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Objetivos

A alta demanda energética é um grave
problema que atinge a populacdo mundial,
logo, a procura por fontes energéticas
eficientes e renovaveis vem sendo largamente
exploradas. As perovskitas, uma classe de
material de composi¢cao ABX, e grupo espacial
Pm3m, estdo sendo muito exploradas devido a
suas propriedades opticas para o aumento da
eficiéncia de converséao de luz solar em energia
elétrica nas células fotovoltaicas. Contudo, a
perovskita mais utilizada no momento,
CH;NH,Pbl,, apresenta chumbo em sua
composi¢cado, material conhecido por sua alta
toxicidade. Buscando estruturas com melhores
propriedades para sua aplicagdo, faz-se
necessario um melhor entendimento do papel
de cada atomo nas propriedades da estrutura.
Em vista disso, este trabalho visa estudar 27
estruturas, onde A = K, Rb e Cs, B = Ge, Sn,
Pb, e X = CI, Br e | para tentar compreender
como as propriedades sao alteradas quando
troca-se os atomos.

Métodos e Procedimentos

O estudo tedrico foi feito baseado em calculos
com a Teoria do Funcional da Densidade
(DFT), utilizando a aproximagdo de
Perdew-Burke-Ernzehof (PBE) para o funcional
de troca e correlacdo. As equagbes de
Kohn-Sham  foram resolvidas com a
metodologia dos  Projetores de onda
aumentada (PAW) dentro do cddigo Vienna Ab
initio Simulation Package (VASP). Inicialmente,
testou-se todos os pardmetros e variaveis
utiizadas com a perovskita de CaTiO,.

Posteriormente, calculou-se o parametro de
rede, gap, energia de coesdo, carga de Bader,
Densidade de Estados e Estrutura de Bandas
para as 27 estruturas escolhidas.

Resultados

E possivel notar que o parametro de rede (a,)
aumenta ao passo que descemos na tabela
periddica, com maior influéncia para o B e X,
visto que os atomos A ocupam o centro da
estrutura. Em relagdo ao gap, percebe-se que
os atomos A nado tem tanta influéncia no
mesmo, visto que a banda de valéncia e
condugdo sdo formadas majoritariamente por
orbitais p de X e B, respectivamente. Além
disso, nota-se que o gap diminui com o
aumento de a,. Pela analise de estrutura de
bandas, encontra-se que o gap direto esta
localizado no ponto R (0,5; 0,5; 0,5).

Conclusoes

De acordo com as andlises realizadas, foi
possivel encontrar dependéncias entre as
propriedades dos atomos com a variagdo das
propriedades eletrbnicas e estruturais das
perovskitas. Porém, é necessario a realizagao
de testes adicionais para melhorar a
compreensao dessas estruturas.
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