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Resumen 

El diseño de materiales con propiedades electromagnéticas ajustables derivadas de la disposición espacial de los átomos en la estructura cristalina representa un reto tecnológico e instrumental importante. En esta investigación se pre-
senta el estudio teórico ab initio de una de las perovskitas más complejas tipo Bridgmanita, el niobato de sodio, mediante el empleo de un código sustentado en la Teoría del Funcional de la Densidad, para la simulación de su comporta-
miento estructural, electrónico y óptico. En un inicio, se relajó el sistema disminuyendo las distancias interatómicas optimizando el parámetro de red de la fase cúbica, con valores de 3.900 Å con la Aproximación de Densidad Local y de 
4.040 Å con la Aproximación de Gradiente Generalizado. Posteriormente, ajustando la malla para los puntos de alta de simetría 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 electrónica se descubrió que el comportamiento del niobato de sodio es de semiconductor extrínseco, denotando amplias aplicaciones en fotocatálisis, y células solares. A su vez, el cálculo de la función die-
léctrica imaginaria en ambos pseudopotenciales presentaron pérdidas de polarización mayoritariamente entre 2 y 6 eV, lo cual, significó que los dipolos comenzaron a alinearse. El niobato de sodio fase cúbica tiene un comportamiento op-
to-electrónico idóneo para fotocatálisis y células solares que difiere de lo reportado, confirmado con la contribución de los estados electrónicos y la curva de la parte imaginaria de la función dieléctrica compleja en los rangos de los espec-
tros ultravioletas que se asocian a las transiciones electrónicas entre las bandas de valencia y conducción. 
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Simular la perovskita NaNbO3 ab initio sustentado en DFT para el 

cálculo de sus propiedades estructurales, electrónicas y demostrar un 

comportamiento óptico para proponerlo en alguna metaestructura. 

Metodología  

Introducción Resultados 

Optimización de la geometría 

En la optimización geométrica se busca encontrar el conjunto de coordenadas que minimice las distancias interatómicas y 

por lo tanto la energía total del sistema localizando el mínimo de la energía superficial para el cálculo en el equilibrio de 

sus propiedades electrónicas y ópticas. 

Estructura de bandas y densidad de estados 

Figura 2. Gráfica de parámetro de red y la energía total del sis-

tema, a) GGA y b) LDA.  

Figura 3. Estructura cúbica de NaNbO3 por XcrySDen. 

Figura 4. Parámetros de red y distancias interatómicas antes 

(in) y después (out) de la optimización. 

Conclusión 

El estudio de las propiedades estructurales y electrónicas de la fase cúbica de 
la perovskita NaNbO3 se hizo empleando cálculos a primeros principios conside-
rando una celda unitaria de 5 átomos. Se observó un semiconductor de banda 
prohibida indirecta. En relación a la reproducción del parámetro de red del Nio-
bato de Sodio los resultados fueron óptimos con tan sólo un error relativo al re-
producir el sistema en equilibrio estructural de 2.4% y 1.14% con GGA y LDA 
respectivamente, siendo GGA un pseudopotencial con mayor precisión. Las es-
tructuras de bandas electrónicas tienen un comportamiento similar para ambos 
pseudopotenciales, y siendo prominente para aplicaciones en lentes ópticos, cé-
lulas fotovoltaicas, circuitos integrados, y, fotocatálisis (como bien se reporta del 
NaNbO3). Por otra parte, la energía que se consideró refiere a las ondas de los 
Rayos Gamma y abarca un poco el espectro de radio; allega a 0 al reducirse la 
curva de la función,  y puesto que conforma una reducción del band gap, y dado 
que la reproducción de las propiedades estructurales y electrónicas denotan ca-
pacidades incluso opuestas con lo reportado del material como en lentes.  En 
virtud de ello, se recomienda el estudio teórico de más propiedades ópticas y 
magnéticas, así como del confinamiento de la estructura para su síntesis ya que 
es un prometedor  prospecto en aplicaciones tecnológicas como en ingeniería 
de nano opto-electrónicos. 

Figura 5. Estructura de bandas y densidad de estados electrónica (DOS) del NaN-

bO3, a) GGA y b) LDA. 
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Objetivo 

Figura 1. Gráfica de fracción de tiempo y pasos de la malla 

con la energía de corte, a) GGA y b) LDA. 
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 [8] a0_in (Å) a0_out (Å) 

Nb-Na (Å) Nb-O (Å) Na-O (Å) 

Inicial Final Inicial Final Inicial Final 

NaNbO3 - 

GGA 
3.945 4.040 6.4562 6.2095 1.9725 2.0335 2.7895 2.7503 

  a0_in (Å) a0_out (Å) 

Nb-Na (Å) Nb-O (Å) Na-O (Å) 

Inicial Final Inicial Final Inicial Final 

NaNbO3 - 

LDA 
3.945 3.900 6.4562 6.0107 1.9725 1.9629 2.7895 2.7792 
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Figura 6. Función dieléctrica imaginaria del NaN-

bO3, a) GGA y b) LDA. 

Función dieléctrica imaginaria 
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