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Introduccién

Presentamos el cdlculo de propiedades electrénicas de la perovskita doble CssAgInClg cuya
estructura es cubica y pertenece al grupo espacial 225, Fm-3m, [1], que llamaremos pristina,
Figura (I} y de la misma dopada con Bromo, CsyAgIn(Br,Cl;_;)¢, siendo los porcentajes a
dopar 4%, 8%, 12% y 16 %. La pristina, y sus estructuras dopadas, estan siendo estudiadas
con el fin evaluar si estas pueden ser utilizadas como semiconductores en celdas solares, lo
anterior debido a que las propiedades electronicas y épticas que poseen las perovskitas hacen
que sea un material de gran interés para este fin [2]. En particular, esta perovskita es llamativa
por ser libre de plomo, es decir, no téxica.

Figura 1: Estructura Cso AgInClg. Los
colores celeste, gris, morado
y verde indican Cesio, Plata,
Indio y Cloro, respectivamen-
te. Contiene 40 dtomos : 8
Cesio, 4 Plata, 4 Indio y 24
Cloro

Los cdlculos computacionales se han realizado con el cddigo VASP [3] utilizando pseudopo-
tenciales GGA tipo PBESOL. Con esto se han obtenido la estructura de bandas y la densidad
de estados electrénica parcial y total de cada una de las estructuras. Nuestros resultados mues-
tran que, a medida que se realiza el dopaje de la estructura pristina, y este va en aumento,
el pardmetro de red se incrementa mientras que el valor del band gap disminuye, lo que nos
muestra un primer indicio de que estas estructuras podrian ser utilizadas como semiconducto-
res en celdas solares tipo pervoskita.
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