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1. Titulo  
Crecimiento de sistemas de C en la superficie 0001 de GaN, con aplicación en 
nanotecnología  
	  
2.	  Resumen	  	  
El	   grafeno	   dadas	   sus	   excepcionales	   propiedades	   ha	   abierto	   un	   sinfín	   de	  
posibilidades	  para	   la	   investigación	  científica	  y	   tecnológica	  como	   lo	  demuestran	   las	  
mas	  de	  3500	  publicaciones	  que	  se	  han	  hecho	  a	  la	  fecha.	  Por	  otro	  lado	  el	  GaN	  que	  es	  
un	  semiconductor	  de	  suma	  importancia	  para	  múltiples	  dispositivos	  entre	  los	  cuales	  
están	  emisores	  en	  el	  azul	  y	  el	  ultravioleta	  cercano,	  dispositivos	  electrónicos	  de	  alta	  
potencia	  y	  diodos	  láser.	  Su	  alta	  conductividad	  térmica	  lo	  hace	  buen	  candidato	  para	  
nuevas	   aplicaciones	   que	   deben	   funcionar	   en	   alta	   temperatura.	   Este	   proyecto	   une	  
estos	  dos	  materiales	  tan	  prometedores.	  
En	  base	  a	  los	  estudios	  ya	  existentes	  de	  grafeno	  y	  de	  GaN	  así	  como	  de	  nuestra	  propia	  
experiencia	  con	  GaN	  haremos	  el	  estudio	  de	  cálculos	  computacionales	  para	  depositar	  
C	   sobre	   superficies	   de	   GaN	   con	   diferentes	   reconstrucciones	   superficiales	   para	  
demostrar	  que	  es	  posible	  obtener	  el	  crecimiento	  de	  capas	  de	  grafeno	  homogéneas	  y	  
estables,	   libres	   de	   los	   dominios	   policristalinos	   que	   caracterizan	   los	   crecimientos	  
experimentales.	   Calcularemos	   La	   energía	   de	   equilibrio,	   modulo	   de	   volumen,	  
estructura	   de	   bandas,	   densidades	   de	   estados,	   sitios	   de	   absorción	   mas	   probables,	  
energías	   de	   enlace,	   barreras	   de	   difusión	   para	   determinar	   la	   configuración	   mas	  
estable	  para	  una	  o	  dos	  capas	  de	  grafeno.	  Esperamos	  profundizar	  en	  el	  conocimiento	  
de	  los	  mecanismos	  que	  gobiernan	  la	  interacción	  entre	  la	  superficie	  de	  GaN	  y	  grafeno	  
para	  poder	  mejorar	  la	  obtención	  de	  grafeno	  de	  forma	  aplicable	  tecnológicamente.	  
	  
3.	  Breve	  descripción	  de	  avances:	  
 
El objetivo general de este proyecto es el estudio usando DFT de la adsorción, 
incorporación y difusión de átomos de C en volumen y sobre la superficie (0001)GaN en 
puntos de alta simetría y a lo largo de caminos sobre la superficie que los unen; así 
mismo, el estudio de la estabilidad y propiedades estructurales, electrónicas y magnéticas 
de carbono/grafeno/digrafeno sobre (0001)GaN en diferentes reconstrucciones. 
Del objetivo general planteado se ha logrado estudiar la adsorción y difusión de átomos 
de carbono sobre el volumen y la superficie (0001) GaN, los resultados se encuentran 
publicados en: Journal of Physics: Conference Series 687 (2016) 012048, “Theoretical 
investigation of GaN carbon doped” 
Los resultados del estudio de la capa de bigrafeno en la superficie (0001)GaN y sus 
imagenes STM, esto ha sido presentado en los congresos internacionales: 10th Congress 
on Electronic Structure:Principles and Applications, Fall MRS-2016,  
 



	  
4.	  Cálculos	  realizados.	  
 
Se determinó el volumen de equilibrio, y por consiguiente los parámetros de red cristalina 
para los cuales se obtiene la energía mínima en la ecuación de estado de estado de 
Murnaghan a partir del ajuste de la energía como función del volumen de la celda 
unitaria, en el GaN dopado con átomos de C, mediante la sustitución de C por N o por Ga 
en las concentraciones 25%, 50% y 75%. 
Se calcularon, las energías de enlace y las barreras de energía para la difusión lateral de 
los átomos adsorbidos de C sobre la superficie (0001)GaN en la geometría hexagonal 
2×2. Asi como la energía de difusión hacia el volumen mediante la penetración del átomo 
de C dentro de la supercelda de GaN. 
S determinó la configuración más estable de una monocapa completa de grafeno sobre la 
superficie de GaN(0001), mediante el movimiento o rotación de toda la monocapa sobre 
caminos de alta simetría de la superficie de GaN (0001). 
Se realizaron cálculos de la energía del sistema bicapa de grafeno/ GaN(0001) 
optimizando los parámetros de la estructura para encontrar su forma más estable. 
Se calcularon  estructura de bandas, densidad de estados e imágenes STM de los sistemas 
estudiados. Análisis de las propiedades electrónicas y magnéticas a partir de los cálculos 
obtenidos. 
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