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Introduccién

Para el estudio tedrico de la materia condensada, se introduce un modelo basado
en un arreglo tridimensional periddico e infinito de 4tomos, al cual denominamos
estructura cristalina. Cada atomo a su vez esta constituido por un ntcleo y unos

electrones que orbitan en niveles
de energia. La teorfa cudntica
aplicada a estos sistemas permite
interpretar y comprender sus
propiedades eléctricas, opticas,
magnéticas y térmicas, para
proporcionar fundamentos
importantes en el desarrollo de
nuevos y mejores materiales, cuya
aplicacién en instrumentacion,
abarca una amplia gama de
tépicos tales como: sensdrica,
semiconductores de alta
temperatura, optoelectrdnica,
entre otros. Las caracteristicas
electrénicas de los materiales
conductores, semiconductores y
aislantes dependen de las
interacciones de los electrones
con otros y con los iones situados
enlosreticulos delared cristalina.
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Conceptos tedricos

La Teoria de Densidad Funcional o DFT [2] es un
método para solucionar la ecuacién de
Schéridinger de un sistema de muchos
electrones interactuantes, a partir de la
solucién particular de un electrén que
interactia con un potencial efectivo debido a
los demds electrones y los nicleos. La ecuacion
de Schrddinger que describe este
comportamiento fisico esta dado por:

Y

S+ e 0| ) = 5,9 (1)

jr=ri

El primer término corresponde a la energia
cinética de los electrones, el segundo termino
describe la interaccién electrén - ntcleo, y el
tercer término es un potencial electroestatico
de interaccién del electrén debido a los demas,
el cual depende de la densidad electrénica n(r).
El cuarto término determina un potencial
efectivo de intercambio y correlacién, el cual
también depende de la densidad electrdnica.
Las interacciones entre los nucleos y sus
energias cinéticas son constantes, basados enla
aproximacién de Born — Oppenheimer, la cual
considera a los nucleos estéticos debido a la
gran diferencia de susmasas.

Los teoremas Hohenberg - Kohn [3] y Kohn —
Sham [4], son la base de la DFT. El teorema de
Hohenberg — Kohn establece que la energia

total del sistema es una funcional de la densidad
electrénica y que esta energia adquiere un
minimo con la densidad electrénica del estado
base, lo cual conduce a la ecuacion de
Schrodinger mediante el principio variacional.
El teorema de Kohn — Sham propone que es
posible encontrar la densidad electrénica del
estado base paraunsistemainteractuante, silo
reemplazamos por un sistema auxiliar de
electrones no-interactuantes, con la misma
densidad electrénica que el sistema real. De
manera que la energia total del estado base del
sistema, puede ser escrita como:

E[n] = T,[n]+ Exln] + E [n] + Eerc[n] (1)

Todas las energias presentes son conocidas,
excepto el potencial de intercambio vy
correlacién. Su conocimiento implica el calculo
de la densidad electrénica del estado base. Para
ello, se construye una base de ondas planas y
armdnicos esféricos, LAPW con aproximacion
GGA [5]. La aproximacién de Gradiente
Generalizado GGA ayuda a encontrar el
potencial efectivo de intercambio y correlacién
para muchos electrones en cada punto parauna
densidad electrénica no uniforme, mediante
una expansién del gradiente de la densidad
electrénica de estado base. La aproximacion de
Potencial de Ondas Planas Aumentadas y
Linealizadas (LAPW) construye la densidad
electrénica del estado base como una




combinaciénlineal de una base de ondas pianas
yarmonicos esféricos [6].

Metodologia

Los resultados se obtuvieron mediante la
solucién a la ecuacién de Schrodinger,
utilizando DFT con la aproximacién LAPW, para
lo cual se empled el software WIEN2k. La
investigacion se dividié en tres fases, tal como
se describena continuacién:

Fase 1. Afianciamiento y profundizacién
tedrica: En esta fase se interpretan los
principales conceptos y aproximaciones que
permiten describir una estructura cristalina, a
partir del modelo DFT, utilizando para ello
diversas fuentes, entre otras: libros
especializados, Internet, articulos cientificos,
journals, papers y cursos relacionados con el
tema.

Fase 2. Determinacién de las distancias entre
atomos en una estructura cristalina: Una vez
establecido el tipo de estructura cristalina de
cada material, se introdujo un valor inicial para
esta distancia denominada pardmetro de red.
Se calcularon para diferentes parametros dered
centrados en el valor inicial, los
correspondientes valores de energia para el
cristal, efectudndose una grafica de energia vs
parametro de red. El pardmetro de red que
minimiza esta energia se escoge como el valor
mas probable.

Fase 3. Calculos de la estructura de bandas y
densidad e estados: Al ingresar los valores de
las variables de la Fase 2, se calcularon los
valores permitidos de la energia para los
electrones en las estructuras cristalinas
estudiadas, gréfica a la cual se le conoce como
Estructura de Bandas, a partir de las cuales se
puede deducir algunas de las propiedades
eléctricas y Opticas de los materiales
(conductores, semiconductores, dieléctricos,
indice de refraccién). Otro proceso permite
establecer una relacién entre los niveles de
energfa ocupados por los electrones en
diferentes intervalos energia, que se conoce
como densidad de estados

Consideraciones de calculo

Tomando condiciones de temperaturay presidn
ambiente, la estructura cristalina del Oro
corresponde a una red clbica centrada en las
caras (FFC) con motivo monoatémico, y cuyas
posiciones son: (0,0,0), (1/2, 0, 1/2), (1/2,1/2, 0) y
(0,1/2,1/2) . La estructura cristalina del Germanio
tiene una configuracion diamantina con una
estructura clbica centrada en las caras (FFC)
con motivo diatémico, ubicados en las
posiciones (1/8,1/v,10) y (7/8,7/8,7/8). La
estructura cristalina del Fésfor~ es
artorrémbica centrada en las bases con motivo
monoatémico, y una base de atomos con
posiciones (1/2,1/4,0).

Resultados

Curvas de energiavs parametrodered

Alrealizar los calculos mencionados en la Fase 2,
se obtiene gréficas de curvas de Energia (eV) vs
Parametro de Red (Bohr) para cada material. En
lafigura 1, se muestra que lamayor probabilidad
de encontrar el cristal en su minima energia
corresponde a un parametro de red, en este
caso del Oro de 7,8064 Bohr, que al comparar
con el pardmetro de red experimental de 7,477
Bohr[7], se obtiene un margen de error de
aproximadamente 1,21%. Este margen ncs va a
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indicar que los valores calculados por este  Estructurade Bandas
método son bastantes buenosy confiables.

Las gréficas de las estructuras de bandas estan
Siguiendo el mismo procedimiento, el  divididas por una energfa de referencia EF
paradmetro de red obtenido para el Germanioes  (Energia de Fermi), que separa las bandas de
10,8587 Bohr, que comparado con el parametro  yalencia (entre EF y los valores negativos de la
de red experimental es 10,6994 Bohr[8]. El  energia)y las bandas de conduccién (entre EFy
margen de error de estos valores es cercano a los valores positivos de la energia). Para la
1,46%. Por otra parte, el Fésforo presenta un  estructura de bandas del Oro (figura 2a), se
estructura cdbica simple parael FésforoBlanco,  generan traslapamientos entre la banda de
conun parametro derediguala4,6293Bohryal  yalencia y la banda de conduccién, por debajo
comparar con el experimental 4,5611 Bohr,  del nivel de Fermi. Gracias a esta caracteristica,
generaunmargendeerrorde1,47%. los electrones pueden moverse libremente sin
energia adicional entre la banda de conduccién
y de valencia, originando un comportamiento

Energy vs |attice constant
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Figura 1. Gréfica de Energia vs Pardmetro de Red del Oro.  Cual sugiere su caracter dieléctrico, ya que los
Observese que la energia minima es de 5,7504 €V y un Parametro electrones requieran de una gran energl’a para

de Red a0=7,8064 Bohr. %
¥ pasar de la banda de valencia a la banda de
conduccion.
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Conclusiones

Al realizar los célculos de Energia vs Parametro
de Red en cada material, se observo que para el
Oroy Germanio tienen unmargen de errorentre
1%y el1,5%, conrespecto alos experimentales, lo
cual muestra la eficiencia del modelo tedrico
aplicado.

Se observo que la estructura de bandas del Oro
no presenta una energia prohibida, permitiendo
a los electrones pasar de la banda de valencia a
la banda de conduccién sin una energia
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