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2. Resumen  

 

El entendimiento de las propiedades estructurales, electrónicas y magnéticas de las 

superficies es una parte esencial en la búsqueda de materiales con propiedades a la medida. 

Un primer paso necesario es conocer la estructura atómica de las superficies (su 

reconstrucción), debido a que sus otras propiedades, como las electrónicas y magnéticas, 

dependen directamente de dicha estructura.  Al adsorber átomos y moléculas, las 

propiedades del material suelen cambiar y dependiendo de la clase y cantidad de átomos 

que se depositan, podemos diseñar las propiedades del nuevo sistema que deseamos crear.  

Por ejemplo, si depositamos átomos metálicos en un semiconductor, dependiendo de la 

cantidad del material que se deposita, el sistema puede continuar siendo semiconductor o 

puede volverse metálico o hasta magnético. En este proyecto, se está estudiando la 

modificación de superficies semiconductoras y nanoestructuras, por medio del depósito de 

átomos y moléculas. Se estudia también el crecimiento de cristales, la formación de 

nanoestructuras en estos sistemas y la formación de heteroestructuras. En todos los casos 

se calculan las propiedades estructurales, electrónicas y magnéticas. 

 

 

3. Breve descripción de avances 
 

 

Usando cálculos de primeros principios estudiamos superficies de algunos nitruros, como 

el nitruro de galio y el nitruro de manganeso y como se modificaban sus superficies con el 

depósito de átomos. Particularmente estudiamos como la superficie de nitruro de galio se 

podía modificar con la adsorción de Y formando una interface de nitruro de galio con 

nitruro de itrio.  

 

Usando los mismos métodos se estudió la formación de nanoalambres de dimensión 

atómica que se forman en la superficie de In/Si(111)-(4×1). Se estudió la formación de 

alambres de InN cuando se adsorbe nitrógeno y la de AsN cuando se adosrbe arsénico.  

 

También se estudió la formación de una capa antiferromagnetica de MnN sobre la 

superficie de MnGa(001), su estabilidad y sus propiedades estructurales, electrónicas y 

magnéticas. 

 

Se estudió la formación de fosforeno sobre la superficie (111) de fosfuro de boro 

inducida por la adsorción de nitrógeno. 



Por otro lado, también estudiamos la funcionalización de sistema bidimensionales como el 

grafeno, siliceno y germaneno hidrogenado con moléculas orgánicas de los grupos 

alquenos, alquinos y aldehídos. La introducción de la química orgánica en los 

semiconductores, puede traer nuevas aplicaciones. La habilidad de las moléculas orgánicas 

para adsorber y emitir luz a ciertas frecuencias, de detectar moléculas, o de reconocer 

muestras biológicas son ejemplos de algunas aplicaciones que se podrían extender a la 

tecnología del silicio.  
 

 

4. Cálculos realizados 

 

Se realizaron cálculos de la adsorción de manganeso sobre la superficie GaAs(111)–

(2×2)B. Se calcularon varias configuraciones con diferentes terminaciones para ver la 

estabilidad de esta superficie en función del potencial químico del boro. 

 

Se realizaron cálculos de la adsorcion de Y sobre la superficie de GaN(0001̅). Se estudió 

sus posibles caminos de difusión y su estabilidad. También se estudió las condiciones bajo 

las cuales se formaba el nitruro de itrio.  

 

Se realizaron cálculos para el estudio de la formación de nanoalambres de dimensión 

atómica que se forman en la superficie de In/Si(111)-(4×1). Se estudió la formación de 

alambres de InN cuando se adsorbe nitrógeno y la de AsN cuando se adosrbe arsénico.  

 

Se realizaron cálculos sobre la funcionalización orgánica de la superficie de Ge[111] 

hidrogenada por medio de una reacción iniciada por un radical. Las moléculas que se 

consideraron fueron acetileno, etileno y estireno.  

 

Se realizaron cálculos para conocer el efecto de las interacciones de Van der Waals en la 

reactividad de grafeno, silicendo y germaneno hidrogenado con moléculas de alquenos y 

alquinos para su funcionalización orgánica. Se usaron funcionales DFT-D2.  

 

Se realizaron cálculos para estudiar la funcionalización de estructuras bidimensionales de 

nitruro de boro hidrogenada con la adsorción de moléculas de acetileno. 

 

Se realizaron cálculos sobre la funcionalización orgánica del siliceno hidorgenado con 

aldehídos.  

 

Se realizaron cálculos para estudiar la formación de una capa antiferromagnetica de MnN 

sobre la superficie de MnGa(001). 

 

Se realizaron cálculos para estudiar la formación de fosforeno sobre la superficie (111) de 

fosfuro de boro inducida por la adsorción de nitrógeno. 

 

 

5. Software utilizado 

 



Se utilizó el paquete Quantum Esspresso que contiene varios programas. Específicamente, 

se utilizó el programa PWSCF, en el que la función de onda se expande en ondas planas. 

Usa pseudopotenciales que conservan la norma, o pseudopotenciales ultrasuaves.  
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