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Objetivos

Motivagao: Os calcogenetos oferecem uma base
interessante para a obtengcdo de semicondutores
bidimensionais com uma ampla variedade de
propriedades.

Objetivo: Para contribuir com a busca de novos
materiais 2D, foi explorado o CuSx (x = 0,5; 1,0; 1,5;
2,0) usando métodos de relaxamento de estrutura,
estabilidade por meio de calculos de foénons e
triagem de propriedades eletronicas para futuras
aplicagdes em dispositivos fotovoltaicos.

Métodos e Procedimentos

Foram analisadas duas bases de dados diferentes
(Inorganic Crystal Structure Database (ICSD)P! e
Computational 2D Materials Database (C2DB)“) a
respeito de estruturas bidimensionais as quais, os
cations sdo substituidos por Cu e os anions por S,
formando assim as estruturas desejadas.
Estequiometrias mais altas, foram submetidos em
métodos de retirada de elétrons para gerar uma
gama maior de estruturas no grupo. Todos os
materiais sdo submetidos a calculos de tensor de
stress, calculos de fénons, fungdo trabalho,
densidade de estados (DOS) e estruturas de bandas
(BS) utilizando-se do Vienna Ab initio Simulation
Package (VASP), baseado na Teoria do Funcional
da Densidade. O funcional Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE) dentro da Aproximacdo de Gradiente
Generalizado (GGA) foi empregado, e a corre¢do D3
van der Waals foi incluida.

Resultados

Com a analise estrutural dos compostos obtidos, foi
possivel comparar com as dependéncias
logaritmicas entre a distancia da ligagdo e o numero

de coordenagao efetivo descrito na literatural® com
R? = 0,939. Foi possivel determinar um conjunto
menor entre as 42 estruturas totais por meio da
estabilidade nos calculos dos fénons, nos quais
foram separadas 4 estruturas de cada
estequiometria (CuSos, CuS1, CuS15, CuS2) com um
método de varredura do menor para o maior energia
e separando o0 primeiro que é estavel ou
metaestavel. O grupo reduzido foi submetido as
analises DOS e BS, resultando em 1 estrutura que
contém um band gap direto de 0,10 eV. As andlises
da fungdo de trabalho resultaram em valores entre
4,33e5,92¢eV.

Conclusoes

As 42 estruturas derivadas de protétipos da literatura
foram analisadas a partir de suas propriedades
estruturais com uma dependéncia logaritmica entre
distdncia meédia de ligagdo e numero de
coordenagéo efetivo e foram separados 4 para que
possam ser melhor analisados as quais sdo as
estruturas de menor energia e estaveis pela analise
de fonons. Dessas estruturas, foi observado através
de analises eletrénicas, que a estrutura de CuSos
(Ag2Se) é um semicondutor com band gap direto
iguala 0,10 eV.
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