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Resumen

En el presente trabajo se realizo la prediccion de las propiedades estructurales, electronicas y Opticas de la perovskita de ferrita de
gadolinio (GdFeO3), obtenidos mediante calculos ab-initio basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT, por sus siglas en
inglés), implementado en el Cédigo SIESTA. El estudio se realizd empleando la Aproximacién de Gradiente Generalizado (GGA, por
sus siglas en inglés), y la Aproximacion Local de la Densidad (LDA, por sus siglas en inglés), con los funcionales de intercambio-
correlacion de PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof) para la GGA, y el funcional CA (Ceperley y Alder) para la LDA con el fin de comparar
estos resultados con los parametros experimentales disponibles para inferir con cual de las dos aproximaciones (LDA o GGA) se
obtienen resultados més confiables. El parametro de red calculado con estas aproximaciones fue de ao= 3.841 A y ap= 3.701 A para
GGA y LDA, respectivamente. Por otro lado, se realizé el calculo de estructura de bandas y densidad de estados encontrando que el
material tiene un comportamiento metalico. Finalmente, la parte imaginaria de la funcién dieléctrica muestra un pico de absorcion
significativo a una energia de aproximadamente 0.377 eV para GGA y 0.272 eV para LDA en el rango infrarrojo perteneciente a los
modos vibracionales del sistema.
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Abstract

In the present work, the prediction of the structural, electronic, and optical properties of gadolinium perovskite ferrite (GdFeOs3)
was performed, obtained through ab-initio calculations based on the Density Functional Theory (DFT), implemented in the SIESTA
Code. The study was carried out using the Generalized Gradient Approximation (GGA), and the Local Approximation of Density
(LDA), with the exchange-correlation functionalities of PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof) for the GGA, and the functional CA (Ceperley
and Alder) for the LDA to compare these results with the available experimental parameters to infer with which of the two
approximations (LDA or GGA) they are obtained more reliable results. The lattice parameter calculated with these approximations was
ao = 3.841 A and ao = 3.701 A for GGA and LDA, respectively. On the other hand, the calculation of Band Structure and State Density
was carried out, finding that the material has a metallic behavior. Finally, the imaginary part of the dielectric function shows a significant
absorption peak at an energy of approximately 0.377 eV for GGA and 0.272 eV for LDA in the infrared range belonging to the
vibrational modes of the system.

Keywords:
Perovskite, GdFeO3, DFT, pseudopotential, band structure, density of states, dielectric tensor.
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inusuales, dependen del arreglo de atomos en su estructura
cristalina (Blanco et al., 2015).

Entre este tipo de materiales se encuentra el GdFeQs, el cual
puede encontrarse con diferentes arreglos estructurales
pertenecientes a los grupos espaciales, Pnma, Pc21n, Pbnm, Pm-
3m y R3c con iones Fe** en el centro y Gd** en las esquinas
rodeados por octaedros de oxigeno. La estructura que mas se ha
estudiado es la ortorrémbica, en esta fase se ha comprobado
que el GdFeOs; posee ferroelectricidad sintonizable
magnéticamente debido al mecanismo de restriccion de
cambio. Tokura et. al, establecieron que la interaccion entre los
giros de Fe y Gd y la restriccion de intercambio asociada puede
dar lugar a una apreciable distorsion de la red polar que da
como resultado una polarizacion relativamente grande
alrededor de la temperatura de transicion anti-ferromagnética.

De tal manera que la GdFeO3 en fase ortorrémbica se ha
sintetizado mediante varias técnicas como sintesis hidrotermal
(Zhang et al., 2012), sol-gel (Karoblis et al., 2021),
coprecipitacion (Albadi et al., 2020), microondas (Tang et al.,
2014), combustion (Chavan & Tyagi, 2005), poliol, etc. (Cortés-
Escobedo et al., 2014) y también se han estudiado sus
propiedades, ferroeléctricas, magnéticas, fotoluminiscentes, entre
otras (Prakash et al., 2014). Otra caracteristica importante del
GdFeO; en esta fase, es que a bajas temperaturas cuenta con
propiedades paramagnéticas y a medida que aumenta la
temperatura, presenta una transicién de paramagnetismo al
antiferromagnetismo. Por otro lado, (Wu et al., 2014) demostraron
que la polarizacion ferroeléctrica y magnetizacion son controlados
con éxito por campos magnéticos y eléctricos.

En contraste, hay pocos estudios acerca de la estructura
clbica de este material, y dado que muchas propiedades son
derivadas de su configuracion atémica, consideramos de interés
cientifico y tecnol6gico estudiar las propiedades estructurales,
oOpticas y electronicas de esta fase para determinar sus posibles
aplicaciones. Por lo tanto, en el presente trabajo de investigacion
se realizd un estudio ab-initio comparativo empleando la
Aproximacién del Gradiente Generalizado (GGA), utilizando el
funcional de intercambio y correlacion de Perdew-Burke-
Ernzerhof (PBE), y la Aproximacion de la Densidad Local (LDA)
y el funcional de intercambio y correlacion de Ceperley y Alder
(CA, por sus siglas en inglés), mediante el principio de la minima
energia, para obtener la estructura clbica optimizada con un
arreglo espacial de Pm-3m del GdFeQs, su estructura de bandas,
densidad de estados y finalmente la parte imaginaria del tensor
dieléctrico .

2. Metodologia

El codigo SIESTA se basa en la Teoria del Funcional de la
Densidad, usando funciones de orbitales atémicos localizados
(LCAO) para describir la funcién de onda, la Aproximacion del
Gradiente Generalizado (GGA) y la Aproximacion Local de la
Densidad (LDA) (Ordejon, 2000).

Las ecuaciones de la Teoria del Funcional de la Densidad se
resuelven utilizando el método de campo autoconsistente (SCF);
para un hamiltoniano, la ecuacién de Schrédinger de una particula
e resuelve minimizando la matriz de energia y densidad
electronica para obtener el estado fundamental. Esto se realiza
mediante diagonalizacion de la matriz o mediante un algoritmo de

escala lineal. Estos han sido revisados extensamente en varias
publicaciones. SIESTA implementa dos algoritmos O (N) basados
en funciones de onda localizadas, (Ordejon, 2000).

La ecuacion de Schrédinger ayuda a predecir la distribucion
de los resultados o eventos. Todas las propiedades de la estructura
electronica de la materia se rigen por la ecuacion de Schrédinger
dependiente del tiempo. Para interacciones independientes del
tiempo como se muestra en la ecuacion 1.

ih%‘f’(r) =HE,,, P(r) )

Donde E,; V¥ ¥ =®(ry, 7y .., 7y; Ry, Ry, Ry) SON la
energia total del sistema y la funcién de onda de muchos cuerpos
que contiene informacion sobre los N-electrones y los ntcleos M
del sistema. H es el operador hamiltoniano y que representa la
contribucion de energia cinética y potencial del sistema dada por
la ecuacion 2.

H=T, 4T, = Von+ Vo + Ve, )

La simulacion del sistema se inici6 considerando como
estructura base la estructura ortorrombica de ferrita de gadolinio
(Geller, 1956) y que se encuentra en un grupo espacial Pnma. Por
otro lado, se tomara el grupo espacial de Pm-3m, con una cantidad
total de 5 atomos, un atomo de gadolinio, un de hierro y tres de
oxigeno. La imposicion de las condiciones de contorno periédicas
al modelo tiene sentido en el presente caso considerando la
aproximada naturaleza.

De tal manera, se realiz6 una optimizacién de la estructura
usando gradientes analiticos de la energia con respecto los
pardmetros de red y las coordenadas atomicas de la estructura
GdFeOj; clbica, para obtener las posiciones de los &tomos y hacer
converger los célculos por el método de campo autoconsistente.
En la Tabla 1 se muestran los pardmetros estructurales como
parametro de red, angulos y posiciones de Wyckoff para la fase
cubica del GdFeOs.

Tabla 1. Coordenadas atomicas de GdFeO3 con una
estructura cubica.

Grupo espacial #221 Pm-3m
Parame'fgr\o de red a= 3.8654 a=p=y=90°
(A)
Elemento Wyckoff
Gd 1b
Fe la
O 3c

Para predecir las propiedades estructurales del sistema, se
realizaron los ajustes del tamafio de la funcién de onda y de puntos
k de lared reciproca. Con dichos ajustes se realizé la optimizacion
estructural en condiciones de minima energia se calculé la
estructura de bandas, la densidad de estados y la parte imaginaria
del tensor dieléctrico.
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a. Ajuste de la funcién de onda de prueba y ajuste de puntos
de alta simetria

En primer lugar, se ajusté el tamafio de la funcién de onda
(meshcutoff) mediante el movimiento rigido de la estructura en el
espacio. Se probaron energias de corte de 100 hasta 550 Ry para
expandir las funciones de onda 550 Ry (valores de la constante
de Rydberg) para el caso de GGA (Figura 1a) , y de 200 Ry a 500
Ry para LDA (Figura 1b) delimitando asi las ondas planas a un
namero finito; las cuales se utilizan para encontrar el valor de las
fuerzas interatomicas menor a 0.1 eV.

= 100 Ry
a) +— 200 Ry
4 & 250 Ry
. v 300Ry
34 GGA 4 350Ry
- » 400 Ry
2. o + 450 Ry
L] * 500 Ry
- 14 . +— 550 Ry
=_5 ol » -
E ' ' &
£o e = .
B . s
L -’
§ -
-2+ -
34 L
-
-4 T T T T T T T T T
1 2 3 4 5 6 7 8 g W N
hiimero de paos
b) » 200 Ry
06 ] s 250Ry
[ —4— 300 Ry
054 LDA . v 350 Ry
04 & < 400 Ry
03] . v : » 500 Ry
¥
024 L]
§ v
014 >
E 4 > 3
B ooy 4 >
" > > v
# 01 <
g M
2024 \'y . .
34 y
L
044 -
.
05
.
064
T T T T T T T T T
1 2 3 4 5 6 7 8 ] 10 1
Nimero de pacs

Figura 1. Gréficas de convergencia del tamafio de la funcién de
onda de prueba de las fuerzas interatdmicas con respecto al
Meshcutoff en valores de Ry para GGA (a) y LDA (b).

Por otra parte, se empleé el ajuste del mallado de puntos k,
usando el método de Monkhorst-Pack, en la cual se determina el
nimero minimo de puntos k necesarios para describir la red
reciproca del sistema. Las mallas utilizadas para determinar el
mallado dptimo fueron: 5x5x5, 7x7x7, 9x9x9, 11x11x1l y
13x13x13 para GGA y LDA, dando como resultado que el mejor
ajuste de la malla de Monkhorst-Pack es 5x5x5 para GGA 'y 7X7x7
para LDA.

b. Optimizacion estructural

Con los ajustes 6ptimos del tamafio de funcion de onda y el
nimero de puntos k, se determina la constante de red de la
estructura de la ferrita de gadolinio. Con la finalidad de obtener
la estructura més estable, se calcula la energia total del sistema
para diferentes constantes de red, en este caso se utilizaron
valores de 3.501 a 4.291 A. En la Figura 2 se presentan los valores
de la energia obtenidos en funcion del parametro de red para GGA
y en la Figura 3 para la aproximacion de LDA. Se puede observar
que la energia minima corresponde al parametro de red de 3.841
Ay de 3.701 A para GGA y LDA, respectivamente.
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Figura 2. Optimizacion estructural de GdFeO3 para GGA con
variacion de parametro de red con 0.01 A
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Figura 3. Optimizacion estructural de GdFeO3 para LDA con
variacion de parametro de red con 0.01 A.

c. Estructura de bandas y Densidad de Estados

Usando la estructura de minima energia, se llevaron a cabo
los calculos para determinar la estructura de bandas y densidad de
estados electronica (DOS, por sus siglas en inglés) usando los
puntos de alta simetria I', X, M, T', R y X de la zona de Brillouin
correspondiente al espacio reciproco (Ver Tabla 2).

Tabla 2. Coordenadas de puntos de alta simetria (puntos K) en
un espacio reciproco.

Vectores en el espacio
reciproco
0.000 0.000 0.000

0.500 0.000 0.000
0.500 0.500 0.000
0.000 0.000 0.000
0.500 0.500 0.500
0.500 0.000 0.000

Zona de Brillouin

X1 I X

La Densidad de estados (DOS) se calcul6 en el intervalo de
energias de -25.44 a 231.09 eV con un espaciamiento de 0.2 eV
como se muestra en la Figura 4.
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%#block ProjectedDensityOfStates
-25.4456005 231.092194 0.200 500 eV
%endblock ProjectedDensityOfStates

Figura 4. Script original con bloque para Densidad de Estados
(DOS).

d. Tensor dieléctrico

El Gltimo estudio realizado permite observar el espectro de
absorcién de la ferrita de gadolinio, el cual esta directamente
relacionado con la parte imaginaria del tensor dieléctrico que se
calcul6 en un rango de energia de 0 a 3 Ry con un ensanchamiento
de 0.02 Ry y una malla de 5x5x5 como puede observarse en la
Figura 5.

true
8 Ry
3 Ry
.82 Ry
@ Ry

OpticalCalculation
Optical.Energy.Minimum
Optical.Energy.Maximun
Optical.Broaden
Optical.Scissor

%block Optical.Mesh
555
%endblock Optical.Mesh

Figura 5. Script original con bloque para la parte imaginaria
del tensor dieléctrico.

3. Resultados
a. Propiedades estructurales

Por medio de la optimizacion estructural del GdFeQOs utilizando
las aproximaciones GGA y LDA se obtuvo una estructura estable
con un grupo espacial Pm-3m mostrada en la Figura 6. La
estructura cristalina estd formada por un total de 5 atomos
distribuidos de la siguiente forma: un 4tomo de Fe*en el centro,
un atomo de Gd*®en los vértices y 3 &tomos de O2en el centro de
las caras, formando una estructura cubica centrada en las caras
(FCC, por sus siglas en inglés).

Figura 6. Representacion 3D de la estructura cristalina de la
perovskita GdFeO3 con grupo espacial Pm-3m generada por
Xcrysden.

El parametro de red de la estructura de minima energia
calculada con GGA es de 3.841 A, mientras que el calculado con
LDA de 3.701 A. De acuerdo con lo reportado en la literatura de
manera experimental, el pardmetro de red de esta estructura es de
3.865 A (Blasco et al., 2006); por lo que se puede concluir que la
aproximacion de GGA es mas adecuada para predecir las
propiedades estructurales de este sistema, puesto que se obtiene
un valor mas aproximado al experimental con un error del 0.042
A. En cuanto a reportes tedricos, solo se han desarrollado para
estructuras ortorrombicas con grupos espaciales Pbonm (Paul et al.,
2021) y Pnma (Jain et al., 2013). En estas estructuras las
posiciones de Gdi:, Fe: y Fe, se encuentran rodeadas por un
octaedro de oxigeno lo que ocasiona una distorsion en la red, (Li
& Li, 2020) que son las responsables de las propiedades que
presentan estos sistemas.

b. Propiedades electrénicas

La estructura de bandas, describe la estructura electrénica de
un material como una estructura de bandas electronicas (Pliego et
al., 2006). Por otra parte, la densidad de estados (DOS) describe
el nimero de estados electronicos disponibles para que los
electrones ocupen en los orbitales atémicos proyectados en un
espacio reciproco.

La estructura de bandas electronica para la GdFeOj5 se calculd
siguiendo como ruta los puntos K de alta simetria de la primera
zona Brillouin descritos en la seccion 2.3 usando las
aproximaciones de GGA y LDA, las cuales se representan en la
Figura 7a) y Figura 7b), respectivamente. En el grafico
correspondiente a la estructura de bandas (lado izquierdo en
ambas graficas) es posible observar las regiones de energia
definidos como Bandas de Conduccion (BC) en la parte superior
y la Bandas de Valencia (BV) en la parte inferior que estan
delimitadas por una linea roja conocida como energia de Fermi.

En la estructura de bandas calculada con GGA, Figura 7a)
izquierda, se observa que no existe brecha prohibida en la
perovskita de GdFeOs;, la densidad de estados (Figura 7a)
concuerda con la estructura de bandas, confirmando que se trata
de un material conductor. Para el caso del calculo de estructura de
bandas con LDA (Figura 7b), se observa un resultado semejante
al de la aproximacién GGA, dado que el punto de transicién en la
banda de valencia localizado en el punto I" supera la energia de
Fermi propiciando una brecha nula.

a) GGA

Energia
Energia de Fermi

Energia (eV)

-10 — T T T T r T T T T T T
r X M r R
Puntos de alta simteria

Densidad de estados
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b)

LDA

Energia
Energia de Fermi

Energia (eV)
(=]

B e e e e e N | R |
rx ~ I R X

Puntos de alta simetria Densidad de estados

Figura 7. Grafico de estructura de bandas y densidad de estados
(DOS) de los pseudopotenciales GGA y LDA para el sistema
GdFeOs.

Por el contrario, de acuerdo con los resultados
experimentales y computacionales reportados por Zhu vy
colaboradores (Zhu, 2017), la estructura ortorrombica muestra un
comportamiento semiconductor con una brecha prohibida de
aproximadamente 0.6 eV, por lo que podemos concluir que el
comportamiento electronico esta asociado con la estructura
atémica del GdFeOs.

Tal comportamiento es reafirmado por la densidad de
estados, Figura 7b) derecha, donde el pico con mayor intensidad
se encuentra en la energia de Fermi, resaltando los estados
electrénicos disponibles en el sistema de interés.

c. Propiedades 6pticas

El analisis de espectroscopia 6ptica es una herramienta
sumamente Util para determinar la estructura de la banda de
energia de un material sélido (Zhu et al., 2017a). Es posible
explicar que la funcion dieléctrica compleja esta directamente
relacionada con la estructura de la banda de energia de los sélidos.

La permitividad dieléctrica compleja es un parametro
constitutivo de cualquier material dieléctrico y de ella depende la
interaccion de la materia junto con un campo eléctrico incidente,
(Rodriguez Moré et al., 2016).

Para GdFeO3 con una estructura cubica, la Figura 8 muestra
las curvas calculadas con las aproximaciones GGA y LDA de la
funcion dieléctrica compleja (imaginaria) la cual es directamente
proporcional al coeficiente de absorcién del sistema. La parte
imaginaria proporciona informacion sobre el comportamiento de
absorcion de GdFeOs. La parte imaginaria de la funcion
dieléctrica se calcul6 en un intervalo de energia de 0 a 30 eV. El
umbral de energia de la funcién dieléctrica es Eo = 26.426 eV y
Eo = 27.942 eV para GGA y LDA respectivamente, (Zhu et al.,
2017).

Los resultados de la parte imaginaria indican que para el
sistema de GdFeO; los valores maximos de absorcion estan
alrededor 0.377 eV para GGA, y de 0.272 para LDA.

Al comparar los dos picos de maxima intensidad en la Fig. 8
con laDOS, Figura 7, se pueden asociar estos dos picos a las

14 4
12 4
104 —GGA
—— LDA
B
= 84
5
5
4
2 |
0 : r : r . . . : . T -
0 5 10 15 20 25 30

Energia (eV)
Figura 8. Diagrama de la parte imaginaria de tensor dieléctrico
para los pseudopotenciales GGA y LDA.

transiciones interbandas entre los estados p del O en la banda de
valencia a estados d del Fe** y f del Gd en la banda de conduccion.
El pico de absorcion promedio de 0.377 eV para GGA, y de 0.272
eV para LDA, corresponde aproximadamente a la transicion entre
los picos localizados en DOS, a -0.350 eV para GGA y -0.240 eV
para LDA,enlaBVya2.8eV para GGAy 1.2 eV enlaBC. Por
otro lado, el ancho de absorcion situado entre 6-8 eV de la parte
imaginaria del tensor dieléctrico, corresponde a las transiciones
interbandas del Fe3* y Gd®* en -5 eV para GGA 'y -6 eV para LDA
en la BV, asi como a los valores energéticos en +7.2 a +8.2 eV
para GGA, y +5.7 a +6.7 eV para LDA en la BC. (Valencia, 2011).

La absorcidn obtenida para ambos valores en GGA y LDA se
encuentran un rango infrarrojo que esta dada por 102 Hz a 10*
Hz perteneciente a los modos vibracionales del sistema. Conforme
la energia se incrementa es posible apreciar que hay una adsorcién
aproximada de 7.114 apreciada en GGA, mientras que para LDA
es de 7.522, la cual nos confiere una absorcién el rango
ultravioleta y visible.

4. Discusion

El cddigo de SIESTA parte de las aproximaciones empleadas,
por un lado, LDA ha sido durante mucho tiempo la opcién por
excelencia a utilizar, debido a que funciona muy bien para una
amplia variedad de materiales, especialmente por los calculos
convergentes que a menudo concuerdan con los datos
experimentales, sin embargo, no es lo suficientemente precisa
para describir la energia de las reacciones quimicas pero que sirve
como referencia para la aproximacion de GGA, por ejemplo la
energia de activacion suele tener una sobreestimacion de las
energias de moléculas y sélidos de silicatos en particular. Por el
contrario, GGA ha superado tales deficiencias en gran medida,
dando una descripcion més efectiva de las brechas energéticas en
superficies metalicas y semiconductoras. De tal manera las
funciones GGA dependen de la densidad local, asi como de la
variacion espacial de la densidad.

Posterior al estudio de las propiedades estructurales,
electronicas y Opticas de la ferrita de gadolinio (GdFeO3) en su
fase cubica, empleando las aproximaciones GGA y LDA, se
estableci6 la comparaciéon de la demanda computacional y
experimental mediante la proximidad y/o consistencia de los
resultados obtenidos, con los reportados en trabajos anteriores. Se
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encuentran distintos estudios empiricos que datan de 1954 hasta
estudios computacionales del 2021, los cuales exponen las
diferentes propiedades que corresponden al GdFeO; que es
dependiente de la estructura, en la Tabla 3, se indican de forma
breve los resultados obtenidos de acuerdo con diferentes autores
que llevaron a cabo metodologias computacionales, donde es
posible identificar y comparar sus resultados con los obtenidos en
el presente estudio.

Tabla 3. Descripcion de datos y variables reportados en la literatura
con métodos computacionales para la perovskita GdFeOs.

(Paul et al., . i
Autores 2021) Material project
Mallas TX7x5 11x10x7
Parametro de 5.2995.735 5.395 5.666
red (A) 7.564 7.776
Cédigo V|<asqna ,IAb_-mtlo Quantum
empleado imulation Espresso
package (VASP)
Estructura Ortorrémbica Ortorrémbica
Energia de ) 0
Fermi (eV)
Band Gap (eV) - 0

Los comportamientos resultantes, varian desde la malla
utilizada que esta dada por el método Monkhorst-Pack, hasta el
pardmetro de red, como ya se mencioné con anterioridad las
distorsiones son el reflejo de las posiciones atémicas que
confieren distorsiones en la estructura cristalina. El cédigo
también es una variable fundamental en la metodologia
computacional, para cada una de las aproximaciones empleadas y
su diferente funcional para modelar la densidad electrénica.

De manera empirica, la literatura inicial esta dada por (Geller,
1956), la cual muestra los primeros estudios experimentales para
la ferrita de gadolinio, determinado una estructura que no se
comporta como ortorrombica o cdbica sino mas bien un conjunto
de ejes ortogonales; determinado las distintas propiedades que
ofrece la perovskita con respecto a la temperatura. En la Tabla 4,
se presenta un resumen de los datos empiricos mas sobresalientes
descritos hasta la fecha de la ferrita de gadolinio.

Tabla 4. Descripcién de datos y variables reportados en la
literatura con métodos empiricos para la perovskita GdFeQOs.

. . (Blasco et al.,
Autores (Li & Li, 2020) 2006)
Parametro de
red (A) - 3.8654
Codigo Experimental Experimental
empleado
Estructura Ortorrémbica Cubica
Energia de 0 i
Fermi (eV)
Band Gap (eV) 0 -

De acuerdo con las comparativas, se encuentra una variedad de
estructuras para la ferrita de gadolinio que dependen de los
distintos métodos y condiciones de sintesis. Por consiguiente, este
estudio, contribuye a establecer propiedades del GdFeO3 con un
arreglo espacial de Pm-3m, permitiendo incrementar la
informacidn en la literatura acerca de ellas, y en gran medida las
propiedades estudiadas son diferentes en comparacion con las
reportadas para la estructura ortorrémbica, por lo que se espera
que este hecho motive a la sintesis y el estudio de las propiedades
electrdnicas, dpticas y magnéticas de esta fase

5. Conclusiones

Se hizo un estudio de primeros principios usando el cédigo
SIESTA basado en la DFT empleando aproximaciones GGA y
LDA para determinar las propiedades estructurales, electronicas y
Opticas de la GdFeOs tipo perovskita con una estructura cristalina
FCC. Los resultados muestran un comportamiento conductor
debido a la ausencia de una brecha energética en las dos
metodologias empleadas (LDA y GGA) y con picos de absorcion
maximas en el rango infrarrojo y con menor intensidad en los
rangos ultravioleta y visible.

Los resultados obtenidos del parametro de red son muy
similares al reportado experimentalmente, por lo que se determina
que la prediccion de las propiedades electronicas y dpticas
calculadas estan en concordancia con las experimentales.

A partir de lo anterior es posible inferir que los métodos ab
initio o de primeros principios son Gtiles para calcular propiedades
de un material conductor o semiconductor en el cual la estructura
cristalina juega un papel importante puesto que el arreglo atémico
es determinante en la prediccion de las demas propiedades del
sistema.
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