S$2-22 Mie 13 Oct 16:00 Sesién de Pésters 2 Materia Condensada

Efecto del coeficiente U de Hubbard sobre las propiedades 6pticas y cargas de los
semiconductores TiO2 y el ZnO

e Ana Cecilia Rossi Fernandez,! Lorena Meier,2 Ana Belén Schvval,23 Marfa Julia Jiménez,2 Gabriela
Fernanda Cabeza,? Cecilia Ines Nora MorgadeQ’4

YINQUISUR - Dpto. Quimica - Universidad Nacional del Sur

2IFISUR, Universidad Nacional del Sur, CONICET, Departamento de Fisica, Av. Alem 1253, 8000 Bahia Blanca,
Argentina

3 Departamento de Quimica - Universidad Nacional del Sur

4 Universidad Tecnologica Nacional

Las nanoestructuras de semiconductores como el TiO2 y el ZnO han demostrado ser capaces de mediar la
oxidacion fotocatalitica de contaminantes orgdnicos para su eliminacién del agua. Por eso es interesante
la descripcién correcta de sus propiedades electrénicas y 6pticas. La Teoria del Funcional de la Densidad
(DFT)1) suele subestimar por ejemplo el ancho de banda prohibida (BG) de estos éxidos. Entonces
para resolver los errores de auto-interaccidon para materiales de electrones fuertemente correlacionados
se utiliza el método conocido como DFT + U2). Este método impone un coeficiente U, de Hubbard,
de funcional tipo Coulomb para la representacidn correcta de los orbitales d de metales de transicidn
como el Tiy el Zn. En el presente trabajo tedrico se pudo evaluar como el factor U utilizado afecta
las distintas propiedades dpticas y la carga de los &tomos. Se pudieron calcular las partes imaginarias y
reales de la funcién dieléctrica, reflectividad R (w), Indice de refraccién n (w), coeficiente de extincién
k (w), coeficiente de absorcién « (w) y la funcién de pérdida de energia de electrones L (w). Es im-
portante destacar que las curvas obtenidas considerando la inclusiéon del pardmetro U aplicado a los
orbitales d muestran un excelente acuerdo con los datos reportados experimentalmente. Con respecto al
efecto sobre las cargas, se pudo determinar que en TiO2 (anatasa o rutilo) el volumen de la esfera con
la que se calculan las cargas de Bader aumenta con el valor del U, mientras que en ZnO ocurre lo opuesto.
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