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Resumen

La estabilidad termodinamica y propiedades electronicas, en funcion del nimero de capas, de
peliculas ultradelgadas (nanofilms) polares y no polares de carburo de silicio (SiC) fueron analizadas
a través de célculos periddicos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT). Este trabajo
se centra en el estudio de la estabilidad de nanofilms SiC polares, ya que este tipo de estructuras
presentan una alta inestabilidad segin el modelo de Tasker [1], debido a la presencia de un momento
dipolar diferente de cero que se repite en cada unidad en direccion perpendicular a la superficie. Como
resultado, la energia electrostatica diverge cuando el nimero de capas N — oo [2]. Diferentes
mecanismos se han propuesto para estabilizar los nanofilms polares y eliminar o reducir el momento
dipolar, tales como: transiciones de fase, reconstruccidon de la superficie y transferencia de carga. De
particular interés son aquellos mecanismos de transicién de fase que se observan en peliculas
ultradelgadas polares WZ(0001)/(000-1) de AIN, BeO, GaN, SiC y ZnS [3] que originan una
estructura tipo grafito o grafeno. Un mecanismo similar se observa en peliculas ultradelgadas polares
ZB(111) de ZnO y ZnS [4]. Nuestros resultados predicen la existencia de nanofilms SiC con
estructura grafeno y grafito. Es de especial interés la fase escalonada tipo grafito con apilamiento
ABC, ya que presenta un band gap directo que decrece linealmente en funcién del nimero de capas.
Asimismo, los nanofilms polares grafiticos escalonados de apilamiento ABC y ZB(111) presentan un
régimen de polaridad no compensada de acuerdo a Noguera y Goniakowski [5].
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