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RESUMEN

1. INTRODUCCION

Este trabajo se basa en calculos ab inicio, aplicado a semiconductores CdTe y
aleaciones con Zn. Las tendencias actuales indican que la complejidad de los
materiales recientemente desarrollados aumenta y el crecimiento de la potencia
computacional disponible, mas los algoritmos permanentemente mejorados, nos dan
oportunidad de solucionar problemas de estructura electronica.

Los semiconductores 1lI-VI, entre ellos el TeCd en el que centramos nuestra atencion
en este trabajo, presentan una variedad de propiedades interesantes para diferentes
aplicaciones. Su importancia tecnoldgica se debe a las aplicaciones que presenta en
Optica no lineal, dispositivos fotovoltaicos, y semiconductores magnéticos diluidos.

2. METODOLOGIA

Los codigos que se basan en ondas planas establecen requerimientos computa-
cionales importantes para simular superceldas de gran tamafio y con baja simetria, por
eso planteamos el uso de codigos basados en funciones de bases numéricas y
localizadas para reducir costos computacionales. Se utiliza el codigo SIESTA PBE-
GGA [1]. La optimizacion estructural y volumétrica de la celda sin dopar muestra
resultados congruentes a los obtenidos para el mismo potencial utilizando WIEN2k.
Los valores de energia de gap, son aceptables y comparables a los de otros autores
(Tabla I). Los resultados de Egap obtenidos con SIESTA son mas elevados que los del
Wien2k, aproximandose mas a los experimentales (Tabla Il). Lo explicamos por las
diferencias existentes entre las funciones de base utilizadas por ambos codigos, el
SIESTA debe ajustar la base para cada caso. Si el objetivo es evaluar parametros
estructurales como distancia de enlace y parametros de celda, la metodologia es
valida. Utilizando los modelos construidos para ondas planas, se realiza la
optimizacion estructural y volumétrica quitando todo tipo de restriccion de simetria.

A pesar de las diferencias observadas en el gap, las propiedades de bulk, como los
parametros de celda, quedan bien descritas mediante el uso de potenciales basados
en GGA, lo que permite obtener un parametro de celda cubico similar al determinado
experimentalmente con a=6,4827 A, con un valor de a=6,501 A. El SIESTA aproxima
mucho mejor estos valores con a=6,640 A y Egap=0,82 eV



Tabla .l datos de entrada optimizados utilizados para el calculo con el programa

Wien2k.
Semicon
ductores CdTe ZnTe Cdo,g6ZNgosTE Cdo,g0ZNngi0TeE
Parametro de
celda 6,615 6,193 13,1920 13,1660
optimizado
A)
Grupo
\ 216 (F-43m) | 216 (F-43m) | 215 (P-43m) 215 (P-43m)
espacial
a=90°B=  AMo P — (Mo a=90°p= a=90°p=
Angulos 90°, o= 950_’ go: 90%, 90°, 90°,
0 =90° B 0 =90° 0 =90°
Cd: X=0,00; Zn: X=0,00; s
Posicion de |Y=0,00; Z=0,00|Y=0,00; Z=0,00 . Zn: (v2,2,0)
: V) Yo Zn: (Y2,%,Y%5) Zn: (¥5,0,%)
los atomos Te: X=0,25; Te: X=0,25; Zn: (0,%.%)
Y=0,25; 7=0,25| Y=0,25; Z=0,25 P22
Radio de RMTECA = 1 RMT Zn)= | Rur(Cd)=2,35 | Rur (Cd)=2,35
muffin tin (a. RMT’ (Té) _ 2,35; Rur (Te) =2,55 | Ryt (Te)=2,55
u.) oie . |RMT(Te)=2,55) Ryr(Zn)=235 | Rur(Zn) =235
Ntumero de 2000 2000 250 250
puntos k
RKmax 9 9 7,2 6,8

El uso del potencial mBJ en el caso del CZT puede reproducir los valores experimenta-
les.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

Inspirados en la estructura cinc-blenda original para el CdTe, se construyeron los
modelos realizando superceldas cubicas para poder simular dopados de 4 y 10 % en
Zn (Figura 1). Se considerd un sistema cristalino cubico primitivo basado en grupo
espacial P-43m. Los resultados obtenidos muestran un incremento de la energia de
gap respecto a la fase sin dopar, con energias de 0.611 eV y 0.620 eV para el caso de
dopados de 4% y 10% en Zn respectivamente. Al tiempo que se observa un
decrecimiento en los parametros de celda al incrementar el contenido de Zn.

Los valores se presentan en Tabla Il. Este es un resultado esperado ya que el tamafio
del Zn es menor que el Cd induciendo una contraccion de los enlaces metal-Te,
reduciendo los parametros de celda. Respecto a la estructura electrénica puede
mencionarse que la banda de valencia se debe mayoritariamente a los estados 5p del
Te, mientras que la banda de conduccién se debe a estados 4p y 5p de Zn y Cd
respectivamente.




Tabla ll. Resultados de los programas SIESTA y WIEN2k

CODIGO SIESTA
Estructura CdTe Cdoygeznoy(mTe CdoygoznoyloTe
Parametro
optimodela | g 640 6,625 6,600 [12]
celda (A).
Egap (€V) 0,82 1,00 0,92
Eg(eV) | a0 | . |
Otros Autores 1,88
Longitud de Cd-Te= | Cd-Te =2,875 | Cd-Te =2,856
enlace: d (A) 2,8724 | Zn-Te =2,744 | Zn-Te =2,745
CODIGO WIEN2K
Estructura CdTe Cdo,%ZnomTe CdoygoznoyloTe
Parametro 6,420
optimo de la 6,628
celda (A) 6,622 6,38] 6,33
' 6,618
6,501
0,597
0,564]
Egap (€V) 0,601] 0.611 0.620
0,571
0,577
0,566[3
4]
Eg (eV) 0,483[3
Otros Autores 5] 0,62 [38] 0,644
0,650[3
6]
Longitud de Cd-Te= | (Cd,Zn)-Te= (Cd,zZn)-Te=
enlace: d (A) 2,807 2,762 2,762

La presencia de orbitales d por parte de Cd y Zn, que se encuentran localizados y
cercanos a los niveles p del Te, inducen cambios importantes al nivel de Fermi. El




agregado de Zn, que produce una reduccion de las distancias de enlace respecto del
Cd-Te, estabiliza los niveles p del Te y repele los niveles de antienlace de Cd y Zn por
encima del nivel de Fermi, produciendo asi el incremento en el gap. Este efecto es
mayor cuanto mas Zn se agrega a la estructura. Este resultado puede generalizarse
para el caso de otros potenciales de correlacion e intercambio.

CdTe Cdo,06ZNo,04Te Cdo,g0Zno,10Te

Figura 1. Superceldas utilizadas para modelar las composiciones (a 'y d)
Cd(),gezn(),(mTe, (b Yy e) Cd(),gozn(),loTe Yy (C) CdTe (celda original).

4. CONCLUSIONES

Fue posible simular mediante dos métodos distintos, el dopado del compuesto CdTe
con Zn. En un primer caso, utilizando el cédigo WIEN2k se pudo entender
cualitativamente el efecto del dopado con Zn, que produce una contraccion de los
pardmetros de celda y un incremento en la energia de gap. El uso del cédigo SIESTA
deja de lado constricciones de simetria y permite evidenciar distorsiones locales que
se propagan a lo largo del reticulo debido a la diferencia notoria en distancias de
enlace.
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