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Resumen

En el presente estudio tedrico ab initio comparativo se utiliza el cddigo SIESTA®, mediante la Teoria del Funcional de la
Densidad (DFT) para comprender las propiedades estructurales y electrénicas de la fase cubica en el equilibrio de la geometria
de dos perovskitas complejas: NaNbOs; y SrTiOs. Se emplean dos pseudopotenciales base: Aproximacion de Gradiente
Generalizado (GGA) por los autores Perdew-Burke-Ernzerhof, y Aproximacion de Densidad Local (LDA) por Ceperley-Alder.
Los parametros de red obtenidos para el NaNbO3 son ao= 3.900 y 4.040 A con una precision del 98.86 y 97.6%. Para el SrTiO3
se obtuvieron parametros de red de ao= 3.969 y 3.811 A con una precision de 92.8 y 97.6% respectivamente de cada
pseudopotencial. Se demuestra que el comportamiento de ambas estructuras de bandas tiene una transicién electrénica indirecta
particular con spin no polarizado, con un ancho de banda prohibida de ~1.28 eV para el NaNbO3; y ~2.0 eV para el SrTiO; con
el potencial de intercambio-correlacion LDA y una estructura de bandas argumentativa de la fiable aplicacién de estos materiales
en fase clbica para dispositivos opto-electrdnicos.

Palabras Clave:
SIESTA, DFT, perovskitas, NaNbOs, SrTiOs. GGA, LDA, estructura de bandas, densidad de estados.

Abstract

In this comparative ab initio theoretical study, the SIESTA® code is used, through the Density Functional Theory (DFT) to
understand the structural and electronic properties of the cubic phase in the equilibrium of the geometry of two complex perovskites:
NaNbOs and SrTiOs. Two base pseudopotentials are used: Generalized Gradient Approximation (GGA) by the authors Perdew-Burke-
Ernzerhof, and Local Density Approximation (LDA) by Ceperley-Alder. The network parameters obtained for NaNbOj3 are a,= 3,900
and 4,040 A with a precision of 98.86 and 97.6%. For SrTiOs, network parameters of a;= 3,969 and 3,811 A were obtained with a
precision of 92.8 and 97.6% respectively for each pseudopotential. It is shown that the behavior of both band structures has a particular
indirect electronic transition with non-polarized spin, with a bandwidth of ~1.28 eV for NaNbO; and ~2.0 eV for SrTiOz with the
exchange-correlation potential LDA and an argumentative band structure for the reliable application of these materials in cubic phase
for opto-electronic devices.

Keywords:
SIESTA, DFT, perovskites, NaNbO3, SrTiOs. GGA, LDA, band structures, density of states.

1. Introduccién pie a la generacidn de diversas rutas para estudiar a los materiales,
una de las cuales ha sido mediante la utilizacion de la ecuacién de

En la actualidad, debido a la constante demanda de tecnologia Schréedinger (Bartolotti & Flurchick, 2007) con aproximaciones
por parte de la sociedad ha aumentado el desarrollo de nuevos  fisico-matematicas sustentadas en el Principio de Heisenberg por
materiales con mejores propiedades estructurales, mecanicas,  Hartree-Fock (HF), Born-Oppenheimer (BO), entre muchas
electronicas y dpticas (Basov et al., 2017). Lo anterior ha dado  otras, con el fin de reducir costos en el estudio de materiales
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sintéticos y nuevos (Meza etal.,, 2019). Una de las que
actualmente ha contribuido a modelar y simular aproximando con
gran precision a la experimentacion es la Teoria del Funcional de
la Densidad (DFT, por sus siglas en inglés) (Bowler, 2018). Esta
teoria que nace a partir de las aproximaciones de Kohn-Sham
empleando estados propios y pseudofunciones de onda en una
densidad de electrones ha permitido el estudio de materiales para
invisibilidad acustica, 6ptica y de ondas espectrales (Kohn, Becke
y Parr, 1996) reduciendo el estudio en tan sélo tres coordenadas

(x.y.2).

El modelado y simulado de materiales que nace a partir de
estas aproximaciones se divide en diversos tipos, dentro de los
que destacan la dinamica molecular y los métodos ab initio. Estos
altimos, se emplean en calculos mecano-cuénticos que se basan
en técnicas de minimizacion, es decir como designa su nombre a
primeros principios, que no requieren ajuste experimental para el
estudio de materiales (Argaman & Makov, 2000). Por lo anterior,
en el presente estudio se compara a dos perovskitas con el calculo
de sus propiedades caracteristicas electronicas, a partir de lo cual
es posible inferir sus posibles aplicaciones, marcando una ruta
para fases experimentales.

1.1. Perovskitas ABOs

Los materiales que son fundamentales en dispositivos
magneto-electronicos, por sus asombrosas propiedades de ferro y
piezoelectricidad son las perovskitas de tipo ABOs en las que A
y B representan los metales alcalinotérreos y de transicién del
grupo I1'y HI-XII respectivamente, estos se denominan como
oOxidos de perovskitas por la presencia del octaedro de oxigeno.
Son parte de los materiales complejos por el desplazamiento de
este octaedro de oxigeno que en su mayoria suele ser el talon de
los cambios en las propiedades fisico-quimicas (Tilley, 2016). De
manera que este trabajo se centra en el estudio de las estructuras
de Niobato de Sodio; NaNbO; y Titanato de Estroncio,
pertenecientes a esta clasificacion.

El SrTiO; posee propiedades atractivas, como su facilidad
para aumentar el nimero de electrones moviles mediante la
generacion de vacancias de oxigeno (VO) (Lin et al., 2014), y la
presencia de fotoconductividad persistente a temperatura
ambiente en cristales deficientes en oxigeno donde al exponer el
cristal a la luz este incrementa su conductividad eléctrica por mas
de 2 6rdenes de magnitud. Después de que la luz esta apagada, la
conductividad mejorada persiste durante varios dias, con
decaimiento insignificante. De igual forma con una elevada
densidad electrénica, se convierte en un superconductor a
temperaturas por debajo de 0.35 K (Tarun et al., 2013). Estudios
recientes realizados por el investigador Javier Junquera, han
arrojado resultados favorables durante una caracterizacion
completa de la estructura, utilizando el codigo Siesta, donde se
analiza su estructura de bandas electrénica, Densidad de Estados
(DOS) y Densidad de Estados Proyectada (Javier Junquera, s/f).

Por otro lado, el Niobato de sodio, tiene una fase ortorrémbica
a temperatura ambiente que exhibe propiedades
antiferroeléctricas, y en comparacion con materiales
ferroeléctricos tienen mejores propiedades dieléctricas y pueden
almacenar una gran densidad de energia. Es una de las perovskitas
mas estudiadas en sus diferentes formas de sintesis, por lo que sus
propiedades estructurales a través de estudios experimentales son
ampliamente comprendidas hasta el momento, aunando las fases
que se reportan cambian respecto a unos cuantos grados Kelvin
(Mohanty et al., 2019).

Por otra parte, se ha demostrado que la constante dielélectrica
depende de la temperatura; particularmente, en un estudio llevado

a cabo en 2015 se encontr6 que variando la temperatura entre 15
a 1000 K, la constante diélectrica cambia entre 20 Hz a 1 GHz, a
través de cinco transiciones de fase. Ademas se encontré que
fases metaestables tipo Q sélo responden a frecuencias mayores
a 1 Ghz debido a que el estado de orden eléctrico genera un
rompimiento en dominios inclusive sin campo eléctrico externo
(Macutkevic, Molak y Banys, 2015).

En este trabajo de investigacion se llevé a cabo un estudio
comparativo ab initio en él cual las propiedades electrénicas de
las perovskitas tienen un desenlace prominente en comparacion
con lo publicado, debido a factores que en la seccion 3 se
analizan.

2. Metodologia para la simulacién

En este estudio, utilizando el cédigo de SIESTA el cudl se basa
en la teoria del funcional de la densidad (DFT por sus siglas en
inglés) se llevo acabo la optimizacion estructural del niobato de
sodio (NaNbOs3) y titanato de estroncio (SrTiOs) estructuras
clbicas (ABOs) tipo perovskita (Figura 1). En particular, se
optimiz6 la estructura de cada sistema empleando un potencial de
gradiente generalizado (GGA por sus siglas en inglés) tipo
Perdew-Burke-Enrzerhof (Perdew etal.,, 2005) y uno de
aproximacion local (LDA por sus siglas en inglés) tipo Ceperley-
Alder para aproximar la energia de intercambio y correlacion
(Ceperley & Alder, 1980).

Figura 1. Estructura cristalina de las perovskitas de:

a) NaNbOs, y b) SrTiOs, imagen generada por XcrySDen®
(Kokalj, 1999)

Posteriormente, se llevd acabo el célculo de propiedades
electronicas, tales como, la estructura de bandas y la densidad de
estados. Asimismo, mediante un calculo de campo
autoconsistente se realizé un ajuste de la energia cinética (Ewc)
de las ondas. Se desplaz6 el sistema de manera rigida en la
direccion Z para diferentes valores de Ewc, posteriormente se
ajusto el valor de Emc para el cual la variacion de la fuerza
maxima entre &tomos en la direccion Z estuviera dentro del limite
de 0.1 eV/Ang. Particularmente, para el NaNaO; (Figura 2) y
SrTiO; (Figura 3) se ajustd Emca 200 Ry y 300 Ry utilizando un
pseudopotencial LDA y GGA respectivamente.
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Figura 2. Gréficas de convergencia del tamafio de la funcién
de onda de pruebas en funcién de las fuerzas atomicas del
NaNbOs, a) GGA, b) LDA.
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Figura 3. Gréficas de convergencia del tamafio de la funcién
de onda de pruebas en funcion de la energia del SrTiOs, a)
GGA, b) LDA.

Por otro lado, para ajustar el nimero de puntos de alta simetria
(puntos k) se utilizé el método de Monkhorst-Pack (Monkhorst &
Pack, 1976). Variando la cantidad de puntos k mediante el tamafio
de la malla se convergi0 la energia total del sistema hasta un valor
de 0.001 eV. Las mallas utilizadas son cubicas (es decir, tienen el
mismo tamafio en las tres direcciones) debido a que las
estructuras estudiadas son periddicas en las tres direcciones.
Particularmente, para el NaNbOs se utilizaron mallas de 3x3x3,
5x5x5, 7X7x7 y 9x9x9 para ambos pseudopotenciales (Tabla 1).
Asimismo, para el SrTiOs se usaron mallas de 1x1x1, 3x3x3,
5X5x5, 7X7X7 y 9x9x9 para GGA y 5x5x5, 7X7x7 y 9x9x9 para
LDA (Tabla 2). Por Gltimo, se ajusté una malla éptima de 7x7x7
para el NaNbO; para ambos pseudopotenciales, asi como, una
malla de 7x7x7 y 9x9x9 para la estructura SrTiO; con un
pseudopotencial tipo GGA y LDA respectivamente.

Tabla 1. Ajuste de puntos de alta simetria en la primera
zona de Brillouin en funcién de la energia total del sistema
para Niobato de sodio.

GGA LDA

Malla Energia (eV) Malla Energia (eV)
333 -23.2635 333 -23.4363
555 -23.2541 555 -23.4275
77 -23.2526 777 -23.4262
999 -23.2524 999 -23.426

Tabla 2. Ajuste de puntos de alta simetria en la primera
zona de Brillouin en funcion de la energia total del sistema
para Titanato de estroncio.

GGA LDA
Malla Energia (eV) Malla Energia (eV)
111 -1579.459563 555 -1438.209917
333 -1600.332114 777 -1438.215041
555 -1600.536007 999 -1438.215284
77 -1600.548417
999 -1600.549807

Para el criterio comparativo, se utilizé una ruta para el ajuste
del nimero de puntos de alta simetria con lo que se integro en la
primera zona de Brillouin, como se muestra en la Tabla 3 para
NaNbOs y Tabla 4 para el SrTiOs. El procedimiento se basé en
un célculo de campo autoconsistente (calculo SCF) donde se fue
aumentando el ndmero de puntos de alta simetria hasta llegar a
una convergencia (Gonzalez Olaya, 2013).

Tabla 3. Puntos de alta simetria en la red reciproca para el

NaNbQOs.
0.000 0.000 0.000
X 1.000 0.000 0.000
M 1.000 1.000 0.000
0.000 0.000 0.000
X 1.000 1.000 1.000
R 1.000 0.000 0.000

Tabla 4. Puntos de alta simetria en la red reciproca para el

SrTiOs
R 0.500 0.500 0.500
0.000 0.000 0.000
X 0.500 0.000 0.000
M 0.500 0.000 0.500
0.000 0.000 0.000

Como se puede observar en el caso del NaNbOj se utilizaron
6 puntos de alta simetria: ', X, M, I', X, R. Para el SrTiO3 se
utilizaron 5 puntos: R, I', X, M, T'. El objetivo de la optimizacion
de los puntos K es discretizar el espacio y conocer el minimo
nimero de puntos que son capaces de definir correctamente los
sistemas. Cabe destacar que se probd con vectores en el espacio
reciproco para el calculo de la estructura de bandas del Niobato
de Sodio, y al haber nulo cambio en la banda prohibida se
prosiguid con las coordenadas cartesianas.

La Figura 4 a) y b) corresponde a los pseudopotenciales GGA
y LDA para el NaNbO;. Y la Figura 5 a) y b) para los
pseudopotenciales GGA y LDA del SrTiOs. Para el
pseudopotencial LDA y GGA con una serie de configuraciones
de volumen de la celda de NaNbO3 y SrTiO3 con grupo espacial
Pm3myPm3m, se llevé a cabo una optimizacion estructural de
las posiciones atémicas, hasta que la fuerza méxima entre los
atomos de la celda fuera menor a 0.0001 eV/Ang.
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Posteriormente se recopilaron los parametros de red y
distancias interatomicas de las estructuras optimizadas, Tabla 5
para el NaNbO;3 y Tabla 6 para el SrTiO; mediante los archivos
.BONDS y .BONDS_FINAL de cada célculo, asi como, se
realiz6 una verificacion de los valores con ayuda del software
XcrySDen® (Kokalj, 1999).

Tabla 5. Pardmetro de red (ao) y distancias interatomicas
antes (in) y después (out) de la optimizacion para el NaNbO3

Nb-Na (A) Nb-O (A) Na-O (A)

ap_in ap_out

GV

Inicial  Final Inicial Final Inicial Final

NaNDOs 3945 4.040 6.4562 6.2095 19725 20335 2.7895 2.7503

Nb-Na (A) Nb-O (A) Na-O (A)

ap_in ap_out

GV

Inicial Final Inicial Final Inicial Final

STTIOY 3945 3900 6.4562 60107 1.9725 19629 27895 27792

Tabla 6. Pardmetro de red (ao) y distancias interatémicas
antes (in) y después (out) de la optimizacién para el SrTiOs

Ti-Sr (A)

Ti-0 (A) Sr-0 (A)

ap_in ap_out

A A

Inicial  Final Inicial Final Inicial Final

SrTi03

_GGA 3.7 3969 32043 3.4358 1.8500 1.9845 2.6163 2.8065

Ti-Sr (A) Ti-O (A)

Sr-0 (A)

ap_in ap_out

A A

Inicial Final Inicial Final Inicial Final

SrTiOs
- LDA

3.7 3.811 3.2043 3.2686 1.8500 1.9060 2.6163 2.6948

Por Gltimo, se calculd la estructura de bandas electrénica y la
densidad de estados para las estructuras 6ptimas. (Figura 6).

3. Resultados y discusion

En este estudio comparativo se obtuvo para el niobato de
sodio un parametro de red (ao) de 4.040 A aproximado a lo
reportado en experimentos y estudios tedricos con una fiabilidad
estimada de 97.6% con GGA Figura 4a. Adjunto a ello con un
98.86% con LDA se obtuvo un ao de 3.900 A, como se ilustra en
la Figura 4b). Ambos resultados comparados con lo reportado de
3.945 A (Prosandeev, 2005)

Para el Titanato de estroncio, SrTiO; con un pseudopotencial
GGA se obtuvo un parametro de red de 3.969 A, Figura 5a), con
una aseveracion del 92.8 %. Con un pseudopotencial LDA se
obtuvo un parametro de red de 3.811 A con una aseveracion del
97.6 %, Figura 5b). Lo reportado en la literatura arroja un
parametro de red ao = 3, 898 A, muy cerca del valor alcanzado en
este trabajo (Cardona, 1965). En ese orden se encontrd una
optimizacion de 10 mejor que estudios tedricos en la literatura
de NaNbO; y SrTiO; (Machado et al., 2011)(Azam et al., 2019).

Los 6xidos de perovskitas tipo ABO; Niobato de Sodio y
Titanato de Estroncio suelen presentar un comportamiento
semiconductor de acuerdo a la literatura (Macutkevic etal.,
2015). Y hablar de un comportamiento semiconductor se refiere
a una clasificacion de los materiales de acuerdo a su relacion de
dispersion electrénica E(K) y por la posicion del nivel de la
energia de Fermi E¢ (Cuervo, 2012).

De igual manera, se hace referencia a la teoria de bandas para
poder discernir entre un material dieléctrico, metalico y
semiconductor, la cual diferencia a los semiconductores por dos
tipos de band gap: directo e indirecto, el gap directo se da cuando
el punto maximo de la banda de valencia (BV) tiene un momento
de transferencia electrénica lineal con el punto minimo de la
banda de conduccion (BC) y debido a esto el electron solo
necesita ganar energia igual o mayor al ancho de la banda
prohibida para hacer el salto. Por otro lado, en una transferencia
electrénica indirecta se tiene un momento no lineal, originando
que ademas del proceso anterior, sea necesario cambiar el vector
de onda del electrén (Madrigal M. y Reyes V., 2013).

Este concepto tiene relacién con el comportamiento de la
Figura 6, ya que las cuatro graficas presentan una transicion
electronica de carécter indirecto entre los puntos de alta simetria
I' y X para la estructura de bandas del Niobato de Sodio y entre
los puntos R y T para la estructura de bandas del Titanato de
Estroncio, utilizando ambos pseudopotenciales GGA y LDA
respectivamente. Esto quiere decir que durante el proceso de
recombinacion donde un electrén de conduccion pasa al lugar de
un hueco, se emite un fotdn y un fondn (calor) (Echeverri-
Arteaga, 2019).

Dada la transicion indirecta el NaNbO; y SrTiOs tienen un
bajo coeficiente de absorcion de la luz porque requieren de una
interaccion entre tres particulas: electrén, fotdn y fonén, lo que
refleja una mayor dificultad para absorber los fotones incidentes
que pueden excitar los electrones a la banda de conduccién
(Velasco, 2009). Esto indica que ambos materiales estudiados
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podrian funcionar para aplicaciones o¢pticas donde solo se
requieran absorciones de cierta longitud de onda.

El Niobato de Sodio presenta valores de banda prohibida
~1.05y ~1.28 eV respectivos de GGA y LDA. Estas brechas
prohibidas tienen valores subestimados (valores experimentales
desde 3.10-3.95 eV reportado). En el caso del Titanato de
estroncio el ancho de banda presenta un valor de ~1.98 eV y ~2.0
eV para GGA y LDA respectivamente. La forma de las bandas en
general, concuerdan con lo reportado en la literatura por
diferentes autores (McKeown Walker et al., 2014)(Jack, 2014).

Sin embargo, hay subestimacion de los valores con los band
gap reportados en la literatura. Cabe mencionar que es incorrecto
comparar los resultados tedricos con datos calculados a distintas
temperaturas de manera experimental (Machado, Sepliarsky y
Stachiotti, 2011) (Azam et al., 2019). Los resultados representan
una diferencia con los que suelen haber al comparar el empleo de
estos dos pseudopotenciales en la brecha prohibida, puesto que se

ha demostrado que la aproximacion de densidad local es menos
efectiva y subestima més los valores para sistemas en bulto, cosa
que sucede al revés (Liu et al., 2011).

A este cuestionamiento se le refiere que de forma empirica en
aislantes y semiconductores en el rango de 0.1-9 eV se sabe que
los valores son subestimados desde un 30-100% con distintos
pseudopotenciales por este tipo de célculos, atribuida a la falta
inherente de discontinuidad derivada y un error de
deslocalizacién (Morales-Garcia et al., 2017).

Cabe acentuar que el parametro de red obtenido en ambos
sistemas independientemente del pseudopotencial empleado
entre mas reducido sea el valor menor las distancias
interatomicas, lo que tiene relacion directa con los electrones de
valencia que definen la banda de valencia, provocando el
solapamiento de estados e incrementando la dificultad para que
los electrones alleguen a la banda de conduccion (Zekry, 2017)
(Ge etal., 2018). En ese régimen la reduccion de la brecha
prohibida en ambos casos es menor con el pseudopotencial GGA
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ya que al optimizar la estructura el valor del ao (parametro de red)
es mayor y las distancias interatdmicas por lo tanto aumentan.

La energia de Fermi (punto medio del band gap, que separa
las bandas de valencia, de las bandas de conducci6n), para el
Niobato de Sodio se encuentra mas cerca de la banda de
conduccion. Esto permite definir que su comportamiento podria
ser de un semiconductor extrinseco, sin embargo seria necesario
que estuviera dopado, por lo que sélo indica una alta cantidad de
huecos positivos y la posibilidad de que un electron de
conduccion sin alguna fuerza externa de la banda de conduccién
descienda (Grosso, 1988), lo que diverge de los resultados de
Fritsch, que se pueden observar en la Tabla 7, aunque tienen
parametros de red de 3.975, 3.944, y 3.947 A, parecidos a los que
se obtuvieron en el presente estudio, tiene una energia de Fermi
cercana al punto maximo de la banda de valencia y no al punto
minimo de la banda de conduccién (Fritsch, 2018) por lo que
difieren en el comportamiento semiconductor.

Aunado a la representacion que ilustra la estructura de bandas
acerca de la movilidad del electron y el hueco, en la Figura 6a) y
6b) en los puntos de alta simetria I' y X las bandas de valencia y
conduccion son planas en el Niobato de Sodio hasta poco mas alla
de ellos, indicando que la movilidad del hueco es muy baja
(Seeger, 2004). El Titanato de Estroncio presenta bandas planas
en la mayor parte de los puntos de alta simetria, lo que es benéfico
para el transporte de cargas.

La diferencia entre la forma de las bandas de cada perovskita
radica en el solapamiento de los orbitales atémicos. Para el
NaNbOj; las bandas son muy pronunciadas posterior a los puntos
de alta simetria en las que son planas, mientras que para el SrTiO;
las bandas son planas a lo largo de toda la ruta, esto debido a que
la anchura es proporcional al solapamiento de los orbitales (Ruiz,
2016).

Debido a que simultdneamente el comportamiento electronico
y la forma de las bandas de los sistemas que se presentan es
peculiar y ademas tienen una brecha prohibida menor a los de la
literatura a primeros principios a causa de una optimizacion méas
precisa, su aplicacion es considerada para lentes delgados, células
fotovoltaicas e inclusive circuitos integrados (Vifias, 2019).

Finalmente, la Tabla 7 y 8 se presenta el resumen de resultados
obtenidos en el presente estudio tedrico ab initio comparativo
entre las estructuras NaNbOs y SrTiOs. La literatura muestra que
el pseudopotencial GGA sobreestima o subestima las propiedades
electronicas de estudio, por lo tanto, no es lo suficientemente
preciso en el célculo del band gap, como puede observarse, es por
ello que se utiliza un pseudopotencial LDA para las propiedades
electrénicas, ya que los valores para este Gltimo son mas precisos.
Sin embargo, el pseudopotencial GGA resulta ser mas certero en
los resultados del calculo para las propiedades estructurales como
el parametro de red que un pseudopotencial LDA (Perdew et al.,
1999).

Tabla 7. Resumen de parametros de red y band gap
alcanzados con GGA y LDA para el sistema NaNbOs

Sistema Parametro  Bandgap Pardmetro  Bandgap
NaNbOs dered (A) indirecto dered (A) indirecto
(eV) (eV)
Obtenido en 4.040 ~1.05 3.900 ~1.28

este trabajo

Obtenido de la literatura:

(Machado et. 5570 - 549 -
al)
(Fritsch) 3.975, 1.652, - e
3.944, 1.639,
3.947 1.642
(Azam et. A) +U-7.86 18 W - e

Tabla 8. Resumen de parametros de red y band gap

alcanzados con GGAé LDA ﬁara el sistema SrTiOs

Sistema Parametro Bandgap Parametro  Bandgap
SrTiOs dered (A) indirecto dered (A) indirecto
(eV) (eV)
Obtenido en 3.969 ~1.28 3.811 ~2
este trabajo
Obtenido de 3.898 3.2 3.898 3.75
la literatura (Cardona, (Capizzi (Cardona, (Bachi,
1965) 1970) 1965) 2017)

4. Conclusiones

El estudio de las propiedades estructurales y electronicas de las
perovskitas NaNbO; y SrTiO; se realiz6 empleando célculos a
primeros principios considerando una celda unitaria de 5 a&tomos.
Se observé en ambos casos semiconductores de banda prohibida
indirecta. En relacion a la reproduccién del pardmetro de red del
Niobato de Sodio los resultados fueron 6ptimos con tan s6lo un
error relativo al reproducir el sistema en equilibrio estructural de
2.4% y 1.14% con GGA y LDA respectivamente. A su vez el
SrTiO3 tuvo una reproduccion aceptablemente precisa, con una
variacion del 7.2 % y 3 % para GGA y LDA respectivamente,
siendo GGA un pseudopotencial con mayor precision. La
estructura de bandas electronica de ambos sistemas con los
respectivos pseudopotenciales tiene un comportamiento similar
debido a la naturaleza indirecta de la transicion entre las bandas
de valencia a las de conduccién por lo que estos materiales son
adecuados para ser aplicados en células fotovoltaicas, circuitos
integrados, y, fotocatélisis. Ademas, se muestra una magnitud de
band gap menor a los reportados experimentalmente, este
fendmeno es debido al tipo de pseudopotencial. Por Gltimo, para
conocer el potencial que tienen este tipo de materiales en
aplicaciones Opticas se recomienda el estudio de sus curvas de
absorcion.
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