注的自旋载体通常集

中在较为简单的无机物、晶体缺陷或原子单质等有限的体系，化学分子作为电子自

旋的有效载体，一方面是目前唯一一种在大规模制备的基础上能表现出原子级均

一性的材料，这一优势不但方便了人们从分子原子层面理解宏观磁学现象，也为磁

性材料的设计和应用提供了坚实的物质基础；另一方面化学分子具有显著的可设

计性，通过化学设计合成可以调控自旋载体的量子行为，这为理解和操控微观量子

特性提供了便利。以自旋电子学和量子信息科技为代表的新一代信息处理技术的

发展高度依赖于自旋材料的研发，分子基多铁材料、双极磁性半导体、分子基量子

比特等诸多分子自旋材料是经典和量子信息处理技术的重要物质载体和基础。 

近 20 年以来，化学与生物的融合已经难分彼此，但化学与物理，生物与物理

的融合尚有更大的空间，这类融合可以帮助我们突破化学反应、化学催化、生命过

程中的自旋机制等难题。分子自旋状态与生命体的能量转移和电子质子耦合转移

等众多化学过程和生理功能密切相关，利用和调控分子的自旋状态，有助于理解生

命科学中与自旋和磁效应有关的现象，实现对生命过程的检测、调控和干预，开发

新型的自主知识产权医学诊断和治疗药物，以至于形成生物医药领域的未来产业。 

分子自旋科技首先是面向世界科技前沿的基础研究。在基础研究方面，物理领

域中基于自旋的新型电子物态和拓扑物态是这些年的研究热点，化学领域中通过

自旋以及磁场调控化学反应将颠覆目前的化学合成和催化理论，在生命科学领域

中光合作用、候鸟导航都与自旋相关。因此深入开展与分子自旋科技相关的研究，

在物理、化学、生命、材料、信息等基础学科发展中可以促进学科交叉并诱导产生

原始创新。 

更重要的是，分子自旋科技的相关研究成果还有潜力应用于产业转化，实现产

业创新升级。新型的自旋电子材料与器件可以突破摩尔定律的瓶颈；基于自旋的量

子信息科技也是近十年来的热门课题；最近发展的动力学核极化方法是一种全新

的核磁共振技术，可能会直接引起医疗影像学的革命。自旋科学与技术的发展面向
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国家战略需求，在关键技术上开辟新领域新赛道。 

对分子自旋的研究，事实上是对分子中电子基本属性的深刻挖掘和协同攻关。

这一领域一直以来都是国际上竞争激烈的研究方向，也是发达国家重点部署的科

研领域。2023 年由美国国家科学院、国家工程院、国家医学院共同发布了《发现

化学和量子信息科学交叉研究机遇共识性报告》，特别强调了在亚原子、原子、分

子和大分子尺度上进行化学和量子信息科学的交叉性研究的重要性和研究思路。 
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2023 年高松院士牵头组织了针对分子自旋科学与技术领域的交叉研判研究，

梳理了以磁性分子为研究对象的新兴前沿领域及关键挑战。该研究开展了以“分子

自旋与电的相互作用”、“分子自旋与光的相互作用”、“分子自旋与手性的内在关

联”、“自旋弛豫现象”、“基于分子自旋的新物态”、“分子自旋生物医药”、“化学反

应中的自旋效应”以及“光电自由基”等为主题的 8 次系列研讨会，参与研讨的专

家包括化学、物理、生命、材料、医学等多个学科的一线研究人员 120 余人，其中

包括高松、杜江峰、方维海、杨金龙、吴骊珠、刘买利、唐智勇、丁洪等 8 位中国

科学院院士。经过长达近一年的文献调研和系列研讨，与会专家认为，随着分子自

旋科学与技术的发展，在对磁性分子的性质研究及其应用方面，逐渐出现了一些新

的值得探索的科学问题和技术难题，这些科学和技术问题往往在多个研究方向或

应用场景中起到关键作用，也亟待科学家通过学科交叉、理论创新实现突破。 

1. 如何在磁性分子中实现高效的自旋极化？ 

自旋极化是指分子的某一个自旋微观态有更多的布居，从而表现出静磁矩，因

此自旋极化也被称为磁化。广义地说，磁性分子的自旋微观态在磁场中发生能级劈

裂，由于玻耳兹曼布居差，总会表现出一定程度的自旋极化现象。但这种自旋极化

往往不满足量子信息或分子自旋电子学的应用场景需求，人们追求的是在特定磁

场和温度下更高的自旋极化度，甚至仅使特定的自旋微观态有布居，实现自旋纯态。 

在量子信息科技发展的早期，就有科学家建议通过低温和强磁场来实现自旋

极化，使磁性分子主要布居在最低能量的微观态上，这就可以有效解决核磁量子计

算较低的极化度以及混合态问题，虽然这种基于玻耳兹曼分布的原理实现自旋极

化的方案具有普适性，但其极化效率往往较低。近年来，以色列科学家 Naaman 发

现了手性诱导的自旋选择效应（Chiral Induced Spin Selectivity，CISS）[1]，即非极

化电流通过抗磁的手性分子或手性结构时被诱导产生自旋极化电流，进而形成的

类似自旋阀的效应，但该极化机制尚不清楚，极化效率也较低。在一些光化学和光

物理的过程中，由于跃迁选律的限定，往往在自发辐射或弛豫过程中表现出自旋选

择。因此，通过光泵浦技术可实现较高效率的自旋极化，该技术已经应用于原子钟、

量子精密测量等领域。 
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发展高效的磁性分子体系自旋极化方法，首先是深刻认知并综合考量磁性分

子的几何结构、电子结构、微观波函数的宇称与选律等的内在关联，并在此基础上

将这种对构性关系的深入理解反哺于对物质性能的有效化学调控与物理操控，从

而拓展目前物理学、信息科技普遍使用的固体缺陷、原子等有限的研究对象。更为

重要的是，自旋极化技术也是众多自旋科技前沿领域的研究瓶颈，例如量子信息的

初始化、微波激射技术的布居反转、自旋电子学所需的极化电流、新一代磁共振成

像的动态核极化等，都需要通过有效的手段对磁性分子实现较高程度的自旋极化，

方可实现以上变革性新技术的实际应用。 

2. 分子自旋与分子手性有何关系？ 

从物理的角度看，自旋是时间反演对称性的破缺，而手性则是空间反演对称性

的破缺，在化学反应的自旋效应和对分子的自旋操控过程中，角动量在分子和光等

不同载体、自旋和轨道等不同自由度间进行传递。在科学实践中，这指向了对电子

自旋、光偏振态和分子手性三者间相互作用的综合考察、操控，以及机理研究和应

用探索。法拉第旋光效应描述了光物理过程中自旋微观态与光偏振态的耦合，圆偏

振发光和手性旋光活性效应是光受到物质结构手性调节的现象。前述的 CISS 效应

把物质的结构手性和自旋微观态直接关联起来，其本质仍然是角动量在传输电子

和手性分子之间的传递。 

结构手性不但为实现磁电耦合提供基本平台，手性诱导自旋选择行为也意味

着自旋和手性存在深刻的内在关联，因此以手性作为桥梁，把电荷与自旋这两种电

子的基本属性关联起来，有可能实现自旋、电荷及手性三种重要的物理性质在分子

体系中的完美统一。目前的瓶颈是人们对手性缺乏更为深刻、更为本质的认知，比

如人们目前尚无法基于分子的结构手性判断发射或吸收的圆偏振态相关特性，根

本原因是我们目前尚不清楚手性分子的角动量的具体表现形式。 

深刻理解手性与自旋及电荷的内在关联，还可能对手性合成起到关键作用，在

一些具有自旋效应的化学反应或催化过程中，通过高效自旋极化有可能诱导手性

选择性，而这有可能解释生命体的手性起源问题。虽然在弱相互作用中宇称是不守

恒的，但弱作用的能量和主导生命过程的电磁作用相比小了 11 个数量级，所以人

们很难相信生命对手性的偏爱源自弱作用的宇称破缺。但从物理作用的量级角度
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考虑，地磁场诱导的少量自旋极化完全可以通过化学反应的自旋效应诱导产生地

球原初生命体的优势手性异构体。因此研究化学过程中的自旋效应，可能基于分子

自旋的极化实现化学反应的手性选择性，并由此理解生命体的手性起源问题。 

3. 如何在分子体系中实现磁电耦合？ 

作为电子的基本属性，电荷和自旋的宏观或微观表现形式往往是分别出现的，

例如具有极性点群对称性的分子由于电子云的分布不均（空间对称性破缺）总会表

现出电偶极矩，对于具有未成对电子的分子由于分子有净自旋（时间对称性破缺）

总会表现出磁偶极矩。在一百余年的化学和物理研究中，这种电荷与自旋分别表现

出电偶极矩和磁偶极矩这两种分子的基本物性的行为是较为常见的。早在 160 多

年前，麦克斯韦就统一了电和磁，而通过分子工程设计，在分子固体中实现磁电耦

合尚未有很好的实践方案，目前仅在铁酸铋等很少的一些无机氧化物铁电体中发

现了磁电耦合现象。2011 年，高松院士首次在磁性分子固体中发现了弱铁磁有序

和铁电有序共存现象[2]，但这两种有序源自两种完全不同的机制，铁电序相变来自

晶格中铵离子在不同温度下的无序-有序转变，弱铁磁序来自金属自旋中心间的自

旋倾斜耦合作用，磁电两种相变发生的温度也有较大差异，因此在这种双重有序现

象中并未观察到明显的磁电耦合，其主要原因是表现出磁偶极矩和电偶极矩的来

源不同，即磁电不同源。中国科技大学杨金龙院士提出的双极磁性半导体（bipolar 

magnetic semiconductor）[3]，可直接通过门电压调控载流子自旋极化方向。该类材

料可不依赖于旋轨耦合实现磁电耦合效应，不必翻转材料的宏观磁矩，通过改变栅

压即可实现翻转载流子自旋，且具有更高的以电控磁响应速度。 

从物理本质来看，实现磁电耦合可以在分子固体中统一电和磁，帮助人们理解

电荷和自旋这两种电子基本属性之间的内在关联，更为重要的是磁电耦合具有十

分重要的应用场景。 

首先，实现高效的自旋操控是自旋电子学等新一代信息技术的基本科学问题

和关键技术挑战之一。相较于使用磁场操控自旋，电场的控制速度更快、更局域、

能耗更低，因此利用铁磁-铁电分子材料中的磁电耦合，实现以电控磁，从而发展

具有更高存储密度、更快计算速率、更低读写能耗的自旋电子学变革性新技术，这

也是目前国际上信息科技和材料科学领域最为关注的研究重点之一。 
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其次，在大规模集成的量子计算中，必须对每一个量子比特进行可寻址的独立

逻辑门操控，而由于磁场较为弥散，无法对多个量子比特进行规模化、高保真度的

相干操控，因此实用化的固态自旋量子计算机必须以电控磁，即使用大量电门控器

件实现对每一个自旋量子比特的局域化、高保真、高效率、低功耗操控。这也需要

发展具有磁电耦合特性的自旋分子材料。 

4. 如何准确地读出单分子自旋信号？ 

传统对分子自旋行为的研究主要是基于宏量磁性分子，所观测的物理量也是

集体的“系综”平均行为。虽然这种研究方式可以加深人们对微观分子中电子运动

规律的认识，但仍具有模糊性。这类研究虽然提供了丰富的备选体系和技术积累，

但无法排除一个科学逻辑上的漏洞，即对系综分子自旋的研究，操控中的状态在本

质上都是混合态，其行为并不能完全严谨地归结于其中的信息基本单元，即电子自

旋磁量子态的量子本质。从微观的角度上我们无法判断，系综整体表现出的“量子”

行为究竟是来自每个基元的量子特性的累加，还是仅仅来自经典子系综的表观效

应。同时，基于量子信息材料制备的规模化、可寻址的器件，也必须是由多个单一

基元通过受控的耦合连成特定结构得到。从科学本质和技术发展的角度，该领域都

有必要走向对特定分子体系中单一自旋量子特性的研究。 

近年来，随着实验精度和技术控制能力的不断提高，人们可以直接探测各类物

理系统中单一量子态的特性，这方面研究及其与物理、信息、材料、能源的交叉融

合，有可能引起重大的科学突破。单一分子量子态的读取和相干操控技术具有很大

的难度和挑战性，这主要是因为单分子量子态的物理量信号通常很弱，必须有很高

的测量精度才能准确检测，磁性分子量子态的相干时间往往较短，并且高度局域化，

需要发展超高时空分辨的探测技术：实验技术上要求极高的能量分辨率（亚 meV）、

时间分辨率（fs）和空间分辨率（亚 nm）。 

目前对单分子的测量技术主要有电和光两种读出方案。其中基于分子断裂节[4]

和扫描隧道显微镜[5]的策略都是将分子量子相干态的信息耦合进输运电流中，从而

读出单分子量子态，但在这类方案中，传输电子会不可避免地干扰分子量子态，引

起较为明显的量子退相干；目前通过光读出技术检测单分子的策略主要集中在使

用表面等离子基元增强技术[6,7]，直接探测单分子的发光或拉曼吸收，从而实现单
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分子成像，但罕见使用该技术读出单分子量子叠加态的相干信息，主要是由于等离

子基元较大的振荡电场会使被探测分子退相干；也有一些科学家通过将单一磁性

分子与金刚石色心、超导腔等较为成熟的单自旋体系耦合[8,9]，从而间接读取单分

子量子态信息，但这类策略在样品制备、探测精度等方面都有极为严苛的要求。近

年来，也有科学家提出可以基于自旋与光耦合的方式，通过读出分子发射的光子

[10]，读出分子自旋，但相关工作并未实现单分子自旋态的光读出。
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分子自旋科学与技术的研究领域是在配位化学、自由基化学、化学催化、生物

医学、半导体物理、量子信息、自旋电子学等多个学科领域的共同发展下涌现出来

的、具有显著前沿性和交叉性的新兴领域。以下将从化学反应过程中的自旋效应、

分子材料中的自旋效应、分子自旋材料中的新物态、分子自旋诊疗药物和分子自旋

理论计算等 5 个方面介绍该领域在国际上和我国的发展现状与趋势。 

1. 化学反应过程中的自旋效应 

在化学反应过程中，自旋效应主要体现为反应物的自旋态 S 以及自旋微观态

Ms 发生变化时，引起化学反应路径、产物种类、产率以及化学反应速率等发生变

化。在对化学反应过程自旋效应的研究中，最受人们关注的是自旋微观态 Ms的行

为。自旋微观态的能量通常会随着磁场的变化而发生改变，在一些自由基对参与的

化学反应中，随着磁场的施加，自旋态 S中自旋微观态 Ms的能量变化甚至可以和

其他自旋态 S±1 发生交叉，从而显著影响化学反应的进程[11]；在光化学反应中，

激发态的动力学过程也往往包含系间窜越等导致的自旋态 S 和微观态 Ms 的改变，

因此光也是调控微观态的重要手段之一[12]；在一些电催化过程中，使用磁性电极

可以显著影响析氧反应和氧还原反应的效率，这主要是因为作为化学反应的反应

物或产物，氧气的自旋态变化是影响反应速率和产率的关键[13]。 

以色列希伯来大学 Shaik 等研究铁血红素氧化反应机制时发现，活性 Fe=O 物

种在化学键活化过程中经历了自旋态转变，表现出明显的自旋加速效应[14]。最近

南开大学朱守非等发展了一系列基于邻菲罗啉配体的铁催化剂并将其用于多种不

饱和烃转化反应，发现这些铁催化剂总是以中高自旋态促进反应并可以通过自旋

态改变调节铁中心的电子云密度，使其可以同时加速氧化加成和还原消除这一对

在电性需求上截然相反的基元反应，甚至可以通过自旋转变将反应引导到另一个

势能面，改变反应的化学选择性[15–18]。这些发现显示调节电子自旋态是提高铁配

合物催化剂效率的一条有效途径，也是发展新型高效金属催化剂的关键，这显著不

同于传统金属催化剂的设计思路，具有重要研究价值。除了配位场手段，人们可利

用磁场对一些反应过程中孪生自由基对中间体电子自旋态的单-三重态布居进行重

新调节，从而影响反应效率与选择性。牛津大学 Hore 等研究发现磁场对隐花色素
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蛋白光化学过程中自由基对中间体自旋态的影响导致了鸟导航中的地磁感应[19]，

揭示了化学反应磁效应的重要生物功能。最新研究表明动物可能通过光敏色素辅

基——黄素腺嘌呤二核苷酸（FAD）产生自由基对感应磁场，说明磁场调控光催化

电子转移反应的重要性，可能成为磁场调节生物行为的“普适性”的理论基础和重

要前提[20]。北京大学张俊龙等发展了仿生光敏剂，利用金属影响系间窜越过程，调

控三线态（基态）与光敏剂激发态的自旋相互作用，产生可用于生物诊疗活性的氧

物种（ROS）[21,22]。 

化学过程中的自旋效应主要表现在动力学方面。在传统的化学反应和催化研

究中，人们主要关注的是化学过程中的能量变化与传递。而有自旋参与的化学反应

则还应考虑角动量的传递和守恒，反应物、催化剂、产物以及环境之间的角动量传

递直接影响了反应进程。破坏角动量守恒的化学过程通常具有较低的化学反应速

率。在自旋禁阻的化学过程中，自旋-轨道耦合效应通常起到至关重要的作用。从

产物的种类和产率中都能观察到这一因素的影响。因此，研究化学过程中的自旋效

应，通过磁场等手段调控化学反应中产物的种类和产率，也是自旋化学的重要研究

目标。 

2. 分子材料的自旋效应 

自旋是材料产生磁矩的主要原因，因此对化学分子材料的磁性研究前沿，也多

聚焦于其中的自旋效应。相关研究主要集中在分子基铁磁体、分子纳米磁体和分子

量子信息材料等三方面。 

（1）室温分子铁磁体。长期以来分子基磁性材料的研究热点是设计合成具有

较高居里温度的分子基铁磁体和半导体，该类材料可以直接应用于自旋电子学和

经典信息处理，但几十年来仅有少量室温分子铁磁体的相关报道。这主要是分子体

系中自旋载体间的磁耦合较弱导致的。法国和美国科学家分别报道过类普鲁士蓝

[23]和 V-TCNE 室温铁磁体[24]，其中自旋中心金属离子主要以混合价的形式存在，

较高的居里温度可能源自大共轭配体以及混合价金属离子间的双交换作用共同导

致。华南理工大学马於光院士通过在共轭有机自由基中定量氧化引入巡游电子，成

功制备了有机铁磁半导体[25]。中国科学技术大学杨金龙院士提出了利用共轭电子

受体分子作为有机连接体，构建二维金属有机框架材料，从而实现室温有机亚铁磁
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半导体的设想[26]，最近法国科学家正是基于该设想，通过向共轭配体中注入巡游

电子，合成了新型室温分子亚铁磁半导体[27]。 

此外，铁磁、铁电和铁弹等多铁性质在分子材料中的实现亦将推进室温分子铁

磁体的直接应用。实现高效的自旋操控是自旋电子学的基本科学问题之一，利用铁

磁-铁电分子材料中的磁电耦合，实现以电控磁，是达成该目标重要途径。北京大

学高松院士首次报道了分子磁体中铁磁和铁电的共存现象，但并未发现显著的磁

电耦合现象[2,28]。中国科技大学杨金龙院士提出的双极磁性半导体，可直接通过门

电压调控载流子自旋极化方向[3,29]。该类材料可不依赖于旋轨耦合实现磁电耦合效

应，不必翻转材料的宏观磁矩，通过改变栅压即可实现翻转载流子自旋，且具有更

高的以电控磁响应速度。 

目前分子铁磁体和分子铁电体的发展已较为成熟，但对二者共存且发生磁电

耦合行为的分子材料的创制和研究相对薄弱。这主要因为目前的分子铁磁和铁电

材料中磁电不同源，表现为相对独立的两种无序-有序相变行为，这不利于产生磁

电耦合特性，限制了其在自旋电子学中的应用。因此，应当从强旋轨耦合及自旋-

自旋反对称耦合的 Dzyaloshinskii–Moriya 相互作用的角度设计磁电同源的分子多

铁材料。此外，现有的双极磁性半导体候选材料往往具有较低的居里温度，磁双稳

态之间能垒较低、特性较差，且多为非本征的物理或化学修饰性材料，使用电控磁

在实验上不易实现[30]。此外，手性诱导自旋选择效应亦可应用于分子自旋电子学

领域，但目前存在电流极化度较低、电流极化与手性分子结构的关联机制尚不清晰

等主要困难[31]。 

（2）分子纳米磁体。近 30 年前，意大利科学家 Gatteschi 率先发现了单分子

磁体[32]。这类金属团簇配合物分子可以表现出超顺磁行为，虽然没有磁相变，但可

以在单分子尺度上表现出类似于铁磁体的磁滞行为。对于物理学家来说，单分子磁

体背后的物理模型是清晰且难得的，单分子磁体表现出的单轴各向异性，为物理学

家提出的模型提供了实物材料，一些理论设想可以在单分子磁体上进行验证，特别

是在块体的单分子磁体中，在较低的温度下可以观测到磁矩的量子隧穿现象，这成

为了宏观物体中观测到量子现象的范例，例如法国科学家在单分子磁体中观测到

了几何相位的干涉现象[33]。此外单分子磁体亦可在单分子尺度上构筑自旋阀等自

旋电子学器件，为计算机小型化提供了物质基础[34]。近十年来，为了进一步提升单
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分子磁体的阻塞温度，人们转而研究设计合成仅含有一个金属离子的单分子磁体，

从而更有效地控制单分子磁体的各向异性行为。北京大学高松院士开辟了金属有

机单离子磁体领域[35]，近年来国内外研究者已有工作实现了阻塞温度突破液氮温

度的单离子磁体[36]。 

虽然分子纳米磁体近 30 年来已有长足进展，但在单分子自旋态操控、单分子

自旋阀器件制备等领域仍需寻找通用普适的研究手段。 

（3）分子量子信息材料。近十年来，化学工作者注意到电子自旋作为量子信

息载体的潜在价值，并致力于从分子工程的角度开发性能优良、具有竞争力的量子

信息材料[37–40]。在这方面，最直接的思路首先是合成带有电子自旋 S = 1/2 的二能

级磁性分子，作为量子信息的基本单元——量子比特（quantum bit, qubit），并基于

脉冲电子顺磁共振（electron paramagnetic resonance, EPR）技术进行操控。化学家

合成的一些磁性分子在液氦到液氮的温度区间拥有微秒至毫秒量级的相干时间[41–

43]，足够允许相当复杂度的量子信息操控。然而，实用的量子信息载体，不只需要

长相干时间，还需要足够大的量子态空间作为信息处理的基础，以及可控的体系-

环境相互作用作为量子态操控的手段。为解决这些问题，华南理工大学蒋尚达等研

究了金属内嵌富勒烯分子等高自旋体系，探索了以单中心多能级体系替代多中心

耦合体系构造高维量子态空间，进而完成特定量子信息操作的可能性[44–46]，还利

用稀土离子的强旋轨耦合与金属甲酸盐框架的分子铁电性，将电场作为操控手段

引入量子信息材料的功能设计，展示了便于与现有技术整合以实现空间寻址的分

子量子信息技术路线。 

目前该领域的研究主要是在系综样品上进行的，操控中的量子态在本质上都

是混合态而非纯态，其行为并不能严谨地归结于电子自旋的量子本质。微观上尚无

法判断，系综整体表现出的“量子”行为究竟是来自每个基元的量子特性的累加，

还是仅仅来自经典子系综的表观效应[47]。同时，基于量子信息材料制备的规模化、

可寻址的器件，也需要由多个单一基元通过受控的耦合连成特定结构得到[37,48]。从

科学概念和技术发展的角度，该领域需要走向对单一分子自旋量子特性的研究和

利用[49]。 
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3. 分子自旋材料新物态 

分子基自旋晶格可以通过合理的晶体工程学策略实现精准的结构拓扑以及格

点自旋态调控，这也是磁性分子材料的重要优势。因此通过设计调控分子基自旋晶

格，可以预测、合成如蜂巢、Kagome、K4 等具备自旋阻挫性质的结构。对这些体

系中可能产生的量子自旋液体的激发行为的研究将为探索高温超导机制、新型准

粒子、非阿贝尔任意子激发以及量子编织等凝聚态物理前沿重大科学问题提供物

质基础 [50] 。日本科学家长期以来对电荷转移复合物κ -(ET)2Cu2(CN)3 、

EtMe3Sb[Pd(dmit)2]2 等材料的研究揭示了分子基三角格子体系中的量子自旋液体

行为以及相关的量子涌现现象[51,52]。近年来，中国科学院化学所朱道本院士[53]以及

日本名古屋大学 Awaga 教授[54]的研究进一步证实了在具备特殊晶体拓扑结构的金

属有机框架化合物中存在基于 Kagome 格子的量子自旋液体行为以及衍生出的独

特量子相，在具备高度设计性的分子基材料和凝聚态量子磁学之间构筑了坚实的

桥梁。 

由于理论预测在基于蜂巢格子与强各向异性自旋格点的 Kitaev 自旋液体材料

中存在马约拉纳零能模以及 Z2 涡流激发态，从而具有可被应用于量子拓扑计算的

潜质，这一类材料被认为具备突出的物理学新颖性和应用前景，但在传统的无机盐

或陶瓷类材料中，寻找 Kitaev 自旋液体极其困难。因此，探寻 Kitaev 或近似 Kitaev

分子材料的合成策略是分子自旋阻挫材料方面的重要课题。与此同时，由于较多的

新型分子自旋阻挫材料具备二维结构特性，对这一类材料的剥离，薄膜器件化和表

面技术表征可以在不具备高质量单晶，不使用大科学仪器的前提下直接观测潜在

的量子磁激发态，从而为凝聚态磁性理论提供重要的支持和佐证。 

此外，低维磁性体系与超导体系的异质结构是实现人工拓扑超导体的重要途

径。受限于磁性原子在超导体表面的生长动力学，在超导体表面制备合适的磁性纳

米结构非常困难。而分子基自旋晶格则有望在超导体表面构建不同维度的磁性有

序结构，为探索人工超导体提供重要途径，进而以新的物态实现拓扑超导。研究磁

性分子与周围环境中的相互作用是揭示新的量子现象和发现新的量子物态的重要

途径。磁性金属离子是自旋的良好载体，其自旋中心不仅与配位体形成化学键而变

得相当稳定，而且配位体间相互作用使得其有自组装特性，可以构建规则的磁性晶

格阵列。利用磁性晶格与单晶衬底的相互作用，则可以实现表面近藤晶格，从而人
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工模拟复杂的重费米子体系，开展近藤空穴研究等重要课题。 

运用单分子自旋与传导电子、超导库伯对、磁性衬底等耦合的自旋态，精准操

控相互作用，可揭示单分子尺度的多体关联物理机制，实现基于单分子尺度的人工

量子系统设计。分子自旋与常规传导电子和超导库伯对的相互作用目前已经有了

一些研究和进展。但是分子自旋中心之间在空间上分开，难以实现自旋中心的交换

耦合。这需要通过研究环境电子结构，如传导电子、二维超导自旋激发的长程衰减

性质等，为媒介或自由基自旋组装特性的实现探索基于表面分子耦合的调控方法。 

4. 分子自旋诊疗药物 

基于分子自旋性质的金属诊断药物早已广泛应用于临床，如核磁共振成像造

影剂。核磁共振造影技术在临床诊断中具有无创、实时、高精度等重要优点。生命

体中绝大多数物质在分子层面电子均已成对，不表现电子磁矩，因此通过在特定组

织中富集顺磁分子造影剂即可大幅度缩短该组织中质子的核自旋弛豫时间，进而

通过多次重复该组织中的质子反转弛豫过程，增强该部位的核磁共振信号。目前临

床主要使用的造影剂是基于顺磁离子 Gd3+的螯合物 Gd-DTPA 和 Gd-DOTA[55]。

Gd3+与其他元素相比，未成对电子数目最多，电子磁矩的诱导作用最强，有较大的

优势。但是 Gd3+在体内沉积引起的毒性以及非特异性仍然是临床亟待解决的问题。

利用自旋化学，发展新型的 Mn, Fe 造影剂以及靶向造影剂，有助于提高磁共振造

影剂作用的特异性和临床的安全性。 

精准调控激发态中金属到配体的电荷转移（MLCT）或 d-d*跃迁能级是理性设

计过渡金属分子光敏剂，开发光热溶栓治疗药物的基础。张俊龙课题组以镍配合物

为例，发现 3d 金属-碳键的形成，有利于强σ电子给体增大配位场分裂能，显著延

长过渡金属配合物的激发态寿命，调控激发态的布居和耗散途径，实现发光与光热

（声）等功能的切换。激发态光谱结合理论计算表明， 由于 d 电子配位场分裂能

较小，低能三重态具有金属到配体的电荷转移(MLCT)过程，金属-碳键的激发态伸

缩振动成为激发态弛豫重要的非辐射跃迁通道。在体外和体内的光热溶栓实验中，

展示了该类化合物在生物医学中的“概念性验证”应用[56]。 

此外，疾病过程中通常涉及多种激发态物种的重新分布和转移，这与分子的自

旋状态和量子迁移行为密切相关。利用化学小分子或者生物大分子药物可以有效
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实现体内与分子自旋状态相关的活性分子干预，参与各种复杂的疾病相关信号的

传导途径，通过多效性相互作用开发高效的新型治疗药物。结合磁共振成像手段，

可实现疾病靶点的可视化，进行药物药效监控，这将服务于新型自旋药物的设计，

缩短治疗药物的研发周期。 

5. 自旋化学理论计算 

理论与计算工具在认识、理解和指导自旋化学相关研究方面的重要作用是无

可替代的。北京师范大学方维海院士对金属配合物参与的光催化反应开展了多组

态计算，研究自旋翻转对反应动力学的关键作用，提出了新的能量转移和电子转移

机制[57–59]。 

随着实验技术的发展，自旋化学呈现出复杂化和多样化的发展趋势，其理论计

算面临更多挑战。例如，密度泛函理论方法的计算量适合自旋化学涉及的大多数体

系，但计算结果严重依赖于泛函的选择，可信度时高时低，亟需在多组态水平建立

相应的误差评估方案[60]。又如，当前普遍使用的过渡态理论仅对绝热势能面有效，

而自旋化学涉及电子电荷、自旋、原子核运动、外磁场等不同自由度间的耦合，亟

需将计算的重心从静态结构转向非绝热、非平衡的动力学过程，并将化学物理的相

关理论成果从模型拓展到真实分子体系，发展新的动力学计算方法[61–65]。 

分子自旋科学与技术是目前国际上竞争激烈的研究方向，也是发达国家重点

部署的科研领域。例如，欧盟针对自旋电子学的基础和产业化研究，从 2021 年起

开展长期资助，总资助额度达 3.1 亿欧元。2016 年美国国土安全部和国家科学技

术委员会联合出版的《先进量子信息科学报告》中明确了“作为美国在科学领导、

国家安全和经济竞争力的重要组成部分，讲量子信息科学确定为联邦协调和资助

的优先事项”，并重点强调了基于磁性分子实现量子计算和对磁性分子量子态进行

精密测量的研究领域。2023 年由美国国家科学院、国家工程院、国家医学院共同

发布了《发现化学和量子信息科学交叉研究机遇共识性报告》，特别强调了在亚原

子、原子、分子和大分子尺度上进行化学和量子信息科学的交叉性研究。 

值得注意的是，在强调经费投入和平台建设对化学和量子信息科学的交叉研

究之外，美国同时十分重视对该领域的人才培养。相关专家在调研了该国量子信息

科技行业和初高等化学教育的现状后发现，大多数传统的本科化学教育几乎不涉
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及自旋科技，多数学生是在物理、材料等其他院系，或研究生课程的教育中接触到

相关知识，限制化学研究人员开展自旋科技相关研究的主要因素是量子力学的原

理没有纳入传统的化学教育中。因此美国国家科学院、国家工程院、国家医学院共

同建议丰富从初等到高等教育全链条的关于量子力学和化学交叉的课程资源，并

鼓励教育工作者和相关企业加强科普活动，以提升学生接触到化学和量子科学交

叉的概念和技能。



 

战略研究（Strategic Research） 17 

  

分子自旋科学与技术是一个具有多领域辐射性质的新兴学科领域，其在化学

键本质、涉及自旋过程的化学催化、光电磁多功能材料、自旋酶催化、量子计算和

量子精密测量等多个领域中都起到重要作用。分子自旋科学与技术的相关研究和

应用如果落后，会导致我国在基础化学、新化工、新材料、生命科学、量子信息科

技等重要基础及应用研究中的底层技术面临瓶颈，而深入开展分子磁体领域的相

关研究也将促使我国发展出从 0 到 1 的原始创新成果。分子自旋科学与技术的研

究具有以下特点： 

交叉性。化学是研究创造新分子、认识新分子的学科，而自旋一直以来都是近

代物理学的研究热点并具有核心地位，包括光合作用、候鸟导航等在内的许多生命

过程的本质涉及到的正是分子自旋态和自旋微观态的变化及机理，磁性分子作为

自旋载体在自旋电子学、量子信息科技中也具有不可取代的重要作用。因此，深入

开展分子自旋科学与技术，离不开化学、物理、生命科学、材料科学、信息科学等

多个学科的深入交叉融合。 

前沿性。长久以来，传统化学的研究更多关注于分子中电子的电荷属性，对化

学过程的关注也更多强调的是能量守恒，而分子自旋作为角动量的载体在化学反

应和催化过程中起到传递角动量的作用，因此涉及到自旋过程的化学反应还应关

注角动量守恒，这是以往化学研究所没有重视的。此外，磁性分子作为唯一一种可

以宏量制备并实现原子级均一性的自旋载体，可能解决实现量子信息科学和自旋

电子学等正在面临的材料限制。 

应用性。分子自旋科学与技术的研究成果有潜力应用于产业升级。例如自旋诱

导的手性合成可以大幅降低手性药物的合成难度；对候鸟导航机制的深刻理解可

以应用于长距离方向指引；分子自旋极化技术可以制备微波激射器中的关键材料，

实现极弱微波信号的放大侦查；动态核极化技术则可以获得更高的磁共振分辨率，

实现医疗影像学的革命。 

因此，针对分子自旋科学与技术的交叉性、前沿性和应用性，我们提出以下发

展思路和政策建议： 

首先，应当设置更丰富、多学科的初高等教育课程，发展一支多元化、多学科
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交叉的研究队伍，打破学科壁垒。目前的分子自旋科学与技术的研究队伍主要由化

学工作者组成，与其他国家类似，我国大多数传统的本科化学教育几乎不涉及量子

力学和自旋科技，从业人员主要是在研究生或走上工作岗位以后开展非专业性的

自主学习。这导致在各专业学生的学习过程中接受到的教育较为单一，显著的学科

壁垒限制了分子自旋科技等交叉学科的深入发展。另一方面，同样由于学科壁垒的

存在，一些从业人员也在自己较为熟悉的领域中固步自封，这也限制了多元化的交

叉学科联合攻关，协同解决关键科学问题和技术瓶颈。 

其次，在高等教育培养环节中强调并落实打牢基础、拓宽视野。老一辈科学家

的“两弹一星”精神、航天精神等，把个人发展融入祖国发展中，值得青年一代学

习，而这种服务国家战略的精神是通过扎实的学识基础、敏锐的科学触觉和广泛的

科学视野作为依托。目前仍有一些研究者有功利化思想，过多关注成果和荣誉，缺

乏对基础的深挖和巩固，缺乏对不显然与自身研究相关的其他领域的关注，这种浮

躁的思想不利于服务国家战略或自由探索的原始创新。 

第三，区分自由探索和目标导向两种不同的研究模式，构建符合基础研究规律

和人才成长规律的评价体系。自由探索面向的是原始创新、颠覆性概念等未知的科

研领域，是风险性更高的研究，支持的对象主要应该是人，而不是具体课题，即对

有创新能力、知识面宽阔、基础扎实的人，进行长期稳定性支持，弱化竞争。目标

导向则面向目标具体明确的研究难题，进行揭榜挂帅式的竞争选拔，并开展有组织

的团队协同科研。在成果评价上，能够不迷信国际同行评价、不迷信所谓高水平国

际期刊，形成公正、理性、客观、依据科学创新程度的评价标准。 

第四，重视自主科研仪器研发，加强与企业合作。随着世界科技竞争的日趋激

烈，国际市场化科学仪器的采购也多有掣肘，例如西方国家已经对涉及到我国量子

信息科技研究的仪器进行了严格的限制。这倒逼我国科研工作者在开展前沿科学

研究的同时，必须重视关键科研仪器的自主研发，一方面可以突破他国对我国前沿

领域研究卡脖子的封锁，另一方面还可以对科研仪器具有更大自由度的改造和升

级，从而促进科研工作。针对应用性基础研究，应当加强与企业或临床一线的合作

交流，明确市场和一线需求。 

第五，建议在分子自旋科学与技术研判研究的成果基础上，设立若干以“分子

自旋科学与技术”为主要内容的国家重大科技项目，促进该交叉前沿科学领域蓬勃
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发展，突破该领域的关键科学问题，推动相关研究成果转化为新质生产力，促进国

民经济的高质量发展。此外，该类国家重大科技项目的设立，还可以培养发现青年

研究人才，通过长期稳定性支持实现原始创新并建立颠覆性概念。更重要的是，设

立该类国家重大科技项目，还可以凝聚更多的研究力量团队，在国际上赢得发展先

机，形成该领域基础和应用基础研究的人才高地和中国名片。 

党的二十大报告强调了对教育、科技和人才进行三位一体的统筹谋划和一体

部署，进一步凸显了教育、科技、人才在现代化建设全局中的战略定位，明确指出

科技发展应当“加强基础研究，突出原创，鼓励自由探索”。近几十年来，以自旋

为对象的研究获得的诺贝尔奖有十余项，涉及到物理学，化学，生命科学等多个学

科，自旋在当今科技发展中占据了核心地位。近 20 年以来，化学与生物的融合已

经难分彼此，但化学与物理、生物与物理的融合尚有更大的空间，因此推动以分子

的自旋效应为核心的学科交叉，可以帮助我们突破化学和生命过程中关键机制的

难题、为新型电子学技术和量子信息科技等国家重点布局的研究领域提供关键材

料基础、为生物医药产业革命提供分子水平上创新源泉。化学作为一门中心科学为

物质科学和应用科学等众多一级学科建立了桥梁，发展分子自旋科学与技术，推动

化学、物理、生物和信息科学的深度融合，是开展学科交叉探索、改变研究范式、

实现原始创新的重要途径。
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本报告根据国家自然科学基金委员会-中国科学院 2022 年前沿交叉研判战略

联合项目“分子自旋科学与技术前沿交叉研判研究”（中国科学院资助编号

XK2022HXC001，基金委资助编号 L2224037）系列研讨会的讨论内容整理，作者

感谢参与研讨的专家。
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