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Debido a sus excepcionales propiedades estructurales yoelieess, los dicalcogenuros de metales de tramsi€TMDs) se han consoli-
dado recientemente como candidatos prometedores para su iriageactlecionica avanzada y sistemas de almacenamiento deianerg
En este trabajo, presentamos un estudio si&temy predictivo de las propiedades estructurales, la estabilidad teranoidany la estruc-
tura electonica de los dicalcogenuros de potasio y metal de tramsi€iTMS,; (TM = Nb y Ta). Los @lculos se realizaron a partir de
primeros principios dentro del marco de la Tiaode los Funcionales de la Densidad (DFT). El funcional de intercambio y cotelsei
tratb mediante la Aproximabn del Gradiente Generalizado (GGA) en su parametbragptimizada paradsidos, PBEsol. La estructura
del estado fundamental para cuatro fases distinias:{ para KNbS, y ¢1 y (> para KTaS3) fue determinada ajustando la eriertptal en
funcion del volumen a la Ecuam de Estado de Birch-Murnaghan de cuarto orden. Nuestros resultadostiensrgndican que la fasges
termodiramicamente s estable que la fageen el sistema KNbS Por otro lado, para el sistema KTaSe determia que las faseg;

y {2 son energticamente degeneradas en el estado fundamentalaisiarde la estructura elebtrica reved un ancho de banda prohibida
indirecto para las cuatro fases, donde @ximo de la banda de valencia (VBM) se localiza consistentemente en ellpuleioespacidk,
mientras que el imimo de la banda de condudai (CBM) se ubica a lo largo de la diredaT'-K en el punto(u, u, 0). Los valores del gap
fundamental calculados fueron @30 eV, 0.75 eV y 0.68 eV para las fases, n y (1 (¢2), respectivamente. Estos estrechos gaps sugieren
una fuerte absorén de fotones en la regi del infrarrojo cercano (NIR), posicionando a estos materiales como candidatos prometedores
para su aplicadin en dispositivos fotovoltaicos de baja enarg

Descriptores: KTMS,; DFT; E0S; estructura eleénica.

Due to their exceptional structural and electronic properties, transition metal dichalcogenides (TMDs) have recently emerged as promising
candidates for integration into advanced electronics and energy storage systems. In this work, we present a systematic and predictive stud
of the structural properties, thermodynamic stability, and electronic structure of potassium transition-metal dichalcogenide€TKITMS

Nb and Ta). Calculations were performed from first-principles within the framework of Density Functional Theory (DFT). The exchange-
correlation functional was treated using the Generalized Gradient Approximation (GGA) in its optimized parameterization for solids, PBEsol.
The ground-state structure for four distinct phasesatdn for KNbS;, and{; and (. for KTaS;) was determined by fitting the total

energy as a function of volume to the fourth-order Birch-Murnaghan Equation of State. Our energetic results indicate;thhaeeis
thermodynamically more stable than thghase in the KNbSsystem. Conversely, for the KTaSystem, the; and(, phases were found

to be energetically degenerate in the ground state. Electronic structure analysis revealed an indirect bandgap for all four phases, where th
valence band maximum (VBM) is consistently located atEhpoint of k-space, while the conduction band minimum (CBM) is located

along thel'-K direction at the(u, u, 0) point. The calculated fundamental bandgap values Wsi@eV, 0.75 eV, and0.68 eV for thea,

7, and¢; (¢2) phases, respectively. These narrow gaps suggest strong photon absorption in the near-infrared (NIR) region, positioning these
materials as promising candidates for low-energy photovoltaic devices.
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1. Introduccion metales de transigh pesados como el niobio (Nb) y el tan-
talio (Ta) han ganado gran relevancia eétgata gracias a

Los avances tecnagjicos contempé@neos impulsan una de- su versatilidat_j estructural ya la amplia gama de funcionali-
manda creciente de materiales con propiedades altamente §8des electmicas [2], magaticas [3] y cataticas [4,5] que
pedficas y optimizadas para el desarrollo de lvgima gene- p_rgsentan. Entre estqs, los d_ls,ulfuros de metales de_ transi-
racion de dispositivos y con aplicaciones en fotovoltaica [1].610N (TMDs por sus siglas en irg) con estructura laminar,

En este contexto, los compuestos ternarios que incorporefﬂ ser intercalados con iones alcalinos (como litio (Li), sodio
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(Na) o potasio (K)), destacan como candidatos prometedorel®jando completamente las posiciones de los iones y la forma
La intercaladbn ibnica en estas estructuras de capas permide la celda unitaria para cada uno de loSimeénes calcula-

te una modulaéin precisa de las propiedades eleoicasy  dos, donde se realizaron comprensiones y expansiones hasta
de transporte, conviéndolos en materiales clave para apli- del 4% del volumen experimental. Luego, las eigsgob-
caciones tecnélyicas de alto impacto. Espgéicamente, son tenidas fueron ajustadas a la ecdacde estados de Birch-
objeto de intensa investigaci en almacenamiento de enierg Murnaghan de orden 4 [13], de donde se obtuvo la éaerg
(batefas) [6], optoelectnica [7] y cadlisis [8] y sensores (F)y el volumen {) del estado fundamental, elaaulo de
avanzados [9]. compresbn volurétrica (Bg) y su primera derivadaH, ).

El interes fundamental en el estudio de estos compued:-as energps totales, las fuerzas sobre los iones y los com-
tos se justifica por su relevancia estgita en la facilitaéin ~ ponentes del tensor de esfuerzos han sido calculados en su
de tecnologas emergentes y la sostenibilidad egéiga [10].  totalidad usando la Tetar de los Funcionales de la Densidad
Espedficamente, estos materiales son cruciales para mitiggiDFT), donde, en la Fig. 1, se muestra un diagrama de flu-
el déficit de eficiencia en sistemas de conv@nsy almacena- jo de un @lculo eshndar usando DFT que incluye el ciclo
miento de eneii@, un imperativo ante la creciente necesidadautoconsistente utilizado para solucionar las ecuaciones de
de soluciones ambientalmente viables. La optimimagcle = Kohn-Sham. Para el funcional de intercambio-corrélacse
su rendimiento funcional en aplicaciones esfiegs requiere  empleé la aproximadn del gradiente generalizado (GGA)
una comprensin de ®mo la sustituén de metales de tran- con la parametrizadn especialmente difada para@idos
sicion afecta la estabilidad estructural y modula el espectr@BEsol [14]. Para resolver las ecuaciones de Kohn-Sham, se
electbnico. Aungue las investigaciones pioneras de Wilson yusd el método del Proyector de Ondas Aumentadas (PAW)
Yoffe [11] y Omloo y Jellinek [12] establecieron los cimien- tal como esd implementado en elbdigo VASP [15,16]. La
tos para el adlisis de sus propiedadépticas, elecinicas enerda de corte para las ondas planas fue de 337 eV, don-
y estructurales, el refinamiento y la evolaicide las écni-  de para la relajadin se utiliz una malla Monkhorts-Pack
cas computacionales contemaoeas permiten actualmente 5 x 5 x 1 con un ensanchamiento gaussiano de 0.01. Para
una caracterizadn mas rigurosa, precisa y predictiva de su el calculo de la densidad de carga y la estructura daata
comportamiento cantico y termodiamico. se utilizd una mallal5 x 15 x 3 centrada en el punfid donde

Este trabajo se centra en la caracteriaacsistenatica  las correciones de Bth fueron incluidas [17].
del sistema KTM$ (donde TM representa metales de transi-  Finalmente, para analizar la ecuatide estado y las pro-
cion pesados, espificamente Nb y Ta), donde se describenpiedades cristalogficas del estado base (erier¢E), volu-
sus propiedades cristalddicas y su estructura elegtica  men (V), paametros de reda( b y ¢), distancias entréato-
mediante la implementam de @lculos de primeros princi- mos {k.tm, dk-s Y dtm-s), mddulo de compreéin voluneétri-
pios basados en la Téarde los Funcionales de la Densidad ca (By) y espectro de difracoh de rayos X) se utiliz un
(DFT). Espeitficamente, se caracterizaron rigurosamente lagsddigo propio realizado en el paquete esdtido R disponi-
configuraciones estructurales del estado fundamental, se evale en la Ref. [18] y el software de visualizaniVESTA [19],
lud su viabilidad funcional (particularmente e#rminos de vy para el adlisis de la estructura elebttrica (densidad de es-
gap de banda y su potencial de absmmcfotonica) con el tados, reladn de disperéin y masas efectivas{. y m;)) se
objetivo de proveer informagn predictiva esencial para el utilizé la herramienta SUMO [20].
disdio racional de materiales con funcionalidades optimiza-
das, es decir, esta_ investigaiciaporta huevos dato; sobre la 3. Resultados
estabilidad y propiedades de compuestos ternarios con me-
tales de transiéin, ampliando el conocimiento sobre la re- 3.1, Estructura cristalina y ecuacbn de estados
lacion entre estructura y funcionalidad. Los resultados obte-
nidos no solo enriquecen el marcétieo existente, sino que KTMS; con TM = Nb y Ta es un dicalcogenuro semicon-
tambien ofrecen herramientas para el desarrollo de materialetuctor estable formado por un metal alcalino (potasio) y un
con propiedades ajustadas a necesidades taginak concre-  disulfuro de metal de transimn (sulfuro de niobio o tantalio
tas, contribuyendo &sl avance de la ciencia de materiales y(1V)), donde cada elemento que lo compone tiene estados de
a la innovaddn en sectores estédficos. oxidacbn K+, TM3* y S~; sintetizado experimentalmente

Este trabajo eétdividido de la siguiente manera: en la por Omlooet al.[12], donde para cada eleéai del metal de
Sec. 2 se presentan los detalles relacionados con la metodoansicbn existen dos posibles estructuras cristalinas o fases.
logia de @lculo utilizada, en la Sec. 3 se presentan los resulEn la Fig. 2 presentamos las estructuras cristalinas calculadas
tados obtenidos y la respectiva dis@uwsy, finalmente, en la para los compuestos KTMSon TM = Nb y Ta, donde las
Sec. 4 se presentan las conclusiones y perspectivas. fasesa y n corresponden a TM = Nb mientras las fages
y (; corresponden a TM = Ta. Las cuatro estructuraérest
formadas pordminas de TMS (en este caso, dos por cel-
da unitaria), donde éltomo de K est localizado entre estas
En este estudio se ha calculado la efeetgtal como una dos Bminas. Localmente, para todas las cuatro fases, el metal

funcion del volumen de la celda unitari@ (= E(V)), re- de transigbn forma una estructura trigonal priatica TMS;;

2. Metodologa
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Definir el material v especificar la
geometria inicial. Elegir el pseudopotencial y
el funcional de intercambio-correlacion. Establecer
la malla de puntos k y definir los parametros
de convergencia
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FIGURA 1. Diagrama de flujo de urédculo eshndar de DFT incluyendo el ciclo autoconsistente para resolver las ecuaciones de Kohn-Sham.
En este diagrama se utiliz! siguiente ddigo de colores: verde para especificar entradas y salidas, azul para detallar los pasosldel ¢
amarillo para realizar la comparaai de las densidades inicial y calculada de acuerdo con criterios de convergencia y rojo para degalles m

espedtficos de un bloque del diagrama.

para KNbS y KTaS; el metal alcalino forma un octaedro dis-
torcionado y una estructura trigonal prigtica de la forma  TasLA |. Posiciones de Wyckoff para los modelasy n (TM =

KSg, respectivamente. Por otro lado, KTM8sh asociado Nb)y ¢ y ¢ (TM = Ta) Ref. [12].

con una celda hexagonal descrita por los grupos espaciales ; qai0 K TM (Nb o Ta) S
P63/mme (o) y P6m2 (n) para TM =Nby P6sme (¢1) Y " 2a) 2b) @
7 (1c), (1) (2h) (29), (29)
G (2b) (2b) (2a), (2a)
G2 (2h) (1c), (1f) (29). (29)

P6m2 ({2) para TM = Ta. En la Tabla | se indican las posicio-
nes de Wyckoff para K, TMy S en cada una de las estructuras
estudiadas en este trabajo.

Para cada fase se realizaron comprensiones y expansio-
nes del volumen experimental de hasta el 4 % y con los datos
obtenidos de enetg F y volumenV, se realip un ajuste
usando la ecuagn de estados de Birch-Murnaghan de orden

4[21]
E(V) = Eo+ gVOBon [(9H — 638, + 143)

c
1 a) h) c) d)

; +12(By’ —4)f 4+ 12], Q)

. M Nb? Ta S dondeBy es el nbdulo de compreén volunétrica, By’ su

FIGURA 2. Celdas unitarias calculadas para KTM®n TM = Nb primera derivadalf = BoBy" + (By")?y
0 Ta. a) modelax y b) modelon para TM = Nb y, ¢) modeld: —2/3

y d) modelo¢, para TM = Ta (las esferas violeta, verde y amarilla f= 1 (V> _ 1]
corresponden a lastomos de K, TM y S, respectivamente). 2 Vo

Rev. Mex. Fis72041002
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TABLA |I. Pametros de red experimentales y calculados para KI{$ = Nb y Ta). Los rimeros en pa&ntesis representan las incer-
tidumbres experimentales y los valores experimentales son reportados en la Ref. [h2g(ldiscontinua indica que esa cantidiaith de
interés no se encuentra reportada en la literatura).

Modelo aA) ¢ (A) V (A% By (GPa) EY' (%) Resultados
3.345(5 16.22(2 157.17 - — = Exp.
a-KNDbS, (5) @) 0.72 §
3.432 15.521 158.31 78 Cal.
3.345(5 16.22(2 157.17 - —— Exp.
n-KNbS, (5) @) 0.78 g
3.442 15.44 158.40 77.8 Cal.
3.332(1 16.20(1 155.76 - — = Exp.
(1-KTaS, ) M) 0.22 P
3.415 15.45 156.10 81.99 Cal.
3.332(1 16.20(1 155.76 - — = Exp.
(2-KTaS, M) M 0.22 P
3.415 15.45 156.10 81.99 Cal.
a-KNbS, n-KNbS, KTaS,
-50.6 i 50.6F 38
i : !
%—508 i %'5”3 g : |
B : ) [ £
g s ! S st ! 8 \
m i m &) /
512 i 512 544 \ /
130 140 150 120 170 180 l)) 130 140 150 1(30 170 180 ) 130 140 150 120 170 180
a) Volumen (A3) Volumen (A3) ¢ Volumen (A%)

FIGURA 3. Valores calculados de la enégrersus el volumen de la celda unitaria para KEM8n TM = Nb y Ta. La ecuadn de estados

fue obtenida por medio del ajuste de las ef@sgalculadas usando DFT-PBEsol a la curva de Birch-Murnaghan de cuarto orden usando un
codigo propio para ajustar ecuaciones de estado desarrollado en el softwaistiest&den las figuras a), b) y c) los puntos rojos y azules
represetan los valores calculados yiteh discontinua representa el valor experimental para el volumen).

es la deformaéin euleriana coi;, el volumen asociado con A partir de la geometa del estado fundamental optimi-
la geometia de equilibrio. En la Fig. 3 se presentan las ecuazada para cada una de las cuatro estructuras estudiadas, el
ciones de estado asociadas con cada fase y en la Tabla I, sgpectro de difracon de rayos X (XRD) fue simulado con
presentan los valores calculados para las constantes de reduna fuente de radiamn CukKo con una longitud de onda
by ¢, el volumen de la celda unitarid, el mbdulo de com- de 1.54059A usando el software de visualizaci VESTA
presbn volurétrica By y el error relativo para el volumen (Fig. 7), donde elngulo26 es determinado a partir de la
de la celda unitarid&}?!, que es el resultado de la compara- combinacdn de la ley de Bragg para= 1y la distanciad
cion directa de nuestraatculo con los valores experimenta- entre dos planos para un sistema cristalino hexagonal, dando
les disponibles en la literatura. Es importante mencionar queomo resultado:
durante el proceso de relajéanide las cuatro estructuras cal-
culadas, la celda hexagonal fue preservadmigamente se 5 9 9 9y 1/2

- . g .1 [ M4 /R +hk+E l
observaron peqi®s cambios en los pametros de red, lo0 20 = 2sin { [ () + ]} . (2
cual esh respaldado en ekfculo del error relativo para el 413 a? c?
volumen de la celda, tal como se puede evidenciar en la Tatonde a y ¢ son la magnitud de los vectores de red y
bla Il. Adicionalmente, un alisis del ndbdulo de compreéin (h,k,1) representan losndices de Miller. Como resulta-
volumétricaB, indica que las estructurgs y (; sonmasre-  do de la simuladin y de la Ec.2) se identificaron picos
sistentes a la comprési en comparadn con las estructuras de Bragg erangulos26 de 11,3787 (10,8900), 22,8716
a'y 7, las cuales son &s susceptibles a las deformaciones.(21,8998), 30,0044 (30,8408) 38,0602 (38,1467) y
En este caso, es importante mencionar que la proximidad €38,2762 (54,8436) para la fasex y 11,4563 (10,8900),
los valores calculados paf# indican, de alguna manera, di- 23,0292 (21,8998), 38,1147 (38,1467) y 53,1729
ferencias sutiles en su estructura, pero estas sutilezas pueden,8433) para la fase). Estos picos son relevantes ya que
generar variaciones apreciables en las propiesasieas de  pueden servir como punto de partida para futuras caracteriza-
cada estructura. ciones experimentales del compuesto KMHs valores

Rev. Mex. Fis72041002
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FIGURA 4. Comparadin de los patrones de rayos X simuladdadh azul) y experimentales (bolas rojas) paradogulos con mayor
intensidad experimental del compuesto KNpb&onde en a) fase y en b) fase;. La localizacon de los picos en posiciones esifieas del
angulo26 es un reflejo de la orientam y arreglo de lo@atomos en la estructura cristalina de igterAqu, la diferencia en intensidades
(experimental y simulada) entre los picos a valores éfipes de26 es debida a que la simuléci asume un cristal perfecto e ideal, mientras
la muestra real estsujeta a factoressicos (por ejemplo, defectos) e instrumentales (por ejemplo, caliiordel DRX).

0-KNbS, 1-KNbS,

6 6 e

- — B A~

4 <\/\_d 4/\_ny\/\¢

= X S/dh%
S 2 = 2%: -
] (5]
< <
E 90 £ 0
i =N < Bole~_ T~ T4
3 -2 g 2

3 -3 -

-4 >ﬁ( oy | /

2 ~_—T1__ 5 e~ —— _—
a) °r K H AT b) K H AT

€, KTaS, T KTaS,

6 _— 6

S = = ; z

4M> 4 =

3 [— — 3
> 2 > 2 -
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S 0 S 0

on -

%D -1A\/ < 5 -1X/ v_\
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FIGURA 5. Relacbn de dispergin calculada a lo largo de direcciones de alta sitaetn la zona irreducible de Brillouin (IBZ por sus siglas
en ingkes) para KTMS con TM = Nb y Ta. La eneiig ha sido desplazada al VBM.

de 20 en paéntesis para las estructuras/ n corresponden cada una de las fases asociadas con KNES el caso de

a los valores experimentales medidos en la Ref. [12], dondKTaS, no se encontraron patrones de difréccde rayos X

el error relativo, en ambos casos, es inferior al 5%, valor queeportados en la literatura, pero se reportan los patrones si-
demuestra que los ganetros de red y la estructuramati-  mulados como un Agndice.

ca utilizados para la simulam representan adecuadamente

Rev. Mex. Fis72041002
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4. Estructura electronica les eshn asociadas a la curvatura de las bandas deiarsrg
funcion del vector de onda y, matéticamente, eah defini-

. - . . das a traés de la expreén:
EnlaFig. 5 se muestra la reléci de disper€in calculada con P

el funcional de intercambio-correl&ci PBEsol a lo largo de 1 1 92E

direcciones de alta siméren la primera zona de Brillouin i R TR (3)

para las estructuras y n de KNbS y para las estructuras ’

(1Y (; de KTaS. De la figura se observa que las cuatro fa-dondeFE y k representan la endegy la magnitud del vector
ses presentan un ancho de banda prohibida (gap) indirectde onda, respectivamente. Para KNii&e« () los valo-
donde el naximo de la banda de valencia (VBM) adbca- res calculados para; fueron 0.694 (0.730) a lo largo de
lizado en el puntd’ y el minimo de la banda de condudai  la direccon I'-K y 0.324 (0.357) a lo largo de la direéai
(CBM) est localizado a lo largo de la direéei K-T" en el  T'-A, resultados que nos indican que los huecos se mueven
punto GP= (u,u,0) para las cuatro estructuras calculadas mas facilmente a lo largo de la direéri I'-A que a lo lar-
conu = 0.12 paracyny u = 0.11 para(; y (o, respectiva- go deI'-K; mientras los valores calculados para fueron
mente. Los valores del gap calculado fueron 0.8 eV para 1.021 (0.789) en la diredn GP-K'y 0.461 (0.659) en la di-
0.75 eV para) y 0.68 eV para; (¢2). Por otro lado, el valor reccbn GPT', valores que nos indican mayor movilidad en la
del gapoptico calculado (diferencia entre la eniergis ba-  direccibn que va hacia el centro de la Zona de Brillodi), (

ja en el puntd” en la banda de conduéri y la energa mas  comparado con la diredmon que va hacia K. Por otro lado,
alta en el puntd” en la banda de valencia) para las cuatropara KTa$ fase(; ((2) el valor calculado parau;, fue 0.745
estructuras estudiadas fueron 1.38 eV pard.28 eV para (0.741), valor que sugiere una movilidad de moderada a baja
n, 1.21 eV paral; y 1.22 eV paral,. Estos valores calcu- para los huecos a lo largo de la dirgnti’-K; y los valores
lados nos indican que este material puede absorber luz endalculados paran. fueron 0.866 (0.876) a lo largo de la di-
region del infrarrojo cercano, lo cual muestra el potencial dereccbn GP-K y 0.361 (0.364) en la direéeci GPT', valores
este tipo de semiconductorres para ser usados en fotovoltaiqae nos indica que el material permite que los electrones se
y en el dis@o de fotosensores. Otro aspecto importante remuevan mucho @s fcilmente en la direcon hacial’ que en
lacionado con el alisis de la reladéin de disperéin son las la direccbn hacia K. Estos resultados nos permiten concluir
masas efectivas para electrones ]y huecos ), las cua- que KTaS es un semiconductor con tendencia a sertipo

0-KNbS, n-KNbS,

T T
K d-estados K d-estados
~— Nb d-estados Nb d-estados
— 8 p-estados — S p-estados
— Total — Total

DOS (estados/eV y férmula estequiométrica)

a) b)
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FIGURA 6. Densidad de estados parciales y totales calculadas con la paramatrRBé&isol para las diferentes fases del compuesto KITMS
con TM =Nby Ta.
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La Fig. 6 presenta las densidades de estados parciales y
totales calculadas con la parametribecPBEsol para las 4 002) — &
fases estudiadas. En los cuatro casos, se observa que la banc
de valencia eétprincipalmente construida por una hibridiza-
cion de los estadog de S y los estadog de TM, donde la
mayor contribudn cerca del VBM es debida a los estados
d de TM (Nb o Ta). Por otro lado, en el rango de efi@sg
calculado, se observa que la banda de conduaesé domi-
nada por la contribubn de los estadog de K,d de TM y (013)

p de S, donde a endas mayores al CBM, la contribusi (004 ()
de los estadod de K es nas significativa. Adicionalmente, (015)(016)
K como metal alcalino intercalado, muestra una contritici . . 1 | Wil YT
insignificante a la densidad de estados total cerca del nivel de (L) . = e 302 6(°)40 =0 i
Fermi, es decir, su rol es primariamente estructural (intercala-

cion) y de donador de carga, modulando la pasidel nivel 002)

de Fermi y las distancias interlaminares, pero sin participar
directamente en la formam de las bandas cerca del VBM y
el CBM.

(101)
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(111)
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5. Conclusiones

(100)
El estudio sisteratico y predictivo de las propiedades cris- 06}

talogiaficas y electinicas de los dicalcogenuros KTMS (014)
(TM=Nb y Ta) mediante &@lculos de primeros principios (o) WS
(DFT-PBESsol) reved hallazgos cruciales sobre su estabilidad \(01())(0171
y potencial fotovoltaico. Se detern@irque, para KNbg la L - - e I _.Gl L .
fasern es termodiamicamente ras estable que la fase y b) ) ) 8(°) )
gue las faseg; y (; de KTaS son energticamente dege- _
neradas en el estado fundamental. Blsis de la estruc- FIGURA 7. Patrones de rayos X simulado pafra el compuesto
tura electonica mostd que las cuatro fases son semicon- <12, donde en .a) fase, Yy en b) fgse@. La Iocahzacor_] de

los picos en posiciones esfiizas delangulo26 es un reflejo de

ductores con un ancho de banda prohibida (gap) Indlrect% orientacbn y arreglo de lo&tomos en la estructura cristalina de
y estrecho, con valores de gap fundamental calculados ef};qas

tre 0.80 eV y 0.68 eV. Estos gaps estrechos, junto con un gap

optico que permite la absotfsi en la regin del infrarrojo

cercano (NIR), posicionan a los compuestos KEM8mo Agradecimientos

candidatos prometedores para su aplima@n dispositivos

fotovoltaicos de baja endayy fotosensores. Adicionalmen- Este trabajo fue financiado por el Prograndaehes Inves-
te, el ardlisis de las masas efectivas suijigue el KTag es  tigadores e Innovadores 2025, InstifutiUniversitaria-ITM

Intensidad (u. a.)

(| I

un semiconductor con tendencia a ser tipo (Medellin, Colombia). El trabajo computacional fue soporta-
do por la infraestructura computacional del NLHPC (ECM-
Apéndice A 02) y por el clster de 6mputo MiniB.east (ITM). SPW agra-

dece a la Unviersidad Anés Bello-Chile por su hospitalidad
En este apndice se presentan los patrones de diftacde  durante la visita que permititerminar este trabajo.
rayos X (XRD) simulados con el software VESTA [19] usan-
do una fuente de radid@m CuKa con una longitud de onda
del.54059.
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