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Resumen

A lo largo de un siglo, la corriente eléctrica transversal, sin disipacion de energia, que gen-
era el efecto Hall contintian desempefiando un papel central en la investigaciéon de materia
condensada por su intrigante naturaleza cudntica, relativista y topoldgica. El efecto Hall
anémalo requiere la ruptura espontanea de la simetria de reversién temporal, lo cual es
atribuido al ordenamiento magnético de los espines dentro del material cristalino (como es
el caso del hierro). Recientemente, se identificé la presencia del efecto Hall andmalo, lla-
mado efecto Hall cristalino, en ciertos materiales antiferromagnéticos no convencionales,
donde la ruptura de simetria de inversidon temporal es causada por la disposicién de los
atomos no magnéticos en estructura cristalina antiferromagnética. En el presente trabajo se
estudia el efecto Hall cristalino en el fluoruro de niquel (NiF,) por medio de un analisis de
simetria y cdlculos de primeros principios. Se encuentra que la conductividad Hall anémala
para el NiF, podria alcanzar valores cercanos a 700 S/cm. Esta respuesta Hall se obtiene
para el eje facil de magnetizacion del material; esto no se presenta en otros cristales tipo
rutilo estudiados recientemente donde el vector antiferromagnético tiene que reorientarse
aplicando un campo externo. Ademds, se muestra el origen en el espacio reciproco de la
conductividad Hall anémala y la manera en que se puede controlar mediante la rotacién del
vector de Néel, el cual da cuenta del ordenamiento antiferromagnético del material. Nue-
stros resultados indican que el NiF, podria ser un elemento clave en el disefio de futuros
dispositivos espintronicos basados en materiales antiferromagnéticos no convencionales.

Palabras clave: Simulacion de materiales; Efecto Hall cristalino; Materiales antiferro-
magnéticos; NiF.

Abstract

Dissipation less transversal Hall currents are intensively researched for more than one cen-
tury due to their intriguing quantum, relativistic, and topological origin. The spontaneous
Hall effect requires time-reversal symmetry breaking, which is induced by the spin order-
ing and traditionally was attributed to the magnetization in ferromagnetic materials such as
iron. Recently, spontaneous, so-called crystal, Hall effect was identified, which is induced
by unconventional magnetism arising from the interplay of collinear antiferromagnetism
and nonmagnetic crystal structure. Here we study this crystal Hall effect in insulating NiF,
crystal from the symmetry analysis and first-principle calculations in dependence on elec-
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tron filling, and we predict spontaneous Hall response can be as large as 700 S/cm. In
NiF,, the antiferromagnetic vector is oriented along the crystal axis conducive for the Hall
response. This property is elusive in other recently studied rutile crystals where the antifer-
romagnetic vector had to be reoriented by the applied field. Additionally, we analyze the
momentum space resolved contribution to the spontaneous Hall conductivity and the Neel
vector rotation dependence of the effect. Our calculations show that the NiF, can be useful
element in future spintronics based on unconventional antiferromagnets.

Keywords: Materials simulation, Crystal Hall effect; Antiferromagnetic materials; NiF;

Introduction

Si se aplica un voltaje a un conductor convencional como el cobre, la corriente fluye en la di-
reccién dada por el campo eléctrico. Y si ademds se somete a un campo magnético externo,
la corriente eléctrica se desvia perpendicularmente. Esta componente adicional se conoce
como corriente Hall, en honor al fisico Prof. Edwin Hall quien describié por primera vez
este fendmeno en 1879 (Hall, 1879). Este efecto se ha utilizado para caracterizar materiales
semiconductores, los cuales dieron forma a la electronica del silicio, base actual de los com-
putadores y teléfonos inteligentes. El profesor Hall también investigé el comportamiento
de esta corriente en materiales con una magnetizacion interna (materiales ferromagnéticos),
como el hierro, encontrando que también se produce tal desviacién de la corriente esta vez
sin necesidad de un campo magnético externo, a lo que llamo efecto Hall anémalo (Hall,
1879). Fendmeno que se ha convertido en una de las piedras angulares para el desarrollo de
la magnetoelectrénica, un campo amplio que se extiende desde las tecnologias de sensores
hasta las memorias magnéticas. Por otro lado, el descubrimiento de los materiales antiferro-
magnéticos (AFM), que son mucho mas comunes en la naturaleza que los ferromagneticos,
se atribuye al profesor Louis Néel (Premio nobel de Fisica en 1970 por esta contribucion)
(Neel, 1970). En estos materiales, los momentos magnéticos de los 4tomos se orientan en
direcciones completamente opuestas. Por lo tanto, los efectos observados en los ferromag-
netos se anulan entre si, incluida la corriente de Hall anémala. Asi, los antiferromagnetos en
el exterior se comportan como conductores no magnéticos habituales, por tanto, no llaman
la atencién para aplicaciones en magnetoelectrénica, como el mismo Prof. Néel mencion6
en su lectura del premio nobel (Neel, 1970).

El efecto Hall anémalo es un fenémeno que no deberia presentarse en materiales antiferro-
magnéticos 0 no magnéticos, y ser solo caracteristico de materiales con campos magnéticos
internos, como los ferromagnetos (o imanes comunes) (Nagaosa, Sinova, Onoda, Mac-
Donald, & Ong, 2010). Sin embargo, la combinacién de factores como la simetria de los
atomos no magnéticos dentro de un cristal antiferromagnético revalda esta teoria y produce
novedosos efectos, como se demostré en el reciente trabajo de Smejkal et al (Smejkal,
Gonzailez-Hernandez, Jungwirth, & Sinova, 2020). En este, se explica la aparicién de un
efecto Hall anémalo en ciertos materiales antiferromagnéticos colineales, el cual se denom-
ina efecto Hall cristalino. Este fenémeno es el resultado de la combinacién de elementos
antiferromagnéticos con 4tomos no magnéticos, que contrario al conocimiento actual, pro-
duce una corriente de Hall anémala nunca observada previamente en materiales antiferro-
magnéticos o cristales no magnéticos independientemente.

La combinacién de elementos antiferromagnéticos y no magnéticos ocurre con mucha fre-
cuencia en la naturaleza, como es el caso de los difluoruros de metales de transicion, como
el MnF,, FeF, y NiF, (Corréa & Vyborny, 2018). En particular, el NiF, ha llamado la
atencion de la comunidad cientifica por tener un ordenamiento antiferromagnético colineal
a baja temperatura con una posible sefial Hall para el caso donde se inclinan sus momentos
magnéticos en la configuracion AFM; segiin el modelo tedrico reportado por Chen et al
(Li, MacDonald, & Chen, 2019). En el presente trabajo, se muestra tedrica y computa-
cionalmente que el NiF, efectivamente presenta una sefial Hall anémala (debida al efecto
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Hall cristalino) ademas de un desdoblamiento de espines en su estructura de bandas. Los
resultados del presente estudio contribuyen al campo de la espintronica antiferromagnética
(Baltz et al., 2018), la cual se espera que en futuro revierta creciente demanda de com-
puestos pesados y raros en la magnetoelectrénica convencional, y en cambio, dirigir el
interés hacia materiales mas abundantes y sostenibles (como el niquel y flior). Ademds,
la corriente de Hall exhibe una baja disipacién de energia eléctrica, posiciondndolo es-
tratégicamente como una solucién al hecho que las tecnologias de la informacién se estan
convirtiendo en la mayor fuente de consumo energético a nivel mundial. Dado que estos
materiales no presentan un campo magnético externo, son magnéticamente invisibles, se
pueden empaquetar de manera muy compacta y permitir un alto grado de miniaturizacién
para aplicaciones en nanoelectrénica moderna. Estos materiales, previamente pasados por
alto, se destacan también en términos de rapidez de calculo, ya que permiten velocidades de
operacion mucho mas altas que los materiales ferromagnéticos, por lo que las frecuencias de
los componentes electrénicos podrian cambiarse del rango de Gigahercios al rango de Ter-
ahercios. Por lo que este descubrimiento se posiciona como uno de los mas importantes en
el nuevo y creciente campo de la magnetoelectrénica antiferromagnética, conocido también
como espintronica antiferromagnética (gmejkal, Mokrousov, Yan, & MacDonald, 2018).

Metodologia

En el presente trabajo se realizaron célculos de primeros principios (o0 ab-initio) utilizando
los fundamentos de la teoria funcional de la densidad (DFT) (Kohn & Sham, 1965) en el
esquema de la aproximacion del método del pseudopotencial y ondas planas (Blochl, 1994).
Los efectos de intercambio y correlacion fueron tratados con la aproximacion de gradiente
generalizado (GGA) en la parametrizacién de Perdew, Burke y Ernzerhof (PBE) (Perdew,
Burke, & Ernzerhof, 1996), tal como esta implementado en el cddigo computacional vi-
enna ab-initio software package (VASP) (Kresse & Hafner, 1993; Kresse & Furthmiiller,
1996). La funcién de onda de electrones se expandié en ondas planas hasta una energia de
corte de 500 eV y se utilizé una malla de puntos k de 12x12x 16 para describir la primera
zona de Brillouin. La interaccién de Hubbard para los estados d-Ni se incluyé con un
parametro U de 2.0 eV (Corréa & Vyborny, 2018).

Se utiliz6 la teoria de la respuesta lineal para obtener el tensor de conductividad eléctrica.
Para evaluar la férmula de Kubo, se emple6 el hamiltoniano en el modelo de enlace fuerte
H (k) construido en la base de las funciones de Wannier maximamente localizadas (MLWF)
calculadas a partir de funciones de Bloch del metodo DFT (Marzari, Mostofi, Yates,
Souza, & Vanderbilt, 2012; Mostofi et al., 2014). En este formalismo, las componentes de
la conductividad Hall se determinan con una integracién de la curvatura de Berry (Q%(k))
en la primera zona de Brillouin (ZB), usando una malla de puntos k de 320x320x320 (Wu,
Zhang, Song, Troyer, & Soluyanov, 2018):

&2 4k Z

Oxy = "7 s WQ (k) (D

Con la curvatura de Berry escrita como (Xiao, Chang, & Niu, 2010):

Q) = ~2n1m ¥ (Ui | Ve ttyicy (ke [Py |ty )

n#E m (gnk - gmk)z
Donde 79; = dH (k) /dk; es la componente i del operador de velocidad, y u,x y €x son los

estados propios y los valores propios del hamiltoniano de enlace fuerte H (k), respectiva-
mente.
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Resultados y discusion

El fluoruro de niquel (NiF;) es un material antiferromagnético que crece en una estructura
cristalina tipo rutilo, con 2 4tomos de Ni y 4 de F en la celda unitaria, como se muestra
en la figura la. Se observa una estructura tetragonal con pardmetros de red optimizados de
4.71 y 3.12 Armstrong, los cuales son muy cercanos a los reportados experimentalmente
(Stout & Reed, 1954). En esta figura se muestra la configuracién antiferromagnética con
momentos magnéticos alineados antiparalelamente y compensados (configuracion AFM)
en la direccién [100], la cual denominaremos configuracién 0°, y corresponde a la fase mas
estable del material. En la figura 1b se muestra la primera zona de Brillouin para la celda
unitaria del NiF,, la cual también es una celda tetragonal. Se indican ademas los puntos
de alta simetria que se emplearan en el calculo de la relacién de dispersion electrénica o
estructura de bandas.

Figura 1. a) Estructura cristalina tipo rutilo y b) primera zona de Brillouin para el material
NiF,. Superficie de energia constante (E-EFr,;mi=-0.2eV) en plano k,=0 y estructura de
bandas para el caso del vector de Néel orientado en la c) direccién [100] (configuracién
0°) y d) direccién [110] (configuracién 45°) incluida la interacciéon SOC. Se presenta la
proyeccién de la componente S, del espin en la superficie de energia constante y en las
bandas de energia. Las gréficas fueron realizadas usando el cédigo pyprocar (Herath et
al., 2020) y la energia de Fermi se ha ajustado a cero en el borde superior de la banda de
valencia.

Enlafigura 1c podemos ver la estructura de bandas electrénica y la proyeccién de la compo-
nente x del espin Sy del &tomo de Ni sobre la estructura de NiF,, en el caso de la orientacion
0° (vector de Néel paralelo al eje x). De esta figura se nota que el material es un com-
puesto aislante con el mdximo de la banda de valencia en el punto I'. El material presenta
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una brecha de energia de aproximadamente 2.75eV, la cual es cercana a la reportada por
Cinthia y Karel (Corréa & Vyborny, 2018). Vale la pena resaltar que aunque el momento
magnético total de la celda es nulo, se presenta un desdoblamiento de las componentes del
espin (+S; y -Sy) en ciertas direcciones de alta simetria, aun sin tener en cuenta la interaccién
espin-6rbita (SOC) dentro de los cdlculos. El desdoblamiento del espin en un camino de
alta simetria (por ejemplo I'-S) es compensado por el desdoblamiento opuesto del espin en
un camino equivalente (por ejemplo I'-S>) como se muestra en la figura 1c y 1d. El des-
doblamiento de espin es notorio cuando se calcula la proyeccién de espin sobre la superficie
de energia constantes en el plano k,=0 (ver figura 1). Este fenémeno se ha explicado desde
el punto de vista de las simetrias magnéticas y de la interaccién de intercambio que esta-
biliza el estado AFM, lo que produce un novedoso estado magnético en ciertos materiales
AFM no convencionales, denominado altermagnetismo (émejkal, Sinova, & Jungwirth,
2021). Se observa que los desdoblamientos de las componentes de espin en este material
son cercanos a ~0.5eV, y son considerables en los caminos de alta simetria I'-S'y A-Z. Este
desdoblamiento es mucho mas grande que el presentado en el efecto Rashba, donde los des-
doblamientos de espin son proporcionales a la interaccién SOC y son del orden de décimas
de meV (Manchon, Koo, Nitta, Frolov, & Duine, 2015). Este es un resultado fundamental
para las posibles aplicaciones de estos materiales en el campo de la espintronica.

Por otro lado, en la figura 1d se presenta la estructura de banda para la configuracion AFM
cuando el vector de Néel rota 45° respecto al eje x. Se nota un ligero cambio de la estructura
electronica cerca del nivel de Fermi cuando el vector de Néel rota a la direccion [110] en
el plano xy (configuracién 45°). Se observa un leve desdoblamiento del espin en otras
direcciones de alta simetria del material adicionales al caso 0°. Sin embargo, la forma
y posicion energética de las bandas no se altera considerablemente, lo que indica que las
caracteristicas electrénicas son dominadas por la configuracién magnética sin la interaccién
SOC, como ocurre en otros materiales antiferromagnéticos no convencionales (Smejkal et
al., 2021).

Para estudiar el origen del efecto Hall cristalino en el NiF, se calculo la densidad de carga
de espin (p,p(r)-pan(r)) en el espacio real como se muestra en la figura 2a. Esta densidad
es intensa y antiparalela alrededor de los dos atomos de Ni, los cuales generan el antiferro-
magnetismo dentro de la estructura. Ademads, se observa una densidad de espin anisotrépica
alrededor de los atomos de Ni debido a la presencia del F en la estructura de rutilo. Este
comportamiento desaparece al remover los dtomos de F, y es parte del mecanismo que
generar la ruptura de simetria de reversidon temporal en el compuesto de NiF; y generar
el conocido efecto Hall cristalino (Smejkal et al., 2020). La anisotropia en la densidad
de carga de espin no es convencional en todos los antiferromagnetos debido a que ciertas
simetrias, que conectan las subredes de los d&tomos magnéticos dentro del material, hacen
que la densidad de espin sea isotrépica para cancelar la magnetizacion total.

Adicionalmente, para conocer la fuente del efecto Hall cristalino en el espacio reciproco,
en la figura 2b se muestra las componentes x y y de curvatura de Berry (Q,(k) y Q,(k))
en la primera zona de Brillouin (para el plano k,=0), como se define en la ecuacién (2).
En esta se puede observar que las posiciones en el espacio k donde la curvatura es mas
intensa (zonas azules y rojas) se pueden relacionar con los puntos de cruce (o anticruce)
en la superficie de energia constante de la figura 1c, los cuales incrementan el valor del
denominador en la ecuacién (2). Se puede notar que la integral de la curvatura Q. (k) se
anula debido a la simetria de las contribuciones positivas (rojo) y negativas (azul) de la
misma, haciendo que la componente de la conductividad Hall o, se cancele. Por otro lado,
la integral de la curvatura Q, (k) es diferente de cero y produce una seal o, considerable;
de la misma manera que en otros materiales antiferromagnéticos no convencionales como
el FeSb, (Mazin, Koepernik, Johannes, Gonzalez-Hernandez, & §mejkal, 2021) y el
RuO; (Smejkal et al., 2020).
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Figura 2. a) Densidad de carga de espin (p,,(r)-pa,(r)) en el espacio real y b)
componentes (k) y (k) de la curvatura de Berry en el espacio reciproco (plano k,=0)
para el material NiF, cuando el vector de Néel esta orientado en la direccién [100]
(configuracion 0°) y E-Epe,i=-0.2eV. Conductividad de Hall anémala (o;;) en funcién de
la energia de Fermi cuando el vector de Néel es paralelo a ¢) [100] y [110], es decir, las
configuraciones 0° y 45°, respectivamente. La densidad de carga de espin fue graficada
con el c6digo VESTA (Momma & Izumi, 2011).

En la figura 2c se muestra que la conductividad de Hall anémala (AHC) calculada usando
la ecuacién (1) en funcién de la posicion del nivel de Fermi, cuando el vector de Néel esta
orientado 0° respecto al eje x en el material NiF,. Se nota un valor distinto de cero para la
conductividad Hall anémala por debajo del nivel de Fermi, incluso teniendo un momento
magnético total nulo por celda unitaria. Por lo tanto, un leve dopaje del material NiF;
podria inducir valores considerables en el valor de la AHC que estén cerca de los cruces
(o anticruce) de energia en la estructura de bandas. Estos dopajes se podrian realizar con
impurezas atémicas o con vacancias de F en el material NiF,. Adicionalmente, el efecto
Hall cristalino en NiF, se podria explorar experimentalmente usando su homologo magneto-
6ptico, como en el caso de peliculas delgadas de SrRuO3 (Samanta et al., 2020).

A pesar de que el efecto de la interacciéon SOC es pequefio en el material estudiado, se
encontré que el AHC desaparece cuando se apaga el efecto del SOC en el calculo, como se
ha reportado para diversos materiales FM y AFM (Nagaosa et al., 2010). En la figura 2¢
se observa que la conductividad es distinta de cero para una configuracién de 0° en NiF;
es la componente o, del tensor de conductividad Hall, que representa un campo eléctrico
aplicado en la direccion z y una sefial Hall anémala medida en la direccién x. Para esta
componente se obtiene un pico en la conductividad Hall de 400 S/cm por debajo del nivel
de Fermi a un valor de -0.25 eV. Para la configuracién AFM con un vector de Néel orientado
45° (figura 2c), los valores no nulos de las componentes de la conductividad corresponden
a Oy; y Oy, los cuales son cercanos a 250 S/cm para un nivel de Fermi de -0.25 eV. Estos
valores de AHC son similares a los reportados para materiales AFM no colineales como 330
S/cm (Mn3Ge) (Nakatsuji, Kiyohara, & Higo, 2015) y 312 S/cm (Mn3Ir) (Chen, Niu, &
MacDonald, 2014), y 34 S/cm para materiales AFM colineales como RuO; (émejkal et
al., 2020).

Por otro lado, realizando un andlisis de las simetrias magnéticas del material NiF; en sus
diferentes configuraciones antiferromagnéticas es posible conocer la respuesta del material
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0 0 0O 0 0 Ox;
NiF, n||[100] 0 0 0 NiF, nH[llO] 0 0 Oy;
-0, 0 O —0y —0y; 0

Table 1. Analisis de simetria del tensor de conductividad Hall para el material
antiferromagnético no convencional NiF, para el caso donde el vector de Néel n esta
orientado paralelo a la direccién [100] (configuracién de 0°) y en la direccién [110]
(configuracion de 45°).

ante un campo eléctrico externo (Seemann, Kédderitzsch, Wimmer, & Ebert, 2015). En
este sentido cuando se tiene un vector de Néel alineado en las direcciones [100] y [110], las
operaciones de simetria del grupo magnético puntual en cada caso son: Pnn'm': P, Gy, Say,
TCy;, TM;, TGy, TSy y Cmm'm’: P, Myy, Coxy, TCoz, TM;, TM,y, TCayy; respectivamente.
Donde las operaciones de simetria se denotan por: un plano de deslizamiento Gy, (operacion
espejo en el eje y con traslacion parcial de la celda), un rotacién de 180 grados a lo largo
del eje z (C;), un rotacion de 180 grados tipo tornillo Sy, (rotacién C,, combinada con
una traslacion parcial de la celda) y la operacién de reversion temporal 7' (operacidn anti-
unitaria), la cual esta combinada con otras operaciones de simetria (Smejkal et al., 2020).
Usando solo estas operaciones de simetria fue posible determinar las componentes no nulas
del tensor de conductividad Hall (ver tabla 1) y verificar asi que las componentes del tensor
calculas desde primeros principios (ver figura 2c) son coherentes con los resultados que
predicen las operaciones de simetria magnéticas del material.

Finalmente, se realiz6 un estudio de las propiedades magnéticas y de transporte electrénico
cuando se realiza la rotacion del vector de Néel en el plano xy para material antiferro-
magnético NiF,; estas rotaciones estan representadas en las celdas unitarias de la figura 3a.
La figura 3b muestran la energia total relativa, las componentes (M, y M) del momento
magnético de cada sub-red de dtomos de Ni en funcién de la rotacién angular del vector
de Néel sobre el plano xy. Podemos notar como la componente M, (y My) de la magneti-
zacion se modifican de manera senoidal (y cosenoidal), siendo la magnitud de la misma casi
constante a lo largo de toda la rotacién. La magnitud de la magnetizacion es aproximada-
mente de 1.72 up, la cual es cercana al valor de 1.63 p calculado teéricamente por Cinthia
y Karel (Corréa & Vyborny, 2018) y al valor experimental obtenido por Strempfer et al
(Strempfer, Riitt, Bayrakci, Briickel, & Jauch, 2004), con una magnetizacién de 1.96 pp.
Durante la rotacién se preservo el cardcter antiferromagnético del material; y como se nota
en la tabla 2 se encuentra una contribucién muy leve a la magnetizacién total (-0.004 ug)
que indican que el NiF; es en realidad un material antiferromagnético.

Por otra parte, la energia de anisotropia magnetocristalina (MAE) obtenida en nuestro tra-
bajo es de 2.82 ueV, cercana al valor experimental de Ni-fcc puro reportado por Stearns
(Halilov, Perlov, Oppeneer, Yaresko, & Antonov, 1998), que fue de 2.7 ueV. El efecto de
la F no es fuerte en los valores de MAE para NiF,. Sin embargo, la presencia de dtomos
de F cambia las propiedades magnéticas y transforma el Ni puro de un material metalico
ferromagnético a un aislante antiferromagnético en el NiF,. En la Figura 3b podemos ob-
servar que el AHC se puede controlar cuando el vector de Néel gira en el plano xy. Se nota
que los diferentes componentes del AHC se intercambian de acuerdo con la simetria del
tensor de conductividad Hall, y que estas componentes son diferentes de cero aun cuando la
magnitud total de la magnetizacién de la celda es cero para todas las rotaciones. Ademas,
se observa el cambio de signo de las componentes del AHC cuando se rota 180 grados el
vector de Néel; esta rotacién es equivalente a invertir las posiciones de los dtomos de F en
la estructura cristalina de la figura 3a, lo que conecta la respuesta Hall con la configuracién
magnética y/o la estructural cristalina del material (posicién de los 4&tomos no magnéticos).
Este ultimo fendmeno hace del efecto Hall cristalino un posible método para invertir cor-
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X y z M, (ug) M,(ug) M. (up)
Nil  0.000 0.000 0.000 1.727 -0.001 0.000
Ni2 0.500 0.500 0.500 -1.728 -0.001 0.000
Total 0.000 -0.004 0.000

Table 2. Posiciones atémicas (en fraccion de la celda unitaria) y componentes de la
magnetizacion local (en tp) de los dtomo de Ni en la estructura rutilo del NiF,. Las
componentes totales de la magnetizacién por celda unitaria para el NiF, en el caso donde
el vector de Néel n esta orientado paralelo a la direccién [100] (configuracién de 0°).

rientes eléctricas con la rotacion del vector de Néel, lo cual lo hace valioso en el naciente
campo de la espontronica antiferromagnética (Gonzalez-Hernandez et al., 2021). De las
figuras 3b se puede verificar que el AHC en el NiF, no es proporcional a alguna componente
remanente de la magnetizacion de la muestra, lo que indica que el efecto Hall cristalino es
robusto y es debido completamente al ordenamiento AFM en la estructura cristalina del ma-
terial. Para finalizar, cabe resaltar que una de las posibles aplicaciones para el material NiF,
estarian relacionadas con el reciente descubrimiento de los fendmenos magnetorresistencia
gigante y tinel para multicapas de estos antiferromagnetos colineales no convencionales
(smejkal, Hellenes, Gonzalez-Hernandez, Sinova, & Jungwirth, 2022).

Figura 3. a) Estructuras cristalinas que representan la rotacioén del vector de Néel (angulos
de 0°, 45°,90°, 135° y 180°) en la estructura cristalina del material antiferromagnético
NiF,. b) Energia total relativa (respecto a la configuracién de 90°), componentes del
momento magnético (M y M) de cada sub-red de dtomos de Ni y conductividad Hall
anémala o;; (calculada para E=Er-650 meV) en funcién de la rotacion angular del vector
de Néel en el plano xy.

Conclusiones

Se sabe desde hace varias décadas que los materiales no magnéticos y antiferromagnéticos
no generan corrientes de Hall individualmente. Sin embargo, en el presente trabajo se en-
contrd que el material antiferromagnético no convencional NiF,, con una estructura cristalina
tipo rutilo la cual combina 4tomos no magnéticos y antiferromagnéticos, genera un corri-
ente Hall anémala destacable y posiblemente observable en laboratorios de todo el mundo.
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El descubrimiento de este nuevo fendmeno, denominado efecto Hall cristalino, contribuye
en la detencion de sefiales Hall en materiales antiferromagnéticos colineales, en los cuales
se pensaban estas sefiales no se podian manifestar. Se encontré que la respuesta Hall puede
ser considerable en el material antiferromagnético NiF; cuando el vector de Néel esta orien-
tado en el plano xy. Finalmente, se observo que la sefal del efecto Hall cristalino se puede
controlar con la rotacién del vector Néel en el material NiF;. Este tipo de estudio se puede
extender a otros materiales antiferromagnéticos colineales no convencionales los cuales sor-
prendentemente son mas comunes de lo esperado en la naturaleza y relativamente féciles
de manejar experimentalmente. Cabe resaltar que la corriente de Hall generada exhibe una
baja disipacidn de energia eléctrica, posiciondndolo este fendmeno estratégicamente en el
creciente campo de la espintronica antiferromagnética.
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