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Resumen

Reportamos un estudio de las propiedades estructurales y ectronicas de la superred de periodo corto 1x1-
(0001)GaN/RuN en la fase wurtzita usando FP-LAPW (Full-Potential Linearized Augmented Plane Waves)
con DFT (Density Functional Theory). Hemos encontrado que la superred tiene un comportamiento metélico,
asi este material podria ser Gtil como un posible contacto para el GaN. Un posible dispositivo semiconductor-
metal-semiconductor o semiconductor-metal podria ser disefiado con esta geometria
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Abstract

We report a study of the structural and electronic properties of short-period wurtzite 1x1-(0001)GaN/RuN superlattice
using the Full-Potential Linearized Augmented Plane Waves within Density Functional Theory. We have found that the su-
perlattice has a metallic behavior, thus this material is useful as possible contact to GaN. A possible semiconductor-metal-

semiconductor or semiconductor-metal device can be designed with this geometry.
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1. Introduccion

Recientes estudios de las superredes de periodo corto
AIN/GaN, InN/GaN y InN/AIN, han concluido que no sélo
el ordenamiento sino también el efecto de los electrones d
de Ga y de In son responsables de la reduccion del gap en
estas nuevas estructuras [1]. En el presente trabajo, hemos
estudiado la superred de periodo corto 1x1-(0001)GaN/RuN
usando LAPW con DFT [2,3] , tal como fue implementado
en el codigo WIEN2K [4], el término de intercambio y
correlacion fue determinado dentro de la aproximacion
GGA parametrizada por Perdew, Burke y Ernzerhof [5]. La
superred (1x1) se modeld en la fase wurtzita puesto que esa
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es la estructura de estado base de GaN, mediante la interca-
lacién de una capa de GaN con una capa de RuN. El nuevo
volumen de la celda se témo como aquel que minimiza la
energia. Para este volumen se calcularon las bandas electré-
nicas y las densidades de estados.

2. Consideraciones computacionales

La superred considerada pertenece al grupo de espacio
hexagonal # 156 (P3m1), cuyas seis operaciones de simetria
son:  (+X,%y,42), (Y, #X-y,:+2), (+y-X-X+2), (y,-X,+2),
(+X,+x-y,+2) y (+y-X,+y,+2). La estructura usada se muestra
en las figuras 1ay 1b. En la figura 1a, se observa la celda
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Fig. 1a Celda unitaria.

Fig. 1b Superred 1x1-GaN/RuN.

unitaria y algunas de sus dimensiones que se optimizaron.
También se muestra la coordinacion cuasi-tetragonal de
cualquiera de los atomos. En la figura 1b se observa un
modelo de la superred 1x1.

Las posiciones de los atomos fueron: Ga (0, 0, 0), N (0,0,
up), (2/3,1/3,1/2+ uy) y Ru (2/3,1/3,1/2). Los radios muffin-
tin usados para Ga, N y Ru fueron en bohr: 1.92, 1.50 y
1.70, respectivamente. La energia de corte para las ondas
planas usadas fue ~44.4 Ry y se usé un moméntum angular
méaximo de 10 para el desarrollo en arménicos esféricos de
la base dentro de la esfera de muffin-tin. Para el desarrollo
del potencial en serie de Fourier se us6 14.0 bohr como
méaximo valor para los vectores del espacio reciproco. Para
efecto de las integraciones se usaron 576 puntos en la parte
irreducible de la primera zona de Brillouin. Los pardmetros
que se optimizaron fueron: el No. de puntos K en la parte
irreducible de la primera zona de Brillouin; esto se realizd
mediante un gréfico de la energia con ese No. de puntos y
se escogio aquel No. de puntos K que mantuviera la energia
sin cambios dentro de una tolerancia de 0.0001 Ry. Algo
similar se realiz6 con el corte de energia de ondas planas.
Las demés optimizaciones que se realizaron fueron: el vo-
lumen de la celda, el cociente c/a, los pardmetros internos u;
y U,. Estas optimizaciones consistieron en tomar el valor
que minimiza la energia de la celda primitiva. De la optimi

62

cla
1625 1.630 1.635 1.640 1.645

' : i . ——-20.3114
-20.254 ca B 1203116
-20.26+4 1-20.3118

S -20.27+ volumen 1-20.3120 S

L 20.284 5

2 -20. 1-20.3122 g

S ] =

g 20.29 1-20.3124 5

& -20.304 4-20.3126 W
20.31 1-20.3128
20,32 , 20.3130

156 158 160 162 164 166 168 170 172

Volumen (bohr®)

Fig. 2a Variacion de la energia con los parametros de red: volu-
meny cla.
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Fig. 2b Variacion de la energia con los pardmetros internos u, y u,

zacion de la energia con el volumen de la celda primitiva se
obtuvieron los pardmetros estructurales con el ajuste a la
ecuacién de Murnaghan [6].

3. Resultados

En las figuras 2a y 2b se muestran las optimizaciones reali-
zadas. Los parametros estructurales obtenidos fueron: a=
6.139 bohr = 3.249 A, c/a= 1.6291, u,= 0.3985, u,= 0.4019,
maddulo de volumen ~403 GPa. La longitud de enlace Ga-N
fue de 2.109 A mientras que la longitud de enlace Ru-N fue
2.128 A, que corresponde a ~1.009 veces la longitud del
enlace Ga-N en la misma superred. Experimentalmente el
GaN en wurtzita presenta a=3.189 A, ¢=5.185 A, c/a=1.626
[7] la longitud de enlace (para caso ideal u=3/8) GaN es de
~1.944 A. La diferencia en los valores de las constantes de
red de la superred 1x1 con respecto al GaN wurtzita es de
tan s6lo 1.88%. La diferencia para c/a es de 0.19%. Por
tanto, vemos que la presencia de RuN en una superred 1x1
cambia en muy poco las caracteristicas estructurales respec-
to al material GaN wurtzita, pero altera profundamente las
caracteristicas electronicas, como se vera mas adelante.

En la figura 3a y 3b se han dibujado las bandas y las densi-
dades de estados (DOS) para la superred wurtzita de corto
periodo GaN/RuN. Los célculos se realizaron teniendo en
cuenta la polarizacion de spin, debido a la presencia del Ru,
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cuya ubicacion en la Tabla Periddica es justo debajo del Fe.
El estado base del Ru atémico aislado es [Kr]4d5s®, mien-
tras que el del Fe es [Ar]4d®5s®. Como se ve existe la posi-
bilidad de que el Ru introduzca alguna perturbacion magné-
tica. En la figura 3b se nota que las DOS para las dos pola-
rizaciones de spin son idénticas. Por tanto, se concluye que
el material no presenta momento magnético espontaneo a
OK que es la temperatura a la cual se realizaron los célculos.
También es claro que la superred presenta comportamiento
metélico, en oposicion al GaN wurtzita que tiene un com-
portamiento de aislante a OK (gap experimental ~3.4 eV
[7]). Ya que esta superred presenta caracteristicas metalicas
y como sus propiedades geométricas son muy parecidas,
proponemos que una de sus aplicaciones es el ser usado
como contacto al GaN wurtzita. Recientemente, se fabrico
un diodo Schottky GaN/Ru [8]. Es claro que la superred
presentada en este trabajo es un material nuevo que presenta
caracterisiticas electrénicas muy diferentes a las del contac-
to del Ru metélico sobre el GaN.

4. Recapitulacion y Conclusiones

Se han determinado las propiedades estructurales de una
superred 1x1 GaN/RuN. Se hall6 que esta superred es muy
parecida estructuralmente al GaN wurtzita, pero difiere
notablemente de este Gltimo en sus caracteristicas electroni-
cas. También hemos encontrado que la superred tiene un
comportamiento metalico, y es Gtil como participante en un
posible dispositivo semiconductor-metal-semiconductor o
semiconductor-metal.
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Fig.3a Estructura de bandas para la superred GaN/RuN.
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Fig.3b DOS total para la superred GaN/RuN para cada polariza-
cién de spin. Las energias se han referido al nivel de Fermi.



