USP - UNIVERSIDADE DE SAO PAULO
28° Simposio Internacional de Iniciagdo Cientifica
Inscricdo No.: 4245

Titulo em Portugués: INVESTIGACAO DAS PROPRIEDADES ESTRUTURAIS, ENERGETICAS E OPTICAS DAS PEROVSKITAS ABX3
UTILIZANDO A TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE
Titulo em Inglés: investigation of the structural, energetic and optical properties of perovskitas abx3 using the functional density theory
Area de Pesquisa: Quimica Inorganica
Palavras Chave: Perovskitas - DFT - Células Solares
Ag. Financiadora do Projeto: FUSP - Fundagéo Universidade de S&o Paulo
Projeto: Iniciagao Cientifica
Unidade de Apresentagao: Instituto de Quimica de S&o Carlos
Departamento:
Validado em: 30/09/2020
Autor:
Nome: Mariana Candido Gallego Unidade:

Instituicdo:  Universidade de S&o Paulo

Orientador:
Nome: Juarez Lopes Ferreira da Silva Instituicéo: Universidade de Sao Paulo
Unidade Instituto de Quimica de Sao Carlos

Colaborador:
Nome: Srikanth Malladi Institui¢céo: Instituto de Quimica de Sao Carlos

Colaborador:
Nome: Johnatan Mucelini Instituicéo: Instituto de Quimica de S&do Carlos

SIICUSP 16/12/2020 16:09 Pagina 51



USP - UNIVERSIDADE DE SAO PAULO
28° Simposio Internacional de Iniciagdo Cientifica

Inscricdo No.: 4245

Resumo do Trabalho em portugués:

28

SHSICUSP

INVESTIGACAO DAS PROPRIEDADES ESTRUTURAIS, ENERGETICAS E
OPTICAS DAS PEROVSKITAS ABX3 UTILIZANDO A TEORIA DO
FUNCIONAL DA DENSIDADE

Mariana Candido Gallego, Johnatan Mucelini, Srikanth Malladi, Juarez L.
F. Da Silva

Instituto de Quimica de Séo Carlos, Universidade de Sdo Paulo

mari.gallego@usp.br

Objetivos

Este trabalho tem por objetivo compreender o
papel dos atomos A, B e X nas propriedades
estruturais, eletrbnicas e energéticas das
perovskitas cubicas ABXs. Para isso, estudou-
se as seguintes propriedades: parametro de
rede (ao), distancias de ligagdo (d*B, dAX, dBX),
band gap (Eg), densidade de estados (DOS),
estruturas de banda, cargas efetivas de Bader
(QBer), constantes elasticas (Ci), mddulo
volumétrico (Bo) e o coeficiente de absorgéo.

Métodos e Procedimentos

O estudo tedrico foi baseado na Teoria do
Funcional da Densidade utilizando a
aproximagédo de Perdew-Burke-Ernzehof para o
funcional de troca e correlagdo. As equacgdes
de Kohn-Sham foram resolvidas dentro do
método das projecbes de onda aumentadas
implementadas no cddigo VASP.

Resultados

Com relagdo aos pardmetros estruturais,
percebe-se uma relacdo direta entre ao e 0s
raios atdmicos. Além disso, X e B apresentam
maior influéncia em ao do que A, devido aB e X
estarem localizados, respectivamente, nos
vértices e no centro da aresta da rede. As
mesmas tendéncias sdo observadas para o0s
demais parametros estruturais pois 0s mesmos
também estdo relacionados ao raio das
espécies. Com relacdo a carga efetiva de
Bader, observamos que ha um aumento nas
cargas dos cations, consequentemente
diminui¢do na carga do anion, quando X passa

de | para Cl devido a um aumento da
capacidade dos anions de atrair cargas
negativas (eletronegatividade). Em relagcdo ao
gap, nota-se que as espécies A tém menor
influéncia no mesmo, visto que a banda de
valéncia e condugcdo sdo formadas
majoritariamente por estados p de X e B,
respectivamente. Além disso, nota-se que o
gap diminui com o aumento de ao. Pela analise
de estrutura de bandas, encontra-se que o gap
direto esta localizado no ponto R (0,5; 0,5; 0,5).

Conclusoes

Observou-se que as propriedades estruturais
sdo influenciadas principalmente pelo tamanho
dos atomos, especialmente pelas espécies B e
X. Essas mesmas também estdo relacionadas
as propriedades Opticas, ja que sdo as
principais constituintes das bandas de valéncia
e de conducéo das estruturas. Com relacdo as
propriedades energéticas, observa-se uma
grande influéncia do anion devido a sua
eletronegatividade e que a formacdo da
estrutura se da devido a transferéncia de
cargas de B para X.
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