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RESUMEN

En este articulo se hace un estudio detallado de la
estabilidad estructural y las propiedades electrénicas
de Y In N para varias concentraciones de Y en la
estructura de la sal (NaCl or B1), usando los métodos
de la Density Functional Theory (DFT) y Full-
Potential linearized augmented plane wave
(FP-LAPW) Para cada concentracién de x, en la
grafica de energia en funcién del volumen por celda
unitaria se encontré un minimo; ademads, la energia
de cohesion es negativa, lo cual indica que el
compuesto es estable o metaestable. La estructura
de bandas muestra marcados cambios cuando x varfa.

ABSTRACT

Using the Density Functional Theory (DFT) method
and Full-Potential Linearized Augmented Plane
Wave (FP-LAPW) method, we have studied in
detail the structural stability and the electronic
properties of Y In, N for several Y concentration
values in the rocksalt-like structure (NaCl 6 B1).
For each x concentration, we have found a minimum
in the graphic of energy versus volume of unitary
cell; besides, the cohesion energy is negative, which
indicates that the compound is stable or metastable.
The band structure shows strong changes when x
varies.



1. Introduccion

En los tltimos afios la tecnologia ha desarrollado
nuevos materiales que presentan propiedades elec-
trénicas y Opticas que se modulan con diferentes
pardmetros. En este contexto, YInN es un material
potencialmente atractivo para la industria, porque
estd formado por dos materiales: InN y YN que
exhiben caracteristicas muy diferentes en su com-
portamiento con la presion hidrostatica externa. En
el primer caso, la brecha 6ptica del InN aumenta
con la presion, mientras que el YN reduce su bre-
cha con el aumento de la presién (Mancera, 2003).
Es de esperar, que para ciertas concentraciones de
Ytrio, la brecha dptica se mantenga constante al
variar la presion. Este comportamiento seria de uti-
lidad en dispositivos que trabajen a presiones altas
variables.

El grupo de nitruros III-V (ScN, YN y LaN) esta
basado en los primeros metales de transicién
correspondientes al grupo IIIA de la tabla peri6di-
ca de Mendeleiev. Estos compuestos poseen pro-
piedades fisicas de alta dureza, poca fragilidad,
estabilidad en alta temperatura, alto punto de fu-
sion y buena conductividad térmica y eléctrica, lo
cual significa un uso potencial en el desarrollo de
dispositivos optoelectronicos, dispositivos de alma-
cenamiento magnético y recubrimientos duros para
herramientas de corte y proteccién de la corrosion
(Hohenberg, 1964; Gubanov,1994).

En un estudio del mddulo de volumen acerca de
la dureza de los nitruros con metales de transi-
cién, Grossman encontré que el médulo de volu-
men aumenta en la medida que el compuesto tiene
mads electrones d de valencia y mayor presencia
de electrones f en las capas internas (Grossman,
1999). En un trabajo previo se encontré que el
moddulo de volumen para el YN en el estado base
de cristalizacion NaCl es B = 157 Gpa, y para el
InN en su estado base de cristalizaciéon wurtzita
es B, = 123 GPa. Esto indica que el YN es un
material mds rigido que el InN. Se esperara en-
tonces que, con base en el estudio de Grossman,
el InN fuese mds duro que el YN, dado que el In
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tiene mas electrones d de valencia que el Y. La
razén es que en el YN existe un enlace covalente
entre los elementos y hay mayor interaccion entre
los orbitales 4d del Ytrio y los orbitales 2p del N
que entre el mismo tipo de orbitales en el InN (Man-
cera, 2003).

En el estudio de las propiedades estructurales y elec-
trénicas del YN también se encontrd una posible
transicion de la estructura NaCl a la estructura CsCl
para una presion relativamente baja (P(T) =138
Gpa); dado que la fase natural o mds estable de
energia minima para el InN es wurtzita (Mance-
ra, 2003) se espera, por tanto, que la fase de
cristalizacién natural para el YInN dependa de la
concentracion. Por ejemplo, si la concentracion de
Y es alta, deberia obtenerse que la fase de cristali-
zacion sea NaCl, mientras que si la concentracion
de Y es baja, entonces la fase de cristalizacion debe
ser wurtzita.

En el presente trabajo se estudia la fase NaCl de
YInN como base para un estudio posterior, en el
cual se determinard a qué concentracién de Y su-
cede el cambio de fase de NaCl a wurtzita. Tam-
bién se presenta en detalle el estudio de su
estabilidad estructural en la fase NaCl; se mos-
trardn los gréificos de energia contra volumen a T
=0 °K, y de alli se determinardn algunas propie-
dades termodindmicas y estructurales como el
modulo de volumen, B=-V (g P/9 V),, su deriva-
da, la energia de cohesion y el volumen de la cel-
da unitaria; en cuanto a la estructura electrénica
se hace un andlisis detallado de las densidades de
estado (DOS, por su sigla en inglés), y las curvas
de energia contra el nimero de onda 12 , 0 rela-
ciones de dispersion. El articulo estd organizado
asi: primero se describe el método usado; en la
seccion siguiente se muestra el estudio de estabi-
lidad y propiedades electrénicas; por dltimo, se
hace un recuento de lo hecho y se plantean algu-
nas conclusiones acerca del YInN.
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1.1 Fundamentos de la teoria de densidad
funcional

En general, la descripcién de las propiedades mi-
croscopicas, fisicas o quimicas de la materia en
cualquiera de sus fases (sélida, gaseosa o liquida)
es compleja; esto se debe a que siempre se tendrd
gran cantidad de particulas interactuantes entre si.
La solucidn exacta del problema, requiere resolver
la ecuacién de Schrodinger para un sistema de N
electrones y M iones:

1 N
+52 ‘

Jui=1

N p? NoM 7,2
Vi-X X

=i 2m j=1i=1 ‘r/ - R,

(1.1)

En (1.1) r y R son las posiciones electronicas y
atomicas, respectivamente. En esta ecuacion se ha
utilizado la aproximacioén de Born-Oppenheimer
(Sakurai, 1994) para no considerar, por ahora, la
dependencia de las posiciones de los iones en la
funcién de onda . Esta ecuacion es insoluble ana-
liticamente, e incluso sus soluciones aproximadas
son dificiles de encontrar.

La primera aproximacion para la soluciéon numérica
estd dada por el conjunto de ecuaciones de Hartree
(Afken, 1980). Estas ecuaciones reducen el sistema
de N electrones a N ecuaciones de un solo electron.
En esta aproximacion se considera que el electrén
de interés interactia sélo con un campo promedio
debido a los electrones restantes. El tipo de funcién
de onda que se propone es, simplemente, el producto
de las funciones de onda de cada uno de los N elec-
trones. Esta funcién es simétrica bajo el intercambio
de dos coordenadas, violando asi los principios de
antisimetria necesarios en la funcién de onda que
describe a los electrones.

Esta falla se corrige en la aproximacion de Har-
tree-Fock; en ella, la funcién de onda se toma como
el determinante de Slater de las distintas funciones

"Mas adelante se observara que las posiciones atémicas pueden
tomarse como nuevos parametros variacionales, al minimizar la
energia total del sistema con respecto al volumen e indirectamente
respecto del parametro de red.

6 Tecnura |aﬁo 8 |No.16| primer semestre de 2005

de onda para un solo electrén. Este determinante
se define como:

®(R,r)=SDg, (1,,0,)=

¢1(’i’61) ¢1(r2,0'2) ----- ¢1(rN’O-N)
| ¢2(’i’0-1) 08 (rz’Gz) ----- ¢2(rN’GN)
JN!
(N (’]761) ¢j (”2»0-2) ----- ¢(rN7o-N)
(1.2)

En (1.2) o, corresponde al espin de la i-€sima par-
ticula.

Al calcular el valor esperado del hamiltoniano con
esta nueva funcién de onda aparece un nuevo tér-
mino: la energia de intercambio. Este término da
cuenta de la energia necesaria para intercambiar
de posicion dos electrones cualesquiera. Por tanto,
al calcular el valor esperado del operador hamilto-
niano en la ecuacién (1.1), se obtiene la energia
total de la configuracién electrénica en la aproxi-
macién de Hartree-Fock:
E,.=E.+E,+E +E

on—e

(1.3)

En la ecuacion anterior, E, es la energia cinética de
los electrones, E, es la energia de Hartree (repul-
si6n coulombiana entre electrones), E_es la energia
de intercambio, E, , es la energia de interaccion
entre la configuracioén electrénica y la red de iones
atémicos.

La ecuacion (1.1) no da cuenta de todas las posi-
bles interacciones existentes entre los distintos
electrones. Un ejemplo de interaccién no conside-
rada es la que ocurre entre un par de electrones
muy cercanos y con espines paralelos; por el prin-
cipio de exclusién de Pauli deberdn separarse, con
lo cual aumentarén la energia cinética del sistema
y disminuiran la potencial. Otro fendmeno usual y
no considerado, es la aparicion de un estado des-
ocupado (hueco) por el movimiento de un electron,



al cual se ve atraido otro electrén distinto. La ener-
gia de correlacién, que es la diferencia entre la
energia total del sistema y la calculada por el méto-
do de Hartree-Fock, es un nuevo término en la
ecuacion para la energia que da cuenta de interac-
ciones como las anteriormente descritas.

Esta energia de correlacion es muy dificil de mol-
dear en sistemas complejos, por lo que son
necesarios métodos alternativos como el de teoria
de la densidad funcional, o DFT por sus siglas en
inglés. Inicialmente este método fue establecido en
1964 (Hohenberg, 1964) sobre dos grandes pilares:
el teorema de Hohenberg-Kohn y las ecuaciones
de Kohn-Sham. Hohenberg-Kohn demostraron que
la energia total®> de un gas de electrones fuerte-
mente interactuante, sélo es funcion de la densidad
electrénica E[p], y que para el estado base, esta
energia es un minimo; de esta forma se introduce
un principio variacional a la teorfa.

Matemadticamente, el teorema citado puede expre-
sarse en las dos ecuaciones siguientes:

Elpl=Ec[p]+E,[P]+E. [p]+

Eion—e [p] + Eion—ion [p] (1 4)
L2
&1, (1.5)

En la primera de las anteriores ecuaciones se ha
hecho explicita la dependencia funcional de la ener-
gia con respecto a la densidad electrénica p(r), y
se ha cambiado la energia de intercambio por la
energia total de intercambio; por definicion, la co-
rrelacion resulta ser la diferencia entre la energia
total y los demds términos de la ecuacion:
Ev=E-Ex-E;—-E, .~ E4 i,
La ecuacion (1.4) es el funcional de Kohn-Sham y
no se conoce su forma funcional exacta, si bien el

2|ncluyendo la de intercambio y la de correlacion.
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teorema de Hohenberg-Kohn garantiza su existen-
cia (Kohn, 1965).

En la segunda ecuacion, se declara que la energia
es minima para cierta densidad electrénica p, que
es la densidad solucion para el estado base del sis-
tema.

Utilizando el método variacional de los multiplica-
dores de Lagrange para minimizar el funcional de
la energfa, se llega a un conjunto de N ecuaciones
diferenciales de un electrén, independientes y no
interactuantes. Ellas se denominan ecuaciones de
Kohn-Sham, y tienen la misma forma matematica
que la ecuacién de Schrodinger.

2
[——Vﬁ +V, (F)+V, (F)+V (F) —E,](pi(F) =0
2m

(1.6)

En (1.6) E, se denomina valor de propio de energia
de Kohn-Sham, V. es el potencial de interaccion
entre el electrén y cada uno de los dtomos de la
red, y los operadores V, .y V, toman la forma:

Ao (P)
Vy (F)= J.|7 _ dr potencial de Hartree
. OE_(p(¥) potencial de
V. (7 ) = dp (,:f) intercambio-correlacion

Como se puede observar, el V. es la derivada fun-
cional de un nuevo funcional denominado energia
de correlacion e intercambio E_[p], cuya forma no
se conoce analiticamente pero que mds adelante
se modelara bajo ciertas aproximaciones.

Hasta aqui la teoria DFT ha reemplazado de ma-
nera exacta un sistema de electrones fuertemente
interactuantes por otro de electrones no interac-
tuantes. Ahora puede encontrarse la densidad
electrénica p(7) usando las funciones de onda
de Kohn-Sham,

YInN: nueva perspectiva. Estudio de sus propiedades estructurales y electronicas
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P(F)=§¢7¢i (1.7)

Las ecuaciones (1.6) y (1.7) se denominan siste-
mas de ecuaciones autoconsistentes de Kohn-Sham
(Kohn, 1965) y su solucién brinda la densidad que
cumple con la segunda ecuaciéon de Honhenberg-
Kohn (1.5), es decir, la densidad que minimiza la
energia del sistema. Es autoconsistente, porque
conociendo el conjunto de funciones ¢, puede cons-
truirse la densidad electrénica gracias a la ecuacion
(1.7). Con esta densidad se halla el potencial usan-
do la ecuacion de Poisson; este potencial corregido
se usa de nuevo en las ecuaciones de Kohn-Sham,
para obtener otro conjunto de funciones ¢, . De
esta forma, la solucion se obtiene de manera auto-
consistente, hasta que la densidad electrénica no
cambie apreciablemente o hasta que la energia del
sistema converja hacia un valor.

Para terminar, falta conocer la forma del funcional
E_[p], el inico que no se conoce en forma exacta;
s6lo se conoce su dependencia de la densidad elec-
trénica, para el caso de un gas uniforme de
electrones. La energia de correlacion e intercam-
bio se puede aproximar de diversas formas:
mediante la Aproximaciéon de Densidad Local
(LDA) o Aproximacion de Gradiente Generalizado
(GGA). Para los calculos realizados en este traba-
jo se uso este dltimo, que ha mostrado ser maés
eficiente que el LDA y presenta mejores resulta-
dos de las propiedades de metales de transicion 3d
y mejores resultados en el calculo de la densidades
de estados base en dtomos ligeros, moléculas, clus-
ters y s6lidos compuestos de ellos, aunque también
incrementa los parametros de red de algunos ma-
teriales con elementos pesados.

Ademds, la aproximacion GGA es un refinamiento
de LDA que define la energia de intercambio y
correlacion, dado que incluye el gradiente generali-
zado de la densidad de carga |Vp(17)| . Por tanto, la
energia de intercambio y correlacién en GGA, co-
rresponde a (Perdew, 1996):

ES [ p|Vp|]=[dF p(F)Fyc (p.Vp)
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En la ecuacion anterior, F, . se construye con el
objeto de interpolar el valor de la energia de inter-
cambio y correlacién por electrén en cada punto
del espacio, conociendo el valor de la densidad y su
gradiente en ese punto.

Existen diversos programas sobre DFT y todos se
basan en el mismo principio, diferencidndose s6lo en
la forma en que toman la funcién inicial y la base
para la solucién de las ecuaciones de Kohn-Sahm.
En este trabajo se usara el método LAPW, que con-
sidera un conjunto de funciones hibridas entre los
conocidos armoénicos esféricos y las ondas planas.

1.2 El método de ondas planas aumentadas
y linealizadas FP-LAPW

El método LAPW es uno de los muchos que exis-
ten para realizar cdlculos basados en la teoria de
DFT (Blaha, 1999); plantea que el espacio que ro-
dea cada atomo se divide en dos zonas, como se
muestra en la figura 1.

Figura 1. Particion de la celda unitaria dentro de esferas
atémicas (I) y una region intersticial (II)

II

La zona I es una esfera centrada en cada uno
de los atomos que forma la base de estudio, cuyo
radio se elige de tal forma que no existan sobrela-
pamientos entre esferas; la zona II es la zona
intersticial entre las esferas; para cada una de es-
tas zonas se utiliza una base diferente para expresar
la funcién de onda.

Por su parte, el método FP-LAPW es una mejora
al método APW elaborada por Andersen; propone
que la funcién de onda en la zona I ya no sea sé6lo
una superposicion de las funciones U(r)Y, (r), sino
que ademds haya superposicién de sus derivadas



- dU
I l = —
OE -,

(_dZ_l_l(Hl)

que satisfacen:

i 2 +V(r)-E, )rUl (r=rU,(r)
Esta ecuacién resulta de derivar la ecuacion de
Schordinger radial con respecto a la energia E,. De
esta forma, la nueva base denominada LAPW (Li-
nearized Augmented Plane Waves) es:

0, (F)= IZ[AZMUZ (F.E)+B,U, (F.E,,) Y, ()

Zona I (1.8)
0,(F) = 5C,e "
Q
Zona II (1.9)

En (1.8) y (1.9) las funciones base ¢,, representan
estados caracterizados por el nimero de onda f
de la primera zona de Brillouin. Con estos dos con-
juntos de coeficientes en la zona I (A, y B, ), ya
puede garantizarse la continuidad de la funcién de
onda y su derivada en el limite de las dos zonas. La
funcion de onda total serd una contribucién lineal
de estas funciones base:
Pr) =2 G, (1.10)
En (1.10), los vectores f son de la primera zona de
Brillouin. Los coeficientes C se determinan me-

diante el principio variacional de minimizacion de la
energia total.

En forma general, el método expande el potencial
de la siguiente forma:

V(r)= lZ"zm(F)l/zm(’7) en la zona |

V(r)= %Vkeik.F en la zona 1T

Es decir, en el interior de la zona I se expande el
potencial en armonicos esféricos, y en la zona Il en
ondas planas. Vale la pena senalar que en éste y en
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otros métodos, las esferas que limitan la zona I se
siguen denominando esferas muffin-tin.

2. Método

Para todas las concentraciones de Y, los pardme-
tros son: Y: radio muffin-tin = 3,40/&, In: radio
muffin-tin = 3,46A y N: radio muffin-tin = 3,02A;
ademas de otros valores utilizados, como:

o [ =100.1  esel factor que determina el
maximo valor de /; se toma en la funcion de
onda de la ecuacién (1.8) que equivale al mo-

mento angular dentro de la esfera muffin-tin.

e R .= 8,0. R, . determina el tamafo de la
base de funciones ¢, que se tomardn en la
ecuacion (1,9) yesiguala R, =R X K _,

donde K . esla magnitud del mayor vector G

y R el radio muffin-tin de la esfera mas pe-

queiia.

e Energia de separacion entre estados de coraza
y de valencia: —7,0Ry.

¢ Elntmero total de vectores j en la primera zona
de Brillouin & =2.500.

e Ciriterio de convergencia en energia de los ci-
clos autoconsistentes: 0,0001Ry.

e Pardmetro de mezclado: 0,25 dentro del esque-
ma de Broyden.

Para cada una de las concentraciones se calculd la
energia de cohesion (energia total menos energia
de cada atomo aislado) para diferentes volimenes.
Los datos fueron ajustados a la ecuacién de estado
de Murnaghan (Murnaghan, 1994):

v, )35
E(V)=E<vo)+[B°,V°] ( 4 AT
B, -1 B, -1
(1.11)

En (1.11), Ves el volumen de la celda primitiva, V,
el volumen de equilibrio, B es el médulo del volumen
(médulo de bulk), y B(') la derivada del médulo B,
con respecto a la presidon para el volumen de

YInN: nueva perspectiva. Estudio de sus propiedades estructurales y electronicas
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equilibrio. Los coeficientes de esta ecuacion se
calculan por el método de minimos cuadrados; asf,
puede calcularse el volumen de equilibrio y el médulo
de volumen; este dltimo es igual al inverso de la
compresiblidad %(, la cual se expresa como un
indicador de cambio de volumen en respuesta a
cambios de presion a temperatura constante e igual

p=_L9v
a cero vor T

3. Resultados y discusion

3.1 Propiedades estructurales

Célculos preliminares del YN mostraron que la es-
tructura del estado base es NaCl, aunque también
existe un minimo local en la estructura wurtzita con
una energia de 0,28 eV/férmula-unidad mas alta
que el minimo de NaCl.

De otra parte, el estado base de la estructura de
InN es wurtzita, pero cambia a la estructura NaCl
con una presion de aproximadamente 9 GPa
(Mancera, 2003). Por tanto, se espera que en la
aleacién entre YN y InN los resultados de estado
base de cristalizacién se encuentren entre las
estructuras NaCl o wurtzita, dependiendo de las
concentraciones de Ytrio y de la presion externa.

Los cambios de fases son importantes porque las
propiedades del material dependen fuertemente de
su estructura. Por ejemplo, YN en la estructura
wurtzita (a presion cero P = 0), es un semiconduc-
tor con un GAP de energia aproximadamente igual
a 0,85 eV, pero si P < PT (i.e. antes de la transicién
de fase; PT es la presion a la cual ocurre la transi-
cion de fase a NaCl) el comportamiento es metélico
(Mancera, 2003).

Con respecto al material YInN, los graficos de
energia de cohesion en funcién del volumen para
la estructura NaCl para las concentraciones
Y0.251n0.75 1_\1’ YOASIHO.SN y Y0.751n0.25N §€ mues-
tran en la figura 2.

10 Tecnura |aﬁo 8 |No.16| primer semestre de 2005

Figura 2. Energia de cohesion en funcién del volumen de las
aleaciones a) Y . In . N;b) Y ;In N y o) Y . In N
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Al observar estas graficas es claro que existe un
minimo de energia y que por tanto el material es
estable (o al menos metaestable) para cada una de
las concentraciones de Ytrio consideradas. El valor
del volumen en el minimo de energia corresponde
al volumen de equilibrio, y de alli se deduce la
constante de red. Esta dltima obedece a la ley de
Vegard, como se observa en la figura 3; es decir, la
constante de red varia linealmente, asi (a en A):

Aypn = (3’308 + 0’167)5)‘4 =a,y t (aYN AN )x

En la ecuacion anterior, a, , es el parametro de red
del InN y aYN es el pardmetro de red del YN. En
la gréfica se observa que el pardmetro de red a,
aumenta con el aumento de la concentracion x de
Ytrio. Para entender esto recuérdese que el radio
covalente de Y es mayor que el de Iny N (Y: 1,624,
N:0,75A, In: 1,44A).

Figura 3. Constante de red de Y, In N en las diferentes
concentraciones de x en la fase NaCl
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De las gréficas de energia contra volumen se
obtienen otros pardmetros estructurales como el
mddulo de volumen (B ) y su derivada, y la energia
de cohesion (E, ) para las diferentes concentraciones
x de Ytrio. Estos pardmetros estructurales se
presentan en la tabla 1; también se observa
disminucion de la energia de cohesidn con la
concentracion de Y.

Figura 4. Energia de cohesion en funcién de las
concentraciones de Y para Y, In N en la fase NaCl
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La figura 4 muestra la energia de cohesion en fun-
cion de la concentracion de Y, la cual disminuye
con el aumento de x. La energia mds pequefia se
obtiene para una concentracioén de Ytrio al 100%,
dando a entender que este compuesto es mas es-
table que el InN (Mancera, 2003). Esto significa
que para deshacer un cristal de YN, se necesita
realizar un mayor trabajo que para deshacer un
cristal de InN.

Tabla 1. Parametros estructurales de las diferentes concentraciones de Y en la estructura NaCl

(en todos los casos c/a = 2,828427).

Parametros InN Y, ,sIn, N Y, In, N Y, ,sIn, N YN
a(A) 331 337 342 344 3,49
A\ (A3) 25,61 27,18 28,27 28,97 29,89
B, (Gpa) 160 175 145 148 157
E, (V) -6,32 -7,42 -9,26 -11,15 -13,10

YInN: nueva perspectiva. Estudio de sus propiedades estructurales y electronicas

desde sus primeros principios
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3.2 Propiedades electronicas

En esta seccidon se describen las propiedades
electronicas de Y In, N para las diferentes con-
centraciones de Y. La figura 5 muestra la estructura
de bandas a lo largo de algunas direcciones de alta
simetria; en estas figuras se observa la energia de
los electrones en funcion del vector de onda [,
tomado a lo largo de algunas direcciones de alta
simetrfa de la primera zona de Brillouin para un cris-
tal cubico centrado en las caras (FCC). Para cada
concentracion de Ytrio, la estructura de bandas se
calcula en las configuraciones en equilibrio (NaCl),
usando la constante de red correspondiente al vo-
lumen que minimiza la energia de cohesién para
cada concentracion (véase tabla 1); el cero de la
energia se ha elegido en el nivel de Fermi.

En las figuras 5a a Se se observan las mismas tres
regiones principales: la primera debajo de los -10
eV, en especial debido a los electrones 4d del Indio,
electrones 2s del nitrégeno y 4p del Ytrio. Otra re-
gién entre -7eV y el nivel de Fermi debido a los
electrones 2s y 2p del nitrégeno, con una pequeifia
contribucién de los electrones 4p del Ytrio y los
electrones 5s y 5p del Indio y, por dltimo, en la re-
gién mds alta de energia, se observa la contribucién
de los electrones 4d del Ytrio, electrones 2p del ni-
trégeno y una pequefia contribucién de los electrones
5s y 5p del Indio. De nuevo se observa que al au-
mentar la concentracién del Ytrio hay una fuerte
hibridacién entre los estados de N, el Ytrio y el In.

En la figura 5a se muestra un GAP de energia indi-
recto de aproximadamente 1,8 eV, ya que el maximo
de energia de la banda de valencia se encuentra en
el punto Iy el minimo de la banda de conduccién
en el punto X. Cuando el electrén cae de la banda
de conduccién a la de valencia desde el punto X
hasta el punto I', se emite un foton y se dispersa un
fonon; esta dispersién adicional de un fonén hace
que semiconductores de GAP indirecto no sean tan
apropiados para instrumentos optoelectrénicos,
como los semiconductores de GAP directo.

En la figura 5b se observa que el GAP ya se ha
vuelto directo en I' y que su valor ha disminuido casi
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a la cuarta parte del GAP del YN; esto indica que
entre las concentraciones x =0,75 y x = 1,0 de Ytrio,
la disminucion del GAP es muy importante y, ade-
mds, en alguna concentracion en ese rango de valores
debe darse la transicién de semiconductor indirecto
a directo. En la figuras 5c se observa que el GAP de
energia es igual a cero o casi cero; esto significa que
para alguna concentracién de Ytrio cercana al 0,5,
el compuesto se comporta como un semimetal.

A medida que sigue aumentando la concentracién
de Ytrio el GAP se vuelve negativo, lo que implica
que el compuesto comienza a comportase como un
mal metal o metal. En la figura Se se observa que
el InN tiene un comportamiento casi metdlico.
Como se sabe, la DFT subestima los GAP de ener-
gia y, por tanto, se espera que en todos los casos,
los GAP experimentales sean mayores.

Las figuras 5b y 5¢ muestran que el maximo de la
bandas de valencia en I' es triplemente degenera-
do; en las figuras 5d y Se el degeneramiento en

Figura S. Estructura de bandas para Y _In N
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5a. Estructura de bandas de YN.



dicho punto es de orden dos. El triplete se ubica
por debajo del nivel de Fermi; este degeneramien-
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to se debe a que en un cristal cubico, las direccio-  C3.
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YInN: nueva perspectiva. Estudio de sus propiedades estructurales y electronicas
desde sus primeros principios
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nes x,y,z son completamente equivalentes, como
puede comprobarse con la operacién de rotacién
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4. Recapitulaciéon y conclusiones

Desde primeros principios se ha calculado la
energia total usando el método de Ondas Planas
Aumentadas y Linealizadas (FP-LAPW) en la
estructura NaCl del compuesto Y In N para las
diferentes concentraciones de Y. En este articulo
se muestran los resultados de las propiedades
estructurales y electronicas para Y JIn N,
Yo,slno.sN y Yo,7slno,25N'

0,75

En conclusién, se observa que la estructura de
bandas depende fuertemente de la concentracion
de Ytrio, y que es posible modular el GAP de este
material desde el GAP del YN hasta cero. Tam-
bién se observa que hay transiciéon desde
semiconductor indirecto (YN) hacia semiconduc-
tor directo, cuando la concentracion de Y es de
aproximadamente 0,5, y se concluye que el para-
metro de red obedece la ley lineal de Vegard de
manera aproximada. Otro hecho importante es que
la energia de cohesion disminuye con el aumento
de la concentracion de Ytrio.
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