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Resumen

El diseno de materiales con propiedades electromagnéticas ajustables derivadas de la disposicion espacial de los atomos en la estructura cristalina representa un reto tecnologico e instrumental importante. En esta investigacion se pre-
senta el estudio teodrico ab initio de una de las perovskitas mas complejas tipo Bridgmanita, el niobato de sodio, mediante el empleo de un cddigo sustentado en la Teoria del Funcional de la Densidad, para la simulacion de su comporta-
miento estructural, electrénico y optico. En un inicio, se relajo el sistema disminuyendo las distancias interatdémicas optimizando el parametro de red de la fase cubica, con valores de 3.900 A con la Aproximacion de Densidad Local y de
4.040 A con la Aproximacion de Gradiente Generalizado. Posteriormente, ajustando la malla para los puntos de alta de simetria se obtuvieron las estructuras de bandas con brechas prohibidas indirectas de 1.28 y 1.05 eV. En virtud de ob-
tener la densidad de estados electronica se descubrido que el comportamiento del niobato de sodio es de semiconductor extrinseco, denotando amplias aplicaciones en fotocatalisis, y células solares. A su vez, el calculo de la funcion die-
|éctrica imaginaria en ambos pseudopotenciales presentaron pérdidas de polarizacion mayoritariamente entre 2 y 6 €V, lo cual, significd que los dipolos comenzaron a alinearse. El niobato de sodio fase cubica tiene un comportamiento op-
to-electronico idoneo para fotocatalisis y células solares que difiere de lo reportado, confirmado con la contribucidon de los estados electronicos y la curva de la parte imaginaria de la funcion dieléctrica compleja en los rangos de los espec-
tros ultravioletas que se asocian a las transiciones electronicas entre las bandas de valencia y conduccion.
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MATERIALES ESPECIALIZADOS

[1] __ Optimizacion de la geometria |

En la optimizacion geometrica se busca encontrar el conjunto de coordenadas que minimice las distancias interatomicas y
por lo tanto la energia total del sistema localizando el minimo de la energia superficial para el calculo en el equilibrio de
sus propiedades electronicas y opticas.
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