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Resumen

Se investigaron las propiedades estructurales y electrénicas de la superred de periodo corto (GaN)4(RuN)4
calculadas en estructura wurtzita con orientacion (0001), usando un célculo de primeros principios dentro de
la DFT (Density Functional Teory). Se utilizé el método FP-LAPW (Full Potential Linearized Augmented
Plane Waves), como fue implementado en el cédigo WIEN2k. Los efectos correlacién e intercambio
fueron tratados usando la GGA (Generalized Gradient Approximation) de Perdew, Burke y Ernzerhof. Para
determinar los mejores pardmetros en estructura wurtzita se optimizé la energia total como una funcién:
i) el volumen de la celda unitaria, ii) la razén c/a y iii) la coordenada z de los dtomos de Ga y Ru. Se
hace un estudio detallado de la densidad de estados y estructura de bandas; se encontré que la superred
(GaN)4(RuN)4 presenta un comportamiento metalico. En el nivel de Fermi, la contribucién a la densidad de
estados se debe principalmente a los orbitales atémicos d de Ru.
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Abstract

In this work, we investigate the structural and electronic properties of short-period (GaN)4(RuN)4 super-
lattice, calculated in wurtzite structure with (0001) orientation, using a first-principles calculations within
Density Functional Theory (DFT). We employed the Full Potential Linearized Augmented Plane Waves
(FP-LAPW) method, as implemented in the WIEN2k code. The exchange and correlation effects were
treated using the Generalized Gradient Approximation (GGA) of Perdew, Burke y Ernzerhof. In order to
determine the best parameters in the wurtzite structure, we have optimized the total energy as a function of:
i) the unit cell volume, ii) the c/a ratio and iii) z-coordenate of Ga and Ru atoms. A detailed study of the
states density and the bands structure is carried out. It was found that (GaN)4(RuN)4 superlattice, presents a
metallic behavior. At Fermi level, the states density contribution is due to d-like atomic orbitals of Ru.
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1. Introduccion

La formacién de contactos 6hmicos confiables pa-
ra GaN es crucial para la fabricacion de dispositivos
opticos y electronicos basados en GaN, tales como
diodos emisores de luz visible, dispositivos en micro-
onda de alto poder y transistores de efecto de campo
metal-semiconductor [1, 6]. Para obtener dispositi-
vos de desempefio 6ptimo, la formacién de contactos
O6hmicos de baja resistencia para GaN es de gran
importancia practica. En un experimento reciente [6]
los efectos en las propiedades estructurales y elec-
trénicas de los contactos Schottky Ru y Ru/Au para
GaN tipo-n indican que los contactos Ru y Ru/Au
podrian ser sistemas muy ttiles para la realizacién de
aplicaciones en dispositivos a altas temperaturas. Por
consiguiente, se hace necesario estudiar tedricamen-
te la estructura electrénica de Ru/GaN y Au/GaN. El
objetivo de este articulo es reportar calculos de pri-
meros principios de las propiedades estructurales y
electrénicas de la superred (GaN)4(RuN)4 en estruc-
tura wurtzita como un posible compuesto con otra
propiedad fisica interesante y una posible aplicacion
en la fabricacién de contactos 6hmicos o contactos
Schottky.

2. Metodologia

Los célculos fueron ejecutados con el método FP-
LAPW (Full Potential Linearized Augmented Plane
Waves) implementado en el cédigo WIEN2k [6]. En
el método LAPW la celda es dividida en dos tipos
de regiones: las esferas atémicas centradas en los si-
tios nucleares y la region intersticial entre las esferas
no superpuestas. Dentro de las esferas atomicas, las
funciones de onda son reemplazadas por funciones
atémicas, mientras que en la region intersticial la fun-
cién de estado de Bloch se expande en ondas planas.
La densidad de carga y los potenciales son expandi-
dos en armoénicos esféricos hasta 1, 5x=10 dentro de
las esferas y en la region intersticial ondas planas. El
conjunto base es controlado por un pardmetro de cor-
te Riikmax = 8, donde Ry es el radio mds pequeiio
de la esfera atomica en la celda unitaria, y ks« €s
la magnitud del vector k mds grande. Para asegurar
convergencia en la integracion de la primera zona de
Brillouin se usaron 54 puntos k en la parte irredu-
cible. La autoconsistencia se logra exigiendo que la
convergencia de la energfa total fuera menor a 10™#
Ryd. Los radios seleccionados de las esferas para
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Ru, Gay N fueron 1.86, 1.76 y 1.65 Bohr, respectiva-
mente. Para el potencial de correlacion e intercambio
se empled aproximacion GGA en la parametrizacion
de Perdew, Burke y Ernzerhof (PBE) [7].

Para describir una configuracién supercelda cons-
truimos la superred (GaN)4(RuN)4, usando la apro-
ximacion supercelda y empleando las posiciones at6-
micas de Kitaev y otros [8], como se muestra en la
figura 1. Sin embargo, se ha optimizado la coorde-
nada z por la minimizacién de las posiciones atomi-
cas, encontrando los pardmetros internos u;, donde
d = u;.c es la distancia entre el catién y el anién en
la superred a lo largo de la direccién z. Las simetrias
de las superredes wurzitas (GaN),,(RuN),, crecidas
a lo largo del eje de simetria, dependen del nimero
de monocapas m y n. En nuestro caso, el grupo apro-
piado es el C'3v, que corresponde a un valor par de
m+n [9]. Ademads, se optimizaron la razén c/a 'y se
calcularon las constantes de red, la energia de cohe-
sién y el mddulo de volumen, ajustando la energia
total versus volumen, de acuerdo con la ecuacién de
estado de Murnaghan [10].
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Figura 1. Superrred (GaN)4(RuN)4.
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3. Resultados

Para obtener las propiedades estructurales en el
estado base, tales como la constante de red (ay), el va-
lor ¢/a, el médulo de volumen (By), la energia total
(Eyp) vy las distancias dg,—n4 y dru—n de la superred
(GaN)4(RuN)4 en estructura wurtzita, se calcul6 la
energia total como una funcién del volumen, y los
resultados se ajustaron a la ecuacién de estado de
Murnaghan. Nuestros resultados se presentan en la
tabla 1.

En cuanto a la parte electrénica, en las figuras 2a
y 2b se muestran las bandas de energia y la densi-
dad de estados parcial y total (DOS) para la super-
red (GaN)4(RuN)4 en sus pardmetros de equilibrio.
Los célculos se realizaron teniendo en cuenta ambas
polarizaciones de espin, debido a la presencia del
Ru, cuya ubicacién en la Tabla Periddica es justo
debajo del Fe, por lo que existe la posibilidad de
que el d&tomo de Ru introduzca alguna perturbacién
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Tabla 1. Parametros estructurales de la Superred
(GaN)4(RuN)y4.

a(A) 3,97
V (A 23,77
c/a 1,68
By (GPa) 2123
Ey (eV) -10,36
dGa—n (A) 1,996 - 1,988

1,986 - 1,980
dru—y (A) 1,973 - 1,990

1,980 - 2,112

magnética. Se encontré que las DOS para las dos
polarizaciones de espin son idénticas. Por tanto, se
concluye que el material no presenta momento mag-
nético espontaneo a 0 K, que es la temperatura a
la cual se realizaron los célculos. También es claro
que la superred presenta comportamiento metalico,
en oposicion al GaN wurtzita, que tiene un compor-
tamiento de aislante a 0 K (gap experimental ~3.4
eV).

La DOS presenta una regioén profunda por debajo
de ~ -12.5 eV, constituida principalmente por esta-
dos d-Ga y s-N. El cardcter metdlico de la superred
lo determinan principalmente los electrones d-Ru vy,
en menor proporcion, los estados p-N. Por debajo
de nivel de Fermi, la regién comprendida entre -8.0
eV y-3.0 eV estd gobernada por los electrones p-N.
Entre -3.0 eV y el nivel de Fermi se observa mayor
localizacién de los estados, indicada por los picos
cercanos al nivel de Fermi y constituidos basicamen-
te por los estados d-Ru.

Ya que la superred presenta caracteristicas metéli-
cas, y como sus propiedades estructurales son muy
similares a las del GaN, proponemos que una de
sus aplicaciones podria ser el uso como contacto al
GaN waurtzita en la fabricacién de un diodo Schottky
RuN/GaN similar los diodos Ru/GaN y al Au/GaN
ya construidos [6].

4. Conclusiones

Se determinaron las propiedades estructurales y
electrénicas de la superred (GaN)4(RuN)4, usando
célculos de primeros principios. Se encontré que
la superred es estructuralmente muy parecida al
GaN waurtzita, pero difiere del GaN en sus propieda-
des electrénicas. Se encontrd que la superred tiene
un comportamiento metalico debido a la contribu-
cién de los electrones d-Ru al nivel de Fermi. La
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Figura 2. (a) Estructura de bandas de energia para
la superred. (b) DOS total y parcial para la superred
(GaN)4(RuN)4. Las energias se han referido al nivel de
Fermi.

superred puede ser util como componente en un posi-
ble dispositivo semiconductor-metal-semiconductor
o semiconductor-metal.
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