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Resumen

En este estudio, investigamos la influencia de los estados de superficie en la estructura electronica del 2D—InAs—N y analizamos los fendmenos de adsorcion de este sistema con moléculas de H,O y
CO mediante calculos de primeros principios en el formalismo de la DFT. Para analizar el fendmeno de adsorcion se usé la correccion de Grimme-D3, la cual corrige la energia de las interacciones Van
der Waals presentes en este tipo de moléculas. Los resultados exhiben la presencia de sitios de adsorcion preferentes sobre la cara de atomos de Indio (In) respecto a los de Arsénico (As). Estos prime-
ros avances ayudan a perfilar este sistema como futuro sensor de alta sensibilidad de moléculas de gas.

1. INTRODUCCION 3. Sistema 2D-InAs—N capas

El sistema 2D—-InAs—N capas se disend a partir de la estructura fcc del InAs, recuperando los atomos que reconstruyen el
plano (111). El disefio del sistema bidimensional y las estructuras resultantes se muestran en la Figura 1.

Los materiales bidimensionales (2D) presentan novedosas propiedades respecto a
su contraparte 3D. Estos nuevos sistemas pueden disenarse a partir de materiales
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de Becke-Johnson (BJ) [5].

La relajacion estructural se realizo mediante el
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Para analizar la adsorcién de moléculas se determind la energia de adsorcion -
y la diferencia de densidad de carga: o, 6, 6, %
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Finalmente, para analizar la transferencia de carga se utilizé el calculo de

Bader [6].

4. RESULTADOS: Estados superficiales en la estructura

electronica de 2D—-InAs—N capas sin impurezas.
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6. Conclusiones

e Los estados de superficie son de caracter orbital dominante tipo p de los a&tomos de indio y arsénico, situados en las posiciones superior
e inferior, respectivamente, del sistema 2D—InAs—N.

orbital dominante tipo p del In de la superficie.

Los orbitales p de los atomos de indio superficiales contribuyen a la hibridacion de enlace con las dos moléculas.
Se confirmé la adsorcion sin disociacion de especie molecular, donde el sitio de adsorcion preferente correspondio al top In.
Los mecanismos de transferencia de carga indican una naturaleza diversa en los enlaces: el atomo de indio enlazante redistribuye su

carga en la superficie ante la presencia de la molécula de H;O, en cambio, ante la molécula de CO este fendmeno es mas complejo.
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