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Resumen

Investigamos las propiedades estructurales y electrénicas del YGasN, en la fase NaCl, usando la teoria densidad funcional
(DFT) y el método de ondas planas aumentadas y linealizadas (FP-LAPW) y los efectos de intercambio correlacion se tra-
taron usando la Aproximacion del Gradiente Generalizado (GGA) con la parametrizacion de Perdew — Burke — Ernzerhof.
Empleando la ecuacion de estado de Murnaghan se ajustaron los datos de energia en funcion del volumen para obtener el
valor 6ptimo de la constante de red y el modulo de volumen. Con este parametro de red obtuvimos la densidad de estados y
la estructura de bandas. Se observa que el material exhibe un comportamiento metalico debido a que no presenta una bre-
cha de separacion.

Palabras claves: YGasN, energia total, DOS, bandas, DFT, FP-LAPW, GGA

Abstract

We have investigated the structural and electronic properties of the YGasN, 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. Introduccién

En el grupo de nitruros del grupo I11-V encontramos que el
GaN, ha mostrado ser un semiconductor caracterizado por
presentar una brecha de energia ancha y directa de
~3.507eV que crece a medida que aumenta la presion [1].
Mientras que YN aparece como un semiconductor con una
brecha de energia indirecta de ~ 0,3 eV, que por el contra-
rio, tiende a disminuir ante el aumento de presién y a hibri-
dizar las bandas produciendo un comportamiento metalico

2.
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El estado base de cristalizacion para YN es de tipo NaCl
con parémetro de red a = 4,93 A y un médulo de volumen
de 157 GPa [2]. La constante de red experimental es a =
4,877 A [3]. Mientras que para el GaN su estado base de
cristalizacion es wurtzita con parametros de red:  a = 3,25
Ay c/a = 1,625y un mddulo de volumen de 169 GPa [2],
con valores experimentales de: a = 3,192 Ay c/a = 1,6278
[4] y un modulo de volumen entre 195-245 GPa [5]. Existe
una transicion de fase de wurtzita a NaCl para GaN con una
presion de transicion de PT ~ 44,2 GPa. Experimentalmente
esta transicion se ha observado a presiones que varian entre
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37GPa y 53GPa con reduccién en el volumen de aproxima- 160 i
120 Yo.zEGaanN ——Dostaal
damente 16% [5,7]. 804 ——DOS Ga - orbtal 45

: . . . 40 Estructura NaCl DOS Ga - orhita 4p
El GaN es un material muy atractivo para la industria, ya o —— DOS Ga- orbital 3d
que por sus propiedades anteriormente enunciadas se ha w
utilizado en la construccién de diodos emisores de azul,
verde, y en laser de emision azul y ultravioleta (que pueden
ser usados en tecnologia de almacenaje y lectura de infor-
macion) y en dispositivos electrénicos con capacidad de
resistir altas temperaturas y distintos tipos de radiacion [2].
Mientras que el YN por posee propiedades refractarias, lo 11
hace un buen candidato para la elaboracion de varios dispo-
sitivos, ya sea como compuesto puro, en heteroestructuras o oMl F o el
en aleaciones como: Ga,,V,N [6], Al,GayN, In;,GayN [8] w12 '8Energ.'a?eV) 0 4 8
y YixInyN [9] entre otros, cuyo propdésito sea de trabajar en ) )
condiciones extremas de temperatura. Por todo lo anterior Fig.2. DOS de Ga orbitales 4s, 4p y 3d
es de interés estudiar la heteroestructura YGazN, explorado
las condiciones necesarias para la existencia de la fase 4 propiedades Electronicas
NaCl.
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2. Método de Calculo 120 Y, ,.Ga, N —Dos ol
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Los célculos se realizaron empleando el cédigo wien [10]. w09 Bstructura NaCl DOS ¥ - orbiales 4d
Los efectos de intercambio y correlacion se trataron usando o m
la aproximacion del gradiente generalizado (GGA) [11].
Los radios muffin-tin fueron: Ry = 1.8, Rg; = 1.92 y Ry =
1.6 Bohr para los atomos de Y, Ga y N respectivamente,
ademas se usaron: 58 puntos k en zona irreducible de Bri-
llouin, el momento angular maximo dentro de la esfera
muffin-tin lyax = 10 y Rut* Kuax = 8.0 con un valor de la
convergencia de la energia de 0.0001Ry. 1 J,\v\

3. Propiedades Estructurales 0 W NV ,.-~,'J"

T
-16 12 -8 -4 0 4 8
Energia(eV)

DOS(estados/eV)

De acuerdo a lo anterior, presentamos en detalle el estudio
de la estabilidad estructural en la fase NaCl en la concentra-
cién del 75% de GaN. La Figura 1 muestra la energia total Fig. 3. DOS del Y de los orbitales 5s y 4d
en funcion del volumen a T = 0°K, y de alli se obtuvieron

los parametros como: el mddulo de volumen By = 162 160

GPa, su derivada respecto a la presion B‘= 4.72, y la cons- 1204 ' Y, ,.6a,,N Total
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Fig. 4 DOS del N de los orbitales 2s 'y 2p para YGasN, .
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Fig.1. Energia total vs. Volumen para Y GazNj,.
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Fig. 5. Estructura de bandas para YGazN,; en la fase NaCl en
condiciones de minima energia,

Las Figuras 2 &4 4 muestran la Densidad de estados y la Fig.
5 la estructura de bandas de la aleacion del YGasN4 en
NaCl. La energia se ha referenciado al nivel de Fermi. En
estas figuras se observa que existen tres regiones principa-
les: la primera se localiza debajo de ~ -11 eV, formada por
electrones 3d-Galio y por los electrones 2s-Nitrogeno. Una
segunda region entre ~ — 8 eV y el nivel de Fermi formada
principalmente por electrones 2p-N y pequefias contribucio-
nes de 5s-Y, 2s-N y 4s-Ga y una tercera region arriba del
nivel de Fermi formada principalmente por electrones 4s-
Ga, 2p-N y 2s-N y 4d-Y y pequefias contribuciones 5s-Y y
4d-Y. De estas figuras se concluye que el compuesto
Y GazN, tiene comportamiento metalico.

5. Recapitulacion y Conclusiones

Usando primeros principios se han obtenido las propiedades
estructurales y electrénicas del YGazN, en la fases NaCl. Se
obtuvieron los pardmetros estructurales como: el médulo de
volumen B, = 162 GPa, su derivada respecto a la presion
B“min = 4.72, la energia total E,, = -8.69 eV , la constante
de red ami, = 3.18 A y el volumen de equilibrio Vi, = 22.83
A% En la DOSy en la estructura de bandas se observé que
a P = 0 en la fase NaCl el compuesto se comporta como
metal, donde en la estructura de bandas se observa que la
mayor contribucion alrededor del nivel de Fermi correspon-
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de a los electrones N-2s y pequefias contribuciones de Ga-
4s.
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