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AVANCES EN LA APLICACION DE POTENCIALES EFECTIVOS EN EL
ESTUDIO DE NANOESTRUCTURAS SEMICONDUCTORAS A NIVEL
ATOMISTICO

> Jaro RicARDO CARDENAS

RESUMEN

Se presentan adelantos recientes en el método de potenciales efectivos para el estudio de nanoestructuras semi-
conductoras a nivel atomistico. Se demuestra que el esquema de derivacion de potenciales efectivos, a partir de calculos
basados en la teoria del funcional de la densidad en la aproximacién de densidad local, puede ser extendido a diferentes
composiciones y no se restringe a materiales con igual nimero de aniones y cationes. Se muestra que el método puede
seraplicado ala derivacién de potenciales atdmicos de impurezas. Los resultados permiten concluir, gracias ala similitud
de los resultados obtenidos usando potenciales efectivos y usando formalmente la teoria del funcional de la densidad,
que la nueva generacion de potenciales son lo suficientemente precisos para su aplicacién al estudio de nanoestructuras
semiconductoras, en donde el niimero de atomos supera el limite de los calculos estandar realizados usando la teoria del
funcional densidad.

PALABRAS CLAVE: Nanociencia, calculos de primeros principios, potenciales efectivos, materiales semiconduc-
tores, sistemas de baja dimensionalidad, calculos Atomisticos.

ADVANCES ON THE APPLICATION OF EFFECTIVE ATOMIC POTENTIAL TO THE STUDY
OF SEMICONDUCTOR NANOSTRUCTURES AT ATOMISTIC LEVEL

ABSTRACT

Recentadvances are presented in the effective potential method for the study of semiconductor nanostructures at
atomisticlevel. Itis shown that the scheme of derivation of effective potential from based on Density functional theoryin
the local density approximation calculations, can be extended to different compositions and is not restricted to materi-
als with an equal number of anions and cations . It is shown that the method can be applied to the derivation of atomic
potentials impurities. The results show, thanks to the similarity of the results obtained using effective potentials and
formally using the Density functional theory, the new generation of potential are accurate enough for their application
to the study of semiconductor nanostructures, where the number atoms exceeds the limit of standard calculations using
density functional theory.
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AVANCOS NA APLICAGCAO DE POTENCIAIS EFICAZES NO ESTUDO DE
NANOESTRUTURAS SEMICONDUTORAS A NiVEL ATOMISTICO

RESUMO

Se apresentam avancos recentes no método potencial efetivo para o estudo de nanoestruturas semicondutoras
ao nivel atomistico. Mostra-se que o sistema de derivacdo depotenciais eficazes partindo de calculos baseados na teoria
funcional da densidade na aproximacgao da densidade local, pode ser estendidoa diferentes composi¢des e ndo se restrin-
ge a materiais com um nimero igual de anides e catides. Mostra-se que o método pode ser aplicado para a derivagdo de
potenciais atdmicos de impurezas. Os resultados permitem concluir, gragas a semelhanca dos resultados obtidos usando
potenciais efetivos e usando formalmente a teoria do funcional da densidade, que a nova geracdo de potenciais sdo o
suficientemente precisos para a sua aplicagdo ao estudo de nanoestruturas semicondutoras, onde o nimero de atomos

excede o limite dos calculos padrdes realizados usando a teoria do funcional da densidade.

PALAVRAS-CHAVE: Nanociéncia, cdlculos de primeiros principios, potenciais efetivos, materiais semicondutores,

sistemas de baixa dimensionalidade, calculos atomisticos.

1. INTRODUCCION

La fisica a escala nanoscépica se ha establecido
como un area de trabajo donde se requiere una gran
comprension de los fenémenos de la fisica del estado
solido. Los adelantos experimentales en esta drea han
llegado a tal punto que los efectos a escala atémica se
han vuelto de alta relevancia, no solo en el &mbito del
crecimientoy fabricacién de muestras experimentarles,
sino para hacer medidas de las diferentes propiedades
fisicas. Existen, por ejemplo, procesos como los de im-
plantacién i6nica en materiales en donde un elemento
del sélido es reemplazado para cambiar sus propieda-
des. Para ilustrar este tipo de experimentos, podemos
citar el caso de los centros de nitrégeno-vacancia en
diamante, donde en el material cristalino un par de
atomos de carbonos consecutivos son substituidos por
el conjunto de un atomo de nitré6geno mas una vacancia.
Este tipo de configuracién presenta caracteristicas
interesantes en sus estados de espin, que pueden ser
aprovechadas en aplicaciones de procesamiento de
informacién cuantica, principalmente. En sistemas
mesoscdpicos, como puntos, hilos y pozos cuanticos,
fabricados a base de semiconductor, los cambios en la
estructura atémica a nivel de las interfaces ocasionan

cambio en la estructura electrénica de bandas del
material, que tienen que ser consideradas para usar
estas nanoestructuras en aplicaciones tecnoldgicas
modernas.

Como un ejemplo adicional, podemos consi-
derar el caso de puntos cuanticos coloidales. Estas
nanoestructuras semiconductoras estan disueltas en
alguna solucién y son usadas paratrazar 6pticamente
el movimiento de los fluidos. Para una aplicabilidad
eficiente de esta técnica, es necesario que los puntos
cuanticos sean lo mas uniformes posible, tanto en com-
posiciéon como en dimensiones, de tal manera que sus
propiedades de absorcién y emisidn estén en un rango
estrecho del espectro visible. La lista de ejemplos se
extiende a todo tipo de sistema de interés cientifico
y tecnolégico moderno fabricados en estado sélido.

En términos generales, la ciencia de las nanoes-
tructuras semiconductoras ha alcanzado bastantes
logros y sigue en desenvolvimiento. Nanoestructu-
ras con base en semiconductores son actualmente
crecidas con diversos componentes y alto grado de
control sobre el dopaje (Kudelski, et al., 2007; Celebi,
etal., 2008; Leger, et al., 2005; Besombes, et al., 2004;
Leger, et al.,, 2006; y Erwin, et al., 2005). En cuanto a
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la espectroscopia, esta drea permite estudiar un gran
numero de fenémenos relacionados con la interaccion
de laluz con la materia y la fisica de muchos cuerpos,
que dan como resultado la creaciéon de cuasiparticulas
con comportamientos complejos, como es el caso de
excitones cargados y multi-excitones (Warburton, et
al., 2000; Urbaszek, et al., 2003; y Dekel, et al., 1998) y
dindmica de espin (Kouwenhoven, Austing, Tarucha,
2001; y Loss, DiVincenzo, 1998).

En el ambito tedrico, las exigencias de la defi-
nicién a escala atémica de las nanoestructuras hacen
que los métodos continuos, como el modelo de masa
efectiva y el método K.P (Bastard, 1988) se vuelvan
obsoletos, ya que estos pueden considerar la escala
mesoscopica, pero fallan al considerar las oscilaciones
rapidas en las funciones de onda debidas a las fluctua-
ciones delaescalaatéomica. En sulugar, es necesario re-
currir alastécnicas de primeros principios, tales como
Monte-Carlo, la teoria del funcional densidad (DFT),
GW y Bethe Salpether, etc., donde laidentidad atémica
de la estructura es considerada, limitando al maximo
las aproximaciones hechas sobre las caracteristicas
de cada 4tomo del sistema y sobre la metodologia del
procedimiento de calculo.

Los métodos de primeros principios mencio-
nados son de utilidad para calcular las propiedades
opticas de sistemas que comprenden hasta pocos
cientos de 4tomos. Sin embargo, las dimensiones de los
dispositivos aptos para la nanotecnologia van desde
algunos nanémetros hasta pocos cientos de nanéme-
tros. Estas dimensiones, aun cuando son pequeiias,
pueden contener varios cientos de &tomos, lo que hace
que los métodos de primeros principios no sean de
total utilidad en este régimen. Existen algunas solu-
ciones basadas, por ejemplo, en potenciales empiricos
y modelos de ligamiento fuerte. Estos métodos pueden
considerar una cantidad de atomos que alcanzaria el
régimen de las nanoestructuras, pero contienen para-
metros de ajuste que hacen que se pierda la identidad
de los primeros principios.

Recientemente se ha presentado una nueva me-
todologia visando el calculo de estructuras con base
en materiales semiconductores aptas paraaplicaciones
en nanotecnologia, que mantienen la identidad de los
primeros principios, basada en la teoria del funcional
densidad. La idea fundamental de este método es

extraer potenciales atémicos efectivos (PAE) direc-
tamente de calculos DFT, que contengan de manera
efectivatodo el proceso de minimizacién con respecto
ala densidad en el cual se basa la teoria del funcional
densidad. De esta manera, estos PAE pueden ser usados
parael calculo de estados electrénicos de nanoestruc-
turas con varios cientos de &tomos, ya de que no sera
necesario realizar los ciclos auto-consistentes tipicos
en DFT y que el cadlculo de los estados electrénicos
de las nanoestructuras se puede restringir, gracias a
algoritmos computacionales, a las regiones energéti-
cas relevantes para las propiedades 6pticas, que son
tipicamente los estados alrededor del punto gamma

del espacio reciproco (Zirkelbach, et al., 2015).

En la Figura 1 se hace una comparacién de al-
gunos métodos de primeros principios y los modelos
continuos como el de la masa efectiva. En la figura se
compara la transferibilidad (capacidad de un método
de ser usado en diferentes sistemas) de los diferentes
métodos asi como su aplicabilidad en términos del nu-
mero de atomos. Como se ha mencionado, DFT cuenta
con gran acogida, sin embargo, su aplicabilidad se ve
limitada a un nimero de 4&tomos bajo comparado con
el régimen de las nanoestructuras (regién en gris en
laFigura 1). Por otro lado, tenemos los métodos conti-
nuos como el de la funcién envolvente. Estos métodos
cubren un espectro mucho mayor en términos de las
dimensiones fisicas de las nanoestructuras, también
cuentan con una alta transferibilidad, haciendo que
sean bastante versatiles. Sin embargo, pierden su
aplicabilidad cuando reducimos demasiado el tamafio
de las muestras y queremos considerar los efectos
del limite atémico. Los métodos empiricos ofrecen
una alternativa intermedia entre las dos (DFT y masa
efectiva), pero su transferibilidad es también limitada.
El método de potenciales atémicos efectivos ofrece
una alternativa mejorada, ya que contiene en parte
la calidad de los célculos a nivel de la teoria del fun-
cional densidad, pero extendiendo su aplicabilidad a
estructuras con un nimero mucho mayor de atomos y

manteniendo un alto grado de transferibilidad.
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Figura 1. Régimen de las nanestructuras en términos del
numero de dtomos que las conforman (region gris). En
la figura se ubican algunos métodos de calculo, seguin
su aplicabilidad en términos del nimero de atomos de

la nanoestructura y de la transferibilidad del método.
En la parte inferior se ilustran las diferencias mds sobre-
salientes entres los métodos atomisticos y los modelos
continuos.

Régimen de las Nanoestructuras

i

Transferibilidad

Atomistico No-atomistico
® Escala atdmica
® Potenciales continuos

® Centrados en los étomos: o

K

© Interfaces continuas
® Analitico
® Computacionalmente répido

En la Figura 2 se esquematiza el proceso de
célculo de las propiedades 6pticas de nanaoestructu-
ras fabricadas a base de materiales semiconductores.
En términos generales, primero interviene la solucién
de la ecuacién de Schrodinger de particula Gnica, para
esto, tenemos que tener bien definida la geometria de
la nanoestructura bajo consideracion, esto es, si se
trata de un sistema de una, dos a tres dimensiones y
qué orientacion particular tienen las heteroestructuras
(si forman un punto cuantico piramidal o esférico, por
ejemplo). Posteriormente, se debe calcular la energia
potencial que entrard en la ecuacién de Schrédinger.
En este aparte se debe considerar la optimizacion de
la estructura, lo que genera campos piezoeléctricos y
de deformacion. Una vez determinado el potencial, la
ecuacién de Schrodinger de particula Unica se puede
solucionar; en este punto se debe escoger el método
de cdlculo, primeros principios o métodos continuos,
segun el tipo de estudio que se pretenda hacer. Una vez
laecuacién de Schrodinger de particula inica ha sido so-
lucionada, se debe considerar el caso de tener multiples
particulas confinadas enlananoestructura, lo que esta
relacionado con la manera en la que la nanoestructura
es excitada. Este paso es equivalente a solucionar un
problema de muchos cuerpos. Con los estados excitados

se pueden realizar diferentes calculos, en una fase de
pos-procesamiento, que caracteriza las propiedades
oOpticas y electronicas de los nanodispositivos.

En estereporte se presenta un recuento del pro-
cedimiento parala generacion de potenciales atdmicos
efectivos y se muestra coémo esta técnica se puede ex-
tender a la generacidn de potenciales para materiales
con diferente nimero de aniones y de cationes y de im-
purezas. Laidea centrar es aclarar el método propuesto
para la generacion de PAE, sefialar posibles mejoras a
la metodologia original. La implementaciéon numérica
para la utilizaciéon de los PAE no hace parte del pre-
sente reporte. Las consideraciones aqui mencionadas
serviran paraincrementar el rango de aplicabilidad del
método de generacién de los PAE a nuevas estructuras
de semiconductor con dimensiones en el rango de los
nanometros, lo que abrira la puerta a nuevos estudios
tedricos en el area de la nanotecnologia.

Figura 2. Diagrama del procedimiento para el cdlculo de

propiedades de nanoestructuras de semiconductor.

[Inclusién de la geometria}

[Optimizacién de la estructura]

\
{ Calculo del potencial: ]

Potencial de deformacién, piezoeléctrico, campos externos...

¥
Solucién de la Eq. de Schrédinger de particula dnica: ‘

Particula tnica

Métodos atomisticos o de masa efectiva

\

[Problema de muchos cuerpos: Intercambio y correlacién)

¥

[Interaccién de configuracién]

Post-procesamiento:
Espectros de emisién, tiempos de decaimiento, transporte...

[Propiedades] (Muchos cuerpos] |

2. METODOLOGIA

En el esquema de calculos atomisticos, el propé-
sito fundamental es el de considerar las propiedades de
cada atomo constituyente del sistema de estado sé6lido
bajo estudio. En estas condiciones, el hamiltoniano que
define los estados electrénicos propios de la estructura
debe construirse a partir de la suma algebraica de los
potenciales provenientes de cada uno de los atomos que
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constituyen la muestra. Una vez el potencial total local
Vi (r) ha sido calculado, la ecuacién de Schrodinger
de particula tinica puede ser solucionada.

2

(- 7 vy GG EACEE A I
2m

En DFT el potencial total efectivo ¢ (r) des-
cribe la interaccién de un electrén inico con el medio
circundante. El potencial efectivo es un funcional de
la densidad y contiene los términos de interaccién
Coulombiana, de Hartree, de troca y correlacion. De-
talles de los requerimientos computacionales y de la
implementacién precisa del método parala solucion de
la Ecuacidn (1) pueden ser verificados en Zirkelbach
(2015) y Cardenas (2012).

El potencial local efectivo puede ser expresado
como una suma de potenciales centrados en los &tomos:

off Nesp Na
rim= % Lu,0-1,) @
en donde o representa el tipo de especies atd-
micas, Nmp el naimero total de especies atomicas, n cada
uno de los N_atomos de la especie a y 7, 1a posicion de
cada atomo.

La construccién de los potenciales atémicos
efectivos estd basada en la Ecuacién (2), en donde la
contribuciéon de cada uno de los atomos al potencial
total esta contenida. Notemos que al realizar cualquier
calculo de DFT, el potencial local efectivo entregado,
después de realizar los ciclos auto-consistentes, con-
tendra todos los efectos del proceso de relajaciéon de
la densidad y, por lo tanto, cada potencial atémico v,
(r—,,) contendra de manera efectiva la influencia que
el medio circundante tendria sobre él.

El potencial local total efectivo, tal y como se
muestra en la Ecuacién (2), no es de utilidad, ya que
este corresponde a una estructura tnica y los poten-
ciales atémicos se superponen haciendo imposible
su identificacion para separarlos numéricamente.
Este inconveniente es solucionado al representar los
potenciales en el espacio reciproco por medio de una
transformada de Fourier y escribirlos en términos del
vector que expande el espacio reciproco.

Ne“rd®r (3)

loc loc

off _ off
v G) = ﬂcffl Ve

c

Con esta trasformacion podemos reescribir el
potencial efectivo en el espacio reciproco como una
suma de Fourier:

loc

Vi@ = X751 e, (6) ®

c

Con
0,0)= v, e d r (5)

En el resultado mostrado en la Ecuacién (4)
notamos que todos los potenciales atdmicos estan cen-
trados en el origen en el espacio reciproco, lo que hace
que esta ecuacion pueda ser invertida para escribir los
potenciales atémicos en términos del potencial local
efectivo total v (G).

Construccidn de potenciales efectivos para siste-
mas masivos

La idea de la utilizacién de un potencial efectivo
parael calculo dela estructura electrénica de materiales
masivos (bulk) fue planteada ya hace varias décadas. La
idea inicial fue la de derivar los potenciales efectivos a
partir de un ajuste a medidas experimentales de niveles
de energia de materiales masivos (Phillips, 1958; Brust,
Phillips & Cohen, 1962; Brust, Bassani & Phillips, 1962;
Cohen, Bergstresser, 1966; y Chelikovsky, Cohen, 1976).
Este método sirvié para determinar las propiedades
oOpticas asi como la estructura de bandas de varios s6-
lidos, usando apenas alrededor de tres componentes de
Fourier de los potenciales atémicos. Posteriormente, se
implementé una metodologia totalmente tedrica para
la determinacion de los potenciales atémicos (Wang,
Zunger, 1995; Fu, Zunger, 1997) basada en DFT. La idea
central de este método era la de realizar calculos de un
material masivo bajo diferentes condiciones, principal-
mente a diferentes valores de parametro de red y usando
diferentes estructuras cristalograficas, el potencial
efectivo local era entonces transformado al espacio re-
ciproco y un ajuste a funciones gausianas era realizado
para obtener una curva continua para los potenciales.

En una mads reciente propuesta hecha por
Cardenas y Bester (2012), los potenciales atémicos
efectivos se extraen a partir de la expansion en el es-
pacio reciproco del potencial local calculado con DFT
de dos estructuras de un mismo material binario. En
el reporte original, la estructura de prueba usada en
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este método para calcular el potencial local es un blo-
que de material en estructura blenda de zinc a lo largo
de la direccidn cristalografica [001]. El bloque tiene
dimensiones de una celda unitaria en cada direccién
del plano y se extiende a lo largo de 24 4tomos en la
direccién mencionada.

El propésito de usar un bloque de material y no
una celda unitaria del material masivo, es que al realizar
la transformada de Fourier, los potenciales atémicos
quedan descritos sobre unared densa de vectores G del
espacio reciproco, haciendo que la descripcién continua
del potencial se pueda lograr a través de una simple
interpolacion de datos y eliminando la necesidad del
ajuste a funciones gaussianas del método de generacion
inicial. Adicionalmente, el método permite tener los PAE
evaluados para vectores G pequefios comparados con
el vector G, relacionado al parametro de red del cristal,
lo que permite tener PAE con informacién sobre las in-
teracciones interatémicas de largo alcance y no solo a
vecinos cercanos, que era una de las grandes limitantes
de los potenciales anteriores.

Los dos calculos mencionados parala extraccion
de los PAE se realizan sobre dos sistemas en forma de
bloque con la misma dimensién, pero donde las posi-
ciones de los aniones y los cationes se intercambian
manteniendo las posiciones atémicas intactas. Lo que
da lugar a dos potenciales locales " y p{*

loc

1) Na Nc

Viee () = El v,(r—t) + ,Z=:1U" (r—1), (6)
®) Nc No

Vi ()= Zo.r=) + 30, (=), (7)

Enlasexpresiones (6) y (7), el intercambio entre
losindices de las sumas representa el intercambio entre
las especies atémicas, v,(v,) es el potencial del anién
(cation) y N (NV,) el nimero total de aniones (cationes).

La extraccion de PAE se realiza a través de la
suma y resta de los dos potenciales locales

(1+2) ) o) Natomos

Vi () =Vin@)+V1()= 3 v.(=1),  (8)

B Natomos
Vil )=V @)=V = L Do (-1, (9)

en donde la suma es ahora sobre el nimero total
de atomos NV

atomos*

La transformada de Fourier se aplica

a las relaciones (8) y (9) y el resultado se da entonces
en términos de las siguientes variables intermediarias:

U+= Ua + Uc ’ (10)
V.=V, -U,. (11)

El paso por las variables intermediarias defini-
dasen (10) y (11), restringe el método de generacion de
PAE asistemas con igual nimero de anionesy cationes.

Mejoramiento del método

El método de generacion de PAE puede ser me-
jorado suprimiendo las restricciones impuestas por la
utilizaciéon de las relaciones (10) y (11), notemos que al
limitar el sistema bajo consideracion al caso de tener
igual nimero de aniones y cationes, imposibilita la
aplicacion del método a materiales.

Eluso dev, yv_esinnecesario si consideramos
las ecuaciones desde el punto de vista del algebra
lineal. Al hacer el calculo de dos potenciales locales
efectivos, todo lo que estamos haciendo es determinar
dos expresiones diferentes (ecuaciones 6 y 7), en donde
intervienen las dos variables que estamos buscando (v,
y v,). Considerando esto, el sistema de ecuaciones es
totalmente soluble sin necesidad de recurrira v, y v_.
Estolo podemos ver mas claramente haciendo la trans-
D Ny Vf?c(r) directamente:

loc

formada de Fourier de

o Naty Ney
V ioe (G)=QL[ 21 e"“f]v(1 (G)+Ql[ 21 e iy ]Uc (@), (12
= ¢ Jj=

@ L[N -Gtk [N -Gt
VM(G)=Q_E[ e ]ua(a)+ﬂ—f[ I eifo @, (13)

endonde no se ha hecho ningunarestriccién con
respecto al nimero de aniones ni cationes. Las cantida-
des entre paréntesis cuadrados dependen tinicamente
del factor de estructura. Asi, para cada vector G del
espacio reciproco podemos escribir:

Vi (6) = a, v, (G)+B, v, (G) (14)

Vil (6) = a, v, (G)+B, v, () (15)

que podemos revertir para encontrar v, (G) y
v, (@).

Usando este nuevo procedimiento, se harepetido
el proceso de extraccién de potencias realizado
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anteriormente por Cardenasy Bester (2012) obteniendo
los mismos resultados. En la Figura 3 se muestra
un ejemplo de los calculos hechos con este tipo de
potenciales. En la figura se muestra la estructura
de bandas del carbono en estructura blenda de zinc
(diamante) calculada con DFT propiamente dicho, asi
como calculada con los potenciales atémicos efectivos
aqui considerados, como se ha realizado en Zirkelbach
(2015) y Cardenas y Bester (2012).

Figura 3. Calculo de la estructura de bandas usando DFT

y usando potenciales atomicos efectivos (PAE). El mate-
rial estudiado es diamante.

30
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Extensién del método a la generacidn de poten-
ciales de impurezas

Una vez encontrados los potenciales atémicos
efectivos del material masivo, podemos utilizarlos para
la extraccion de potenciales de &tomos de impurezas.
La tarea en este caso es la reconstruccion, a partir de
los PAE conocidos, del potencial local efectivo que co-
rresponde al material masivo para poder despejar el
potencial que corresponde Unicamente a la impureza.

Si el sistema contiene una impureza, estamos ha-
blando del caso en el cual un atomo del material masivo
ha sido substituido por una especie diferente. En estas
condiciones el sistema constaria de tres tipos de &tomos
diferentes y el potencial local efectivo se escribiria:

Vd/t _ Ng Ne n
loc (r) - i§1 v, (l" - Ti) + jE::l L, (}" - Tj) Dimp (7" - Timp) (15)

en donde v,,, (r - 1,,,) hace referencia al poten-
cial atémico de la impureza. De la ecuacion anterior, si

conocemos previamente v,y v, podemos despejar el

potencial de la impureza. Si notamos como »/** y o
los potenciales del material masivo extraidos como se
menciond anteriormente y los usamos parareconstruir
el potencial local en (15), el potencial atémico efectivo

de la impureza quedaria escrito como:

) N, N,
Vo =T ) =V e (D=2 00 =) - S0 r=1)  (16)
i=1 j=1

De donde podemos continuar el procedimiento
explicado anteriormente para la extraccién de los PAE
en el espacio reciproco:

v, (@) —y 6)- 1 %’il P DPAE[G)_L %e‘m"j
imp loc QC Z a 0

V6. (17)

Las cantidades entre paréntesis cuadrado
estan de nuevo relacionadas al factor de estructura
de la muestra y representan cantidades totalmente
conocidas.

En la extraccién de los PAE para impurezas,
aun cuando el procedimiento es bastante simple, es
conveniente en algunos casos hacer un proceso de
convergencia. Ya que por las condiciones de frontera
periodicas en DFT, sino se considera una celda unitaria
lo suficientemente grande, existird una interaccién en-
tre impurezas vecinas que se verareflejada en la forma
del potencial. Asf, se hace necesario hacer calculos de
estructuras de prueba incrementando el tamafio de la
celda unitaria hasta obtener una convergencia en el
potencial atdmico obtenido.

En conclusidn, para extraer PAE de 4tomos de
impurezas, se necesita seguir los siguientes pasos:

1) Generacion de los potenciales masivo del
material que alberga la impureza.

2) Un calculo DFT de la estructura de prueba,
es decir, del sistema binario conteniendo la impureza.

3) Test de convergencia de la estructura de
prueba.

4) Extraccion del potencial atémico efectivo para
laimpureza a través de la Ecuacién (17).
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En la Figura 4 se muestra un ejemplo de los po-
tenciales de impurezas extraidos por el método descrito
anteriormente. El material escogido en el caso de las
impurezas de nitrégeno es diamante. En la figura se
muestra tanto el potencial atémico efectivo del material
receptor (C) como el de laimpureza (N). Se puede apre-
ciar una curva continuay bien comportada paraambos
potenciales, lo que da seguridad sobre la metodologia
de extraccién de potenciales propuesta. Calculos de los
estados electronicos de este sistema usando los PAE,
aqui mostrados, seran publicados separadamente en

un estudio riguroso de éste sistema.

En la Figura 5 se muestra, sin embargo, un cal-
culo simple de la estructura de bandas del diamante
con una impureza de nitrégeno. En este caso se consi-
deré una concentracion del 12.5 % de nitrégeno, asi el
material resultante es C, 5,sN, ;,s. En la figura aparecen
unicamente las bandas cercanas al gap de energia del
material. Se puede ver la similitud de las bandas de
energiaalolargo de laslineas de simetria, con especial
énfasis en el punto gamma, que es de relevante impor-

tancia para las propiedades dpticas del sistema.

Figura 4. Potenciales atdmicos efectivos para el Car-

bono (C) como material masivo y para el Nitrégeno (N)
incluido en el sistema a modo de impureza.
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Figura 5. Célculo de la estructura de bandas usando
DFT y usando potenciales atémicos efectivos (PAE) para

la estructura del dimanante con una concentracién de
impurezas de nitrégeno al 12.5%.

Energia (V)

3. CONCLUSIONES

Recapitulando, se hizo una revisién del método
de generacidn de potenciales atomico efectivos a par-
tir de calculos en la teoria del funcional densidad. Se
demostré que el método de generacidn de potenciales
para el material masivo (el bulk) no esta restringido
a materiales binarios con igual nimero de aniones y
cationes, sino que podemos extender el método a todo
tipo de materiales binarios. Se demostré que es posible
la extraccion de potenciales atomicos de impurezas, a
partir de potenciales atémicos afectivos ya obtenidos
y de un nuevo calculo de DFT, lo que abre la posibilidad
de realizar calculos atomisticos, con ésta técnica, de
sistemas de interés como el caso de las impurezas de
nitrégenos en diamante.
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