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Resumen 
Investigamos las propiedades estructurales y electrónicas del YGa3N4 en la fase NaCl,  usando la teoría densidad funcional 
(DFT) y el método de ondas planas aumentadas y linealizadas (FP-LAPW) y los efectos de intercambio correlación se tra-
taron usando la Aproximación del Gradiente Generalizado (GGA) con la parametrización de Perdew – Burke – Ernzerhof. 
Empleando la ecuación de estado de Murnaghan se ajustaron los datos de energía en función del volumen para obtener el 
valor óptimo de la constante de red y el módulo de volumen. Con este parámetro de red obtuvimos la densidad de estados y 
la estructura de bandas. Se observa que el material exhibe un comportamiento metálico debido a que no presenta una bre-
cha de separación. 
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Abstract 
We have investigated the structural and electronic properties of the YGa3N4 in the NaCl phase,  using the Theory Function-
al Density (DFT), the Full Potential Linearized Augmented Plane Waves Method (FP-LAPW) and the exchange and corre-
lation effects were treated using the Generalized Gradient Approximation (GGA) with the Perdew – Burke – Ernzerhof ap-
proximation. Using the Murnaghan state equation,  we have fit the energy data in function of volume to obtain the optimal 
lattice constant and the bulk modulus. With this lattice constant, we calculated the density of states and the structure of 
bands. It is observed that the material exhibits a metallic behavior because it doesn’t present a gap energy.  
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1. Introducción 

En el grupo de nitruros del grupo III-V encontramos que el 
GaN, ha mostrado ser un semiconductor caracterizado por 
presentar una brecha de energía ancha y directa de 
~3.507eV que crece a medida que aumenta la presión [1]. 
Mientras que YN aparece como un semiconductor con una 
brecha de energía indirecta de ~ 0,3 eV, que por el contra-
rio, tiende a disminuir ante el aumento de presión y a hibri-
dizar las bandas produciendo un comportamiento metálico 
[2].  

El estado base de cristalización para YN es de tipo NaCl 
con parámetro de red a = 4,93 Å y un módulo de volumen 
de 157 GPa [2]. La constante de red experimental es a = 
4,877 Å [3].  Mientras que para el GaN su estado base de 
cristalización es wurtzita con parámetros de red:     a = 3,25 
Å y c/a = 1,625 y un módulo de volumen de 169 GPa [2], 
con valores experimentales de: a = 3,192 Å y c/a = 1,6278 
[4] y un módulo de volumen entre 195-245 GPa [5]. Existe 
una transición de fase de wurtzita a NaCl para GaN con una 
presión de transición de PT ~ 44,2 GPa. Experimentalmente 
esta transición se ha observado a presiones que varían entre 
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37GPa y 53GPa con reducción en el volumen de aproxima-
damente 16% [5,7].  
El GaN es un material muy atractivo para la industria, ya 
que por sus propiedades anteriormente enunciadas se ha 
utilizado en la construcción de diodos emisores de azul, 
verde, y en láser de emisión azul y ultravioleta (que pueden 
ser usados en tecnología de almacenaje y lectura de infor-
mación) y en dispositivos electrónicos con capacidad de 
resistir altas temperaturas y distintos tipos de radiación [2]. 
Mientras que el YN por posee propiedades refractarias, lo 
hace un buen candidato para la elaboración de varios dispo-
sitivos, ya sea como compuesto puro, en heteroestructuras o 
en aleaciones como: Ga1-xVxN [6], Al1-xGaxN, In1-xGaxN [8] 
y Y1-xInxN [9] entre otros, cuyo propósito sea de trabajar en 
condiciones extremas de temperatura. Por todo lo anterior 
es de interés estudiar la heteroestructura YGa3N4 explorado 
las condiciones necesarias para la existencia de la fase 
NaCl. 
 
2. Método de Cálculo 
Los cálculos se realizaron empleando el código wien [10]. 
Los efectos de intercambio y correlación se trataron usando 
la aproximación del gradiente generalizado (GGA) [11]. 
Los radios muffin-tin fueron: RY = 1.8, RGa = 1.92  y RN = 
1.6 Bohr para los átomos de Y, Ga y N respectivamente, 
además se usaron: 58 puntos k en zona irreducible de Bri-
llouin, el momento angular máximo dentro de la esfera 
muffin-tin lMÁX = 10 y RMT* KMÁX  = 8.0 con un valor de la 
convergencia de la energía de 0.0001Ry. 
 
3. Propiedades Estructurales 
De acuerdo a lo anterior, presentamos en detalle el estudio 
de la estabilidad estructural en la fase NaCl en la concentra-
ción del 75% de GaN. La Figura 1 muestra la energía total 
en función del volumen a T =  00K, y de allí se obtuvieron 
los parámetros como: el módulo de volumen    B0 = 162 
GPa, su derivada respecto a  la presión B‘= 4.72, y la cons-
tante de red amin = 3.18 Å y el volumen de equilibrio Vo = 
22.83 Å3. 

 
Fig.1. Energía total vs. Volumen para YGa3N4. 
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Fig.2. DOS de Ga orbitales 4s, 4p y 3d 

 

4. Propiedades Electrónicas 
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Fig. 3. DOS del Y de los orbitales 5s y 4d 
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Fig. 4 DOS del N de los orbitales 2s y 2p para YGa3N4 . 
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