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PREPARACION DE PELICULAS DELGADAS DE SnS
Y ESTUDIO DE SUS PROPIEDADES OPTICAS Y
FASES DE CRECIMIENTO.

Estudiante: Maria Cristina Cifuentes Arcilla

Directora: Dra. Clara Lilia Calderén

En este trabajo se sintetizo peliculas policristalinas de SnS por el
método de coevaporacion, que consiste en la reaccion quimica en-
tre la especie del precursor evaporada simultdaneamente, y por el
método de sulfurizacion de una pelicula delgada de estano. El SnS
es un material relativamente un nuevo material, que exhibe las ca-
racteristicas excelentes que se utilizaran como capa absorbente en
células solares.

La medidas de la difraccién de rayos-x (XRD) de las peliculas
desarrolladas indican que las muestras en varias fases (SnS, SnS, y
SnyS3) dependiendo de las condiciones de la deposicién. Sin embar-
go, con un estudio exhaustivo de los parametros de deposicién se
encontro las condiciones adecuadas para crecer peliculas delgadas
con fase predominante SnS con la estructura orthorhombic. Fue en-
contrado que en este tipo de compuesto presenta un alto coeficiente
de absorcién (mayor de 10* cm™! ) y una brecha de energia E, ceca
de 1.38 (£0.02), indicando que este compuesto tiene buenas carac-
teristicas a utilizarse como capa absorbente en celdas solares tipo
pelicula fina.




48

ESTUDIO AB-INITIO DE LA ESTRUCTURA Y
PROPIEDADES ELECTRONICAS DEL Zr,Al, N
WURTZITA

Estudiante: Gene Elizabeth Escorcia Salas

Directora: Dr. Jairo Arbey Rodriguez Martinez

El Zr,Al;_.N es un nuevo material que ha despertado gran interés
por su posibilidad de ser aplicados en dispositivos electronicos que
deban desempenarse a altas temperaturas y presiones. Estos nitru-
ros han mostrado gran estabilidad, dureza y pueden ser capaces de
trabajar a altas frecuencias. Por esta razén en el presente traba-
jo hemos calculado las propiedades estructurales y electrénicas del
nuevo compuesto Zr,Al;_,N en su fase wurtzita para x = 0.00, x
= 0.25, x = 0.50, z = 0.75 y = = 1.00. El estudio se basa en la
teoria de la densidad funcional, DFT, y el método de ondas planas
aumentadas y linealizadas, FP-LAPW | para calcular las propieda-
des del cristal. A partir de la curva de energia de cohesion contra el
volumen de la celda unitaria para cada concentracion x, concluimos
que las propiedades estructurales varian con la x. La constante de
red obedece de manera aproximada la ley de Vegard, y basandonos
en la relacién de dispersion vemos que las propiedades electronicas
varian sustancialmente con x.

CALCULO DE LA ENERGIA DE ENLACE DE LAS
BANDAS NITROGENADAS GUANINA-CITOSINA Y
ADENINA-TIMINA. UNA APLICACION DEL
METODO SIESTA.

Estudiante: Camilo Andrés Espejo Pabon

Directora: Rafael Ramén Rey Gonzalez, Dr. Sc.
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En este trabajo calculamos las energias de interaccién y estabi-
lizaciéon de los pares de bases nitrogenadas Guanina-Citosina y
Adenina-Timina en la configuracion Watson-Crick, dentro del mar-
co de la aproximacién GCA de la teoria DFT, usando el méto-
do SIESTA. Las optimizaciones estructurales son realizadas con el
método de los gradientes conjugados sin ligaduras geométricas, per-
mitiendo estructuras no planas para las bases. Usamos un conjunto
de base DZP (doble-¢ méas polarizacién), y para todas las espe-
cies quimicas el maximo momentum angular es [ = 3. El error por
superposicion de la base se calculé con la correccion de la funcion
contrapeso tanto para la energia de interaccion como para la energia
de estabilizacion. La comparacion entre las geometrias y energias
obtenidas y aquellas provenientes de cdlculos MP2 con correlacién
indican diferencias del orden del 10% entre los dos métodos. Sin
embargo, tales diferencias dependen draméticamente del nimero
de proyectores de Kleinman-Baylander involucrados en la forma no
local de los pseudopotenciales.

DESARROLLO DE UN PROTOTIPO DE ESTACION
AUTONOMA DE MEDICION AUTOMATICA DE
RADIACION SOLAR, VELOCIDAD DE VIENTO Y
TEMPERATURA AMBIENTE

Estudiante: Nelson Libardo Forero Chacén

Directora: Dr.Rer.Nat. Gerardo Gordillo

El objetivo central de la presente tesis es el desarrollo de un pro-
totipo de estacién para medicion automatica de radiacién solar,
temperatura ambiente, velocidad y direccion del viento; ademas, se
monitorea el desempeno del sistema de modulos solares incorpora-
dos a la estacion para que pueda operara en forma auténoma. Este
desarrollo incluye el diseno, construccién e instalacion de la torre
donde se han instalado los sensores y los modulos solares. La prin-
cipal contribucion de este trabajo tiene que ver con el desarrollo de
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un prototipo de sistema con facilidades para: medicion, adquisicion
y procesamiento de variables ambientales, monitoreo del desempeno
del generador solar y transmisién inalambrica de datos a una esta-
cién central, usando Instrumentacion Virtual, que es un concepto
novedoso el cual permite implementar este tipo de sistemas con un
mayor nivel de funcionalidad y a un costo significativamente mas
bajo que los fabricados usando instrumentacion convencional.

El trabajo esta estructurado en cinco capitulos, en los que se
analizan los alcances del prototipo de estacion desarrollada en sus
distintas fases. El primer capitulo incluye detalles de los aspectos
que motivaron y justificaron el trabajo realizado, los cuales tienen
que ver con la importancia que para el pais tienen en general las
energias alternativas y en particular la evaluacién del recurso solar
y edlico del pais, ya que las construccion de bases de datos con
informacion confiable de estas variables, permitira identificar los
sitios mas adecuados para la instalacién en el pais de plantas de
generacion eléctrica a través de médulos solares y aerogeneradores.
En este contexto se presenta también en este capitulo un panorama
general mundial en materia de generacién eléctrica, incluyendo el
empleo de fuentes alternas de generacion de electricidad.

El segundo capitulo incluye aspectos generales y fundamentos
para el diseno y la implementacion del prototipo de estacion. En
particular se dan detalles de las caracteristicas y del funcionamien-
to de: sensores, sistemas de medicion, adquisicién, y transmision
de datos, hardware y software usados y del sistema de generacion
fotovoltaica de potencia eléctrica.

Se describe en particular el sistema de adquisicion de datos di-
senado e implementado, el cual tiene facilidades para monitorear
el generador solar y para medir, adquirir y evaluar estadisticamen-
te los parametros ambientales mencionados. El funcionamiento del
sistema esta basado en el concepto de Instrumentacién Virtual, con-
cepto no convencional, que elimina las limitaciones a las que los sis-
temas tradicionales de adquisicion de datos estan sometidos, lo que
adicionalmente hace que su implementacion se realice con costos
significativamente inferiores a los costos de los sistemas comercia-
les.
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GaN: V ESTABILIDAD ESTRUCTURAL Y
PROPIEDADES ELECTRONICAS. ESTUDIO
MEDIANTE DFT

Estudiante: Rafael Julian Gonzalez Herndndez

Director: Dr. Jairo Arbey Rodriguez Martinez

Se utiliz6 el método de Ondas Planas Aumentadas y Linealiza-
das (FP-LAPW) con la Aproximacién de Gradiente Generalizado
(GGA), dentro del formalismo que provee la Teoria del Funcio-
nal Densidad (DFT) para estudiar las propiedades estructurales y
electrénicas del Ga;_,V,N, en las estructuras NaCl (configuracién
més estable para el VN ) y wurtzita (configuracién mas estable pa-
ra el GaN). Optimizamos el valor de la relacién ¢/a y el pardmetro
interno u; y los empleamos para calcular las propiedades del estado
base del Ga;_,V,N como el volumen de equilibrio, la constante de
red, la energia de cohesion, el modulo de volumen y su derivada
respecto a la presién. Ademas como el estudio se realizo para dife-
rentes concentraciones z de Vanadio (z=0; 0,25; 0,50; 0,75; 1), se
determiné que la constante de red cumple con la ley empirica de
Vegard respecto de la concentracion.

Encontramos que para concentraciones menores a ~75% de V,
la estructura mAis favorable es la wurtzita, mientras que a con-
centraciones mayores a ~75% de V, la estructura mas favorable es
la NaCl. Ademads observamos que para concentraciones mayores a
~70% de V se presenta una transiciéon de fase de wurtzita a NaCl.
En el estudio de las caracteristicas electronicas se determiné las re-
laciones de dispersion (estructura de bandas) y las densidades de
estado (DOS), para la configuraciéon de equilibrio y sus compor-
tamientos bajo presion, encontrando una tendencia metélica en la
mayoria de los casos.
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SIMULACION DE LA SINAPSIS INHIBITORIA
MEDIADA POR GABA UTILIZANDO AUTOMATAS
CELULARES

Estudiante: Oscar Javier Avella Gonzdalez

Director: José Daniel Munoz Castano Dr. Rer. Nat.

El trabajo describe el proceso de difusion e interaccién de GABA en
una sinapsis inhibitoria, se producen los perfiles de corriente MIPSC
utilizando un autémata 3D de difusién y se porta informacién a la
discusion sobre las causales de la variabilidad en la intensidad de
los MIPSC, tema de discusiéon abierto.

ESTUDIO DE LAS PROPIEDADES ELECTRONICAS
DE UN CRISTAL MONODIMENSIONAL USANDO EL
MODELO DE KRONING-PENNEY

Estudiante: Luis Elvis Cano Fernandez

Director: Fabio Enrique Fajardo Tolosa

En este trabajo se estudia el modelo de Kroing-Penney para un
cristal mono dimensional. La energia de los electrones se representa
mediante una relacién de dispersién E(k). Se llega a esta relacién de
dispersién tanto analitica como numéricamente. Se mostro el efecto
de las variaciones de los parametros V, y L para los potenciales
de Mathieu y Kroing-Penney en las bandas de energia, densidad
de estados y dependencia del gap de energia. Mediante métodos
numéricos se encontré el valor de la masa efectiva para el modelo
de Kroing-Penney en el caso limite de aproximacién de deltas de
Dirac, obteniendo el valor de 1.23 veces la masa del electrén libre.
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ESTUDIO DE LAS PROPIEDADES
ESTRUCTURALES DEL ESTANO MEDIANTE
PRIMEROS PRINCIPIOS

Estudiante: Nasly Yanira Martinez Velasquez

Director: Jairo Arbey Rodriguez Marinez

Se realizd un estudio de las propiedades estructurales del estano
mediante primeros principios utilizando el método LAPW con la
aproximacién de Gradiente Generalizado (GGA) en el marco de la
Teorfa DTF (Density Functional Theory). Se hallaron datos estruc-
turales (constantes de red, médulo de Bulk, entre otros), graficando-
se energia de cohesion en funcion del volumen de la red, los puntos
obtenidos se ajustaron con la ecuaciéon de estado de Murnaghan. El
trabajo permitio determinar que tipo de transiciéon ocurre de mane-
ra natural al estano al variar la presion. Con el valor de la constante
de red minima obtenida para cada fase en la configuracién mas es-
table se calculd la estructura de bandas de energia, comparandose
los valores obtenidos de constante de red y médulo de Bulk con
los valores experimentales. La transicion de fase méas probable del
estafio es de la fase diamante (aw — Sn) a la fase beta (8 — Sn)
pasando de un caracter semi-metélico a uno metalico a ~0.61 Gpa.

DECOHERENCIA Y ENTREVERAMIENTO EN
CAVIDADES OPTICAS

Estudiante: Jestus Herazo Warnes

Director: Karen Fonseca Romero, Dr. Sc.

Se analiza la dindamica de uno y dos atomos acoplados a un mo-
do del campo electromagnético en una cavidad con pérdidas, en
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el régimen dispersivo. Se calcula el hamiltoniano efectivo para dos
atomos en dicho régimen. Se emplean técnicas de algebras de Lie
para hallar expresiones analiticas exactas para el operador densidad
y las entropias linealizadas correspondientes de todos los sistemas
y subsistemas involucrados. En el caso de un atomo de dos niveles
interactuando con un modo del campo electromagnético se mues-
tra que, si el campo se prepara en un estado coherente, es posible
emplear la concurrencia para cuantificar el entreveramiento entre
ambos subsistemas.

MODOS DE VIBRACION ATOMICA DE UNA RED
LINEAL APLICADA A UN CUASICRISTAL

Estudiante: Johan Michel Rincon Corredor

Director: Fabio Fajardo

En este trabajo se estudian las vibraciones de cadenas atémicas li-
neales monoatémicas, diatémicas, desordenadas y cuasicristalinas.
En cada caso se realizaron variaciones en las condiciones iniciales
de movimiento como la longitud, la razén de masas y la consentra-
cién de especies atomicas, para obtener la densidad acumulada de
modos por atomo y a partir de ella analizar las principales carac-
teristicas de las frecuencias de vibraciéon permitidas y prohibidas
para cada cadena. Finalmente se comparan la densidad acumulada
de modos por atomo de las cadenas atémicas lineales, encontrando
que las vibraciones en un cuasicristal son muy diferentes a las que se
presentan en una red periddica ordenada y en una red desordenada.
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EFECTO DEL DESORDEN EN LA CONDUCTIVIDAD
TERMICA Y COEFICIENTE DE TRANSMISION DE
UNA CADENA LINEAL DE ATOMOS

Estudiante: Oscar Yesid Marinio Beltran

Director: Fabio Fajardo

En el presente trabajo se analiza el efecto que tiene el desorden
en la conduccién de energia para cadenas lineales de atomos. Se
varian algunos parametros fisicos de la cadena como: nimero de
atomos, concentracion de impurezas, constantes de acoplamiento y
la energia del electron incidente, con el fin de determinar que tanto
influyen en la conductividad térmica y el coeficiente de transmi-
sién. Se utiliza el método de la Matriz de transferencia para llegar
a las expresiones que permiten calcular la conductividad térmica
y el coeficiente de transmisién. Se encuentra que el desorden en
cadenas lineales de atomos genera la aparicion de modos localiza-
dos, los cuales afectan el transporte de energia y las propiedades de
conduccion.

PREPARACION Y ESTUDIO DE PROPIEDADES DE
TRANSPORTE ELECTRICO EN PELICULAS
DELGADAS DE Culn; ,Ga,Se; (CIGS)

Estudiante: Fredy Giovanni Mesa Rodriguez
Director: Gerardo Gordillo

Peliculas delgadas de Culn;_,Ga,Se; (CIGS) fueron preparadas por
evaporacion a través de procesos en dos y tres etapas. El efecto de
las condiciones de preparacién y de composicién quimica sobre las
propiedades épticas y eléctricas de las peliculas de CIGS fue inves-
tigado mediante medidas de transmitancia espectral y difraccién
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de rayos-x. Adicionalmente el estudio de mecanismos de transpor-
te eléctrico fue determinado a través de medidas de resistividad
y coeficiente Hall en funcion de la temperatura. Las muestras de
CIGS estudiadas tienen un coeficiente de absorcién del orden de 10*
cm ™! y valores de gap que varfan entre 1.04 y 1.72 eV. El estudio
mostré que la resistividad disminuye con el incremento de la tem-
peratura. En muestras crecidas en dos etapas se observan conducti-
vidades mayores atribuidas a capas superficiales de CuSesy, corrobo-
radas por difraccién de rayos x utilizando la técnica de haz razante.
Las propiedades eléctricas de este tipo de muestras son afectadas
por dos mecanismos de transporte: “hopping de rango variable” (T
< 250 K) y estados extendidos (T > 250 K). Sin embargo muestras
de CGS crecidas en dos etapas limitadas por efectos de frontera de
grano. Los resultados muestran que peliculas de CIGS presentan
una concentracién de portadores del orden 10'°-10'? cm™3.





