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Insights em efeitos de substituicao em MXenes baseados em itrio. Uma investigagcao

utilizando DFT
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Os carbetos, nitretos e carbonitretos de metais de transi¢do, conhecidos como MXenes, consti-
tuem uma classe emergente de materiais bidimensionais (2D). A literatura cientifica reconhece que a
maioria dos MXenes apresenta comportamento condutor. No presente estudo, empregamos célculos
ab initio para elucidar a estrutura, estabilidade, propriedades espectroscépicas, termodinamicas e
eletronicas dos MXenes pertencentes a familia do itrio, os quais ainda nao foram sintetizados expe-
rimentalmente. Todos os cdlculos realizados fundamentam-se nos métodos da Teoria do Funcional
da Densidade (DFT) e da Teoria do Funcional da Densidade por Perturbacao (DFPT), utilizando
o funcional de troca-correlagio GGA-PBE e o funcional hibrido HSE06 para uma estimativa mais
precisa do gap de banda. Nossos resultados referentes a dispersao de féonons e as propriedades ter-
modinamicas indicam alta estabilidade para os materiais na fase 2H do sistema trigonal prismético.
Embora o Y2NF32 tenha sido previsto como condutor, conforme a tendéncia geral dos MXenes, ob-
servamos um comportamento semicondutor para o YoCF32, com um gap de banda indireto de 1.908
eV, estendendo-se do ponto I" ao ponto M.
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I. INTRODUCAO

tos ou nitretos de metais de transicao, com camadas de

Apébs o primeiro grande avango com o grafeno, os ma-
teriais bidimensionais tornaram-se um campo de pes-
quisa extremamente popular, abrindo caminho para no-
vas possibilidades tecnolégicas [1-3]. Os Dicalcogenetos
de Metais de Transicdo (TMDs) emergiram como uma
classe moderna de materiais 2D, confirmando o poten-
cial da tendéncia bidimensional [4, 5]. Nos tltimos anos,
a atencao volta-se para uma nova classe: carbetos, ni-
tretos e carbonitretos de metais de transi¢ao (MXenes),
que tém o potencial de se tornar uma das classes mais
versateis de materiais 2D, com um grande nimero de
materiais ainda inexplorados e uma ampla gama de pro-
priedades fisicas [6, 7]. A férmula geral para os MXenes é
M, +1X,,T,,, onde n varia de 1 a 3, M representa o metal
de transigao, X representa os carbetos, nitretos ou carbo-
nitretos, e T, representa o nimero x de terminacoes T.
Essas terminagoes dependem do método utilizado para a
sintese do MXene [6].

Os MXenes sao obtidos a partir da corrosao seletiva
das camadas atomicas de algum material precursor, usu-
almente sintetizados por esfoliacdo dos materiais paren-
tais em solugdo quimica [7]. As fases MAX, M,,;1AX,,
consistem em camadas hexagonais intercaladas de carbe-
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atomos de A, geralmente dos grupos 13 ou 14 da tabela
periédica dos elementos. A ligacdo quimica entre os me-
tais de transicao M e os atomos A é metélica, portanto,
nao é possivel separar essas camadas das fases MAX por
simples cisalhamento mecanico. No entanto, as ligagoes
entre os elementos M-X sao de natureza covalente, sendo
mais fortes do que as ligagoes metdlicas, o que possibilita
a corrosao seletiva das camadas M, 11X, [6]. A técnica
de sintese mais comumente empregada na produgao de
MXenes consiste em corroer os atomos de A de seu pre-
cursor em uma solugao aquosa contendo fliior, como o
dcido fluoridrico (HF) [8]. Este processo pode ser rea-
lizado controlando a concentragao de HF e o tempo de
reacao, mantendo uma temperatura de 55°C. As espe-
cificidades praticas do processo variam para cada mate-
rial particular, mas geralmente, o aumento do nimero
atomico em M, ou um n maior na férmula M,,;1X,,T,,,
exige uma corrosao mais forte e um tempo maior. Apds
a corrosao dos dtomos de A, a superficie exposta e alta-
mente reativa dos metais de transicao M forma ligagoes
com atomos da solugao, resultando em uma mistura de
terminagoes de -O, -OH e -F. Apesar de ainda ser um
campo emergente de estudo, ja existem processos pOs-
sintese capazes de produzir MXenes com terminagoes es-
pecificas [9]. Neste estudo pensamos além dos materiais
ja sintetizados, mas, mantemos as terminagoes em F pois
elas resultam da técnica de corrosao mais comum, o uso
de solugoes de HF. Apesar de ndo haver ainda registro
de monocamadas de YoCFsq, ja é relatada a sintese de
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multicamadas deste material [10], tornando a versao 2D
uma realidade préxima.

Devido a grande variedade de propriedades fisicas, os
MXenes comumente encontram aplicagoes como senso-
res de gds, armazenamento de energia, células fotovol-
taicas e muitas outras tecnologias [11-13]. Os MXenes
podem até ser semicondutores. Um estudo de aprendi-
zado de maquina descobriu que uma grande diferenca
de eletronegatividade entre as terminacoes e os metais
de transicao estd correlacionada com uma maior pro-
babilidade de comportamento semicondutor [14], o que
colabora com nossa escolha de atomos de F como ter-
minagoes de alta eletronegatividade. Aqui apresentamos
nossos calculos ab initio para propriedades eletronicas,
estruturais, espectroscopicas e termodinamicas de MXe-
nes ainda nao sintetizados, que podem ser derivados de
fases MAX baseadas em {trio [15].

II. DETALHES COMPUTACIONAIS

Todos os calculos foram realizados utilizando o pacote
computacional CASTEP (Cambridge Sequential Total
Energy Package) [16, 17], que se baseia na DFT (Teo-
ria do Funcional da Densidade) [18, 19]. A DFT ¢ uma
metodologia fundamentada na mecanica quantica, cujo
objetivo é calcular a densidade eletronica que minimiza
a energia total de um sistema de muitos corpos. Inici-
almente, o funcional de troca-correlagao empregado para
tal minimizagdo foi a Aproximagdo do Gradiente Gene-
ralizado (GGA) proposta por Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE) [20, 21], dentro de um pseudopotencial de norma
conservada para substituir os elétrons do nicleo em cada
espécie atomica [22]. O cédlculo da energia pseudoatomica
resultou nos dados apresentados na tabela I:

Contudo, quando comparados aos dados experimen-
tais, os funcionais do tipo GGA s&o conhecidos por subes-
timar o gap de energia de semicondutores e isolantes [23].
Por essa razao, incluimos cédlculos para o gap de energia
utilizando o funcional hibrido HSE06, cujos resultados
apresentam melhor correlacdo com os experimentos [24].

A integracao sobre a célula unitdria reciproca, ou seja,
a primeira zona de Brillouin, foi realizada por meio de
um somatorio sobre uma rede Monkhorst-Pack tipica de
pontos-k [25], com resolugao de 9x9x1, que se mostrou
suficiente para a convergéncia da densidade eletronica.

Os célculos de DFT sao realizados de maneira au-
toconsistente, utilizando parametros de convergéncia
que incluem uma mudanca de energia total inferior a
1x10~° eV /4tomo, forca méxima em cada dtomo abaixo
de 0.03 eV/A7 pressdo menor que 0.05GPa e deslo-
camento atémico maximo nao superior a 1x1072 A,
através do minimizador Broyden-Fletcher-Goldfarb-
Shanno (BFGS) [26]. A energia de corte para a base
de ondas planas, utilizada para representar os orbitais
de Kohn-Sham, foi definida como 850 V. Esses mesmos
parametros e a energia de corte foram aplicados consis-
tentemente para a simulagao de ambos os materiais es-

tudados.

IIT. ESTRUTURA

A estrutura cristalina de um MXene é uma con-
sequéncia direta da estrutura da fase MAX precursora.
A maioria das fases MAX pertence ao grupo espacial he-
xagonal p63/mme, resultando em MXenes com dtomos
de M organizados em uma estrutura hexagonal com-
pacta, com sitios intersticiais octaédricos ocupados por
atomos de X. Os MXenes My X, T,,, ilustrados nas Figu-
ras 1 e 2, apresentam um empilhamento hexagonal com-
pacto, TMXMT-TMXMT, onde cada camada é separada
pelo grupo funcional das terminacoes. Assim, a simetria
da monocamada é descrita pelo grupo espacial trigonal
p—3ml.

a) b)
N
a
‘ Terminagdes
N
C B . Carbono/Nitrogénio
3 ’ Metal de transigdo
a

Figura 1. Célula unitaria para MXenes do tipo M2X;T,, no
grupo espacial trigonal p-3ml. a) mostra uma vista lateral
da célula, e b) é uma vista superior. Atomos de metais de
transigdo sdo representados em azul, carbono/nitrogénio em
rosa e terminagoes em vermelho.

A. Otimizagao de Geometria

A Figura 1 ilustra a célula primitiva hexagonal onde
se organizam todos os sistemas estudados. No entanto,
de acordo com a otimizacao de geometria, distintos
parametros de rede foram determinados para cada sis-
tema. Os parametros de rede resultantes, obtidos pela
minimizacao da energia do sistema usando a abordagem
GGA-PBE, sdo apresentados na tabela II.

IV. PROPRIEDADES
A. Propriedades Eletronicas

A estrutura de bandas de Kohn-Sham ilusta os niveis
de energia dos elétrons mapeados no espago reciproco.
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Figura 2. Camada de MXenes do tipo M2X;T,, em pers-
pectivas lateral e superior. a) representa a vista lateral e b)
representa a vista superior. Atomos de metais de transicao
sao representados em azul, carbono/nitrogénio em rosa e ter-
minagoes em vermelho.

Esses niveis de energia sao mostrados ao longo das
direcdes que conectam pontos de alta simetria na pri-
meira zona de Brillouin (PZB), T’ - M - K - T. A
Figura 3 mostra a estrutura de bandas de Kohn-Sham
para os materiais YoNF5 e YoCFs.

Energia (eV)

Figura 3. Estrutura de bandas eletronicas para monocama-
das de Y2NF3 e Y2CF32 ao longo do caminho de simetria I' —
M — K — T, usando o funcional de troca-correlacio GGA-
PBE. As bandas vermelhas correspondem aos niveis de ener-
gia do elétron no YoNF3 (condutor), enquanto as bandas azuis
correspondem aos niveis eletrénicos no Y2CF3 (semicondutor
com gap entre bandas de 0.991 eV).

Na Figura 3, observamos que Y3NFs se comporta
como um condutor, semelhante & maioria dos MXenes.
Sendo assim, voltamos a atengao para sua contraparte,
o Y2CF3, que apresenta um gap indireto de 0.991 eV
entre a banda de valéncia e a banda de conducao. Em-
bora os gaps diretos sejam geralmente mais desejaveis
para semicondutores, as transigoes indiretas ainda sao
possiveis com a assisténcia de fénons, ou seja, os elétrons
podem ser excitados enquanto absorvem momentum das
vibragdes da rede. Além das aplicagbes préticas, é im-
portante notar que para estes MXenes a base de itrio,
substituir nitrogénio por carbono cria uma separagao de
energia entre os estados de valéncia e condugao, trans-
formando o material em um semicondutor. Podemos es-
perar um comportamento semelhante para outros metais
de transicao que se assemelham ao itrio.

Os funcionais GGA-PBE sao conhecidos por subesti-
mar os gaps de energia em semicondutores. Para uma
melhor avaliacao, partimos desta geometria ja otimi-
zada para mais um ciclo de convergéncia de densidade
eletronica, agora baseado no funcional hibrido HSEO6,
que fornece os estados de energia eletronica mostrados
na Figura 4, indicando um gap de energia de 1.908 eV,
assimilando-se a resultados encontrados em estudos an-
teriores [29]. Este gap corresponde a um comprimento
de onda préximo de 650 nm, situando-o no espectro ver-
melho da luz visivel — préximo ao laranja.
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Figura 4. Estrutura de bandas eletronicas para monocamada
de Y2CF2 ao longo do caminho de simetrial' - M — K — T,
usando o funcional de troca-correlagao hibrido HSE06. O gap
energético indireto é obtido como 1.908 eV (comprimento de
onda de 650 nm).

B. Estabilidade e Termodinamica

A energia de coesdo é a primeira propriedade que de-
vemos verificar para confirmar a estabilidade dos mate-
riais, pois representa a energia responsavel por manter
os atomos préximos uns dos outros. Nesta simples visao,
a diferenca entre a soma das energias dos atomos isola-
dos e a energia total do sistema dividida pelo niimero de
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atomos na célula é o que definimos formalmente como
energia de coesao, F¢... Para MXenes do tipo Mo X;Ts:

isolado isolado isolado tot
2% + E¥ +2E7 - ExLxr,
b)

Ecoe - (1)
A célula primitiva de YoNFs5 convergiu para uma
energia total de —1692.521 eV que, incorporada na
férmula acima, resultou em uma energia de coesao
E.oe = 7.656 €V. Da mesma forma, para YoCF3, a célula
primitiva convergiu para —1575.904 eV, resultando em
E.oe = 7.462 eV. Essas energias de coesao significativas
servem como um indicador inicial de estabilidade,
assemelhando-se aos resultados encontrados para o
grafeno [30] e outros MXenes [31].

Além da energia de coesdo, outras propriedades de
estabilidade, como as quantidades termodinamicas, sao
cruciais para avaliar a viabilidade da sintese de novos ma-
teriais. Essas propriedades sao baseadas na dispersao de
fonons, que é implementada no cédigo CASTEP [16, 17]
usando a teoria de perturbagao do funcional da densi-
dade.

A quantizacao das vibracoes em um ambiente cristalino
é descrita pela frequéncia w(q) que aparece na solucao de
ondas planas para deslocamentos dependentes do tempo,
obtida a partir da simetria translacional:

up = Upei(eR" (@), 2)

onde u], é um pequeno deslocamento do n-ésimo atomo
na direcao v, U]} é sua respectiva amplitude de desloca-
mento, g é o vetor de onda do fénon, e R™ é a posigao
de equilibrio do n-ésimo atomo, isto é, a localizacao do
n-ésimo ponto na rede.

Em uma aproximagao harmonica, obtemos, para N
atomos, 3N equagoes de movimento como

W (QUp =>_ UrDy"(q), (3)
m,p

onde as solugoes nao triviais sao obtidas a partir de

D™ (q) — w?(q)8,,,0™™| = 0. (4)
O tensor dinamico é
n,m 1 nom . —i(a-R™
Dl/,’u (q) = WQV:M e (¢-R )7 (5)

sendo ele, desta forma, a transformada de Fourier do ten-
sor das constantes de forga reduzida pela massa. O tensor
das constantes de forga é definido como

2p
Qo= 4 =
{aunaum} u—o

(6)
%
aum> * <¢‘ umu?

).
o

(7)

< ou

o)+ (Yo
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onde E ¢é a energia total do sistema, V' o potencial de
campo autoconsistente, e ¢ a funcao de onda no estado
fundamental. O cédigo CASTEP realiza a teoria de
perturbacao para avaliar a resposta da funcao de onda a

pequenos deslocamentos, %.
I

A relagado entre o quadrado da frequéncia vibracional
e o vetor de onda do féonon é conhecida como dispersao
de fonons.

A Figura 5 contém curvas de dispersao de fénons na
PZB para o YoNF3 e 0 YoCF3 ao longo do caminho de
simetria ' = M — K — I'. As curvas de dispersao de
fonons obtidas mostram, para ambos os materiais, a pre-
senca de trés modos vibracionais de mais baixa energia
conhecidos como ramos acusticos, sendo todos os modos
restantes chamados de ramos 6pticos. Ambos os espec-
tros de fonon garantem a auséncia de frequéncias qua-
dradas negativas na PZB, portanto, sem frequéncias ima-
ginarias; indicando que tanto as monocamadas de YoNF9
quanto de YoCFy estdo previstas para apresentar alta
estabilidade dinamica. Esses resultados sugerem que os
materiais propostos sao estdveis e podem ser sintetizados.

500

400 || Y,NF, —’\—/\
300 %é

200F —nou _—T—1—+. 1

Figura 5. Curvas de dispersao de fénons para o YoNF3 e o
Y2CF2 na faixa de frequéncia de 0 a 500 cmfl, obtidas usando
o funcional de troca-correlagdio GGA-PBE.

A densidade de estados (DOS), relacionada & quanti-
dade de modos em cada faixa de vibragao, é calculada
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N = 55 3 [0@)fow - wil@)da,

onde w;(q) é a frequéncia do i-ésimo estado para um ve-
tor de féonon g no espaco reciproco. A partir da DOS,
é possivel avaliar propriedades termodinamicas como
funcoes da temperatura, como entalpia,

H(T) = Etot + % / th(w)dw

hw
+/m%m)_ﬂ@m% 9)

KeT
e entropia,
1 hw
anzf/——ﬁ——wmm
T emp(m) -1

i [ (Y 00

A energia livre de Gibbs como fungdo da temperatura
pode ser calculada como a diferenga entre a entalpia
e a entropia multiplicada pela temperatura, G(T) =
H(T)-TS(T). A Figura 6 mostra as curvas calculadas, a
partir do funcional GGA-PBE, de entalpia H(T'), energia
livrte G(T') e temperatura vezes entropia, T'S(T"), como
funcao da temperatura. A G(T') obtida é sempre nao
positiva, diminuindo conforme a temperatura aumenta,
sendo esta uma caracteristica importante de ser conside-
rada em estudos sobre a espontaneidade da sintese dos
materiais.

Devido a relagao de incerteza entre momento e posicao,
parte da energia vibracional da matéria é mantida mesmo
no zero absoluto. Essa energia é chamada de energia
de ponto zero, e também pode ser obtida a partir da
densidade de estados de fonons,

1
Ey, = §/N(w)hwdw. (11)

A tabela III inclui este resultado para ambos YoNFs e
Y,CFs.

A contribuicao das vibragoes da rede para a capaci-
dade calorifica a volume constante, Cy, como fungao da
temperatura, é calculada como

() o)
S e ) 1]

A Figura 7 mostra que, em baixas temperaturas, am-
bos os materiais exibem capacidade calorifica semelhante,
sendo proporcional a T2 conforme esperado pela ter-
ceira lei da termodinamica. Em altas temperaturas,
Y,CF5 convergiu significativamente abaixo de YoNFs,
que se aproximou do limite de Dulong-Petit [32], ou seja,
Cyv = 3R para T — oo. Para conversao, considerando
uma célula unitdria com 5 dtomos, 30 cal/célula - K ~ 25
J/mol - K.

Cy(T) = K

N(w)dw. (12)

T | —o
Y,oNF, | : G
2+ 2 2 E E S*T| 1

Energia (eV)
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oF----------pt
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Figura 6. Propriedades termodindmicas para as monocama-
das de Y2NF;2 e Y2CF3: Entalpia [H(T)] (azul), energia li-
vre [G(T)] (vermelho) e temperatura vezes entropia, T'S(T")
(verde).
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= N N
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400
Temperatura (K)

Figura 7. Capacidade calorifica a volume constante, Cv, para
as monocamadas de YoNF2 e Y2CF2 como fungao da tempe-
ratura (K), usando o funcional GGA-PBE.

V. INFRAVERMELHO/RAMAN

Para a espectroscopia de infravermelho (IV) e espec-
troscopia Raman, as posicoes dos picos espectrais sao
consequéncias das frequéncias dos modos vibracionais dos
fonons 6pticos em I', w; (g = 0). De agora em diante, para
simplificar, denotaremos w; = w;(q = 0). A absorg¢éo de
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energia de fétons incidentes na faixa de frequéncia do in-
fravermelho pode induzir excitagao vibracional por meio
da interacao com fonons. Em sélidos, o IV é comumente
usado para estudar e identificar substancias quimicas ou
grupos funcionais. Ele pode ser usado para caracterizar
novos materiais, como os que aqui propomos, para que
possam ser identificados em amostras futuras. O coédigo
CASTEP prevé o espectro de IV com base no forma-
lismo apresentado em [33], onde um deslocamento Ufb na
direcao do i-ésimo autovetor va pode ser escrito como

U, = Q'v},, sendo Q" uma coordenada de modo normal.
A intensidade de IV é entdo calculada em primeira ordem

Ccomo:

2

i _Nm 7 (13)

v — 3¢

dp
dqQ?
onde NV é a densidade de particulas, ¢ é a velocidade da

luz, e p é o momento de dipolo do sistema, que pode ser
calculado como [34]:

w=S v+ [[[ rotwav.

sendo 7, € ¢, a posicao e a carga, respectivamente,
do m-ésimo atomo. p é a densidade eletronica, e a
integracao é realizada sobre a célula C.

4000F  ggem®  422cm”

re] Eu E.
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Figura 8. Espectro infravermelho para a monocamada de

Y,CF3, prevendo dois picos degenerados em 288 cm ™! e 422
cm ™!, e dois menores e nio degenerados em 384 cm™ ! e 653

cm™ L

O célculo de espectro infravermelho para o Y5CFs,
mostrado na Figura 8, apresentou seis modos ativos,
sendo dois degenerados: No pico de absorcao IV loca-
lizado em 288.29 cm ™! h4 um modo degenerado de alon-
gamento assimétrico no plano. Em 422.16 cm™! estd o
outro modo degenerado, sendo também um alongamento
assimétrico no plano. J4 em 384 cm™! e em 653.50 cm !
estao os picos nao degenerados, sendo estes os modos de
vibracao assimétricos fora do plano.

Com base no efeito Raman de espalhamento ineldstico
da luz monocromatica, o espectro Raman é comumente
usado para estudar os modos vibracionais, rotacionais,
tais quais outros modos de baixa frequéncia em um sis-
tema. A interacao da luz com vibragoes atomicas resulta
em um deslocamento para cima ou para baixo na ener-
gia dos fétons incidentes, onde o deslocamento de ener-
gia depende das derivadas espaciais da susceptibilidade
dielétrica. [33]. Para célculos, o médulo computacional
CASTEP implementa o formalismo discutido em [35], no
qual a intensidade I}, do i-ésimo modo, de frequéncia
wj, tem uma relacao de proporg¢ao como:

; ; 21 1
Illiaman X |einC CA"- ecsp} —

Wi \ exp (1?‘]‘3’%) -1
(15)

onde einc (€esp) € 0 vetor de polarizagdo do féton inci-
dente (espalhado). O tensor de susceptibilidade Raman
A’ é calculado como:

+1],

X3
A, =VAY pee g
= dRng VM,

onde v! é o i-ésimo modo vibracional do n-ésimo atomo,
com massa M, e posicao R,; € é o volume da célula
unitaria, x é a susceptibilidade dielétrica eletronica li-
near, e os indices gregos representam as diregoes cartesi-
anas. As derivadas de y sao calculadas como:

dxpw _ 1 B
dRne  Qdeude,dR, ¢’

(17)

onde €, (€,) é um campo elétrico uniforme na direcdo p
(v), e E é a energia total do sistema.
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Figura 9. Espectro Raman para a monocamada de Y2CFa,
prevendo dois pequenos picos degenerados em 134 cm™! e 327
cm™ !, e dois maiores e ndo gegenerados em 214 cm™! e 412

cm
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De forma similar ao espectro IV, o espalhamento Ra-
man para o YoCF5 mostrado na Figura 9 revela seis mo-
dos ativos, dois dos quais sao degenerados: Em 134.04
ecm™! e 327.30 cm~! estdo os picos cujos modos de vi-
bragao sao degenerados, sendo estes modos de cisalha-
mento ao longo do plano. Os picos que contém os modos
nao-degenerados sao portanto os de frequéncia em 213.90
cm™! e 412.09 cm™!, sendo estes modos assimétricos fora
do plano.

VI. CONCLUSAO

O objetivo principal deste estudo foi explorar novas
monocamadas de MXenes em uma perspectiva tedrica.
Baseamos todos os calculos em métodos de DFT e DFPT,
encontrando com sucesso frequéncias de fonons positi-
vas e previsoes de energia livre negativa tanto para o
YoNF; quanto para o YoCFs, tornando-os candidatos
promissores para futura sintese devido & alta estabili-
dade dinamica. Se sintetizados, esperar-se-ia compor-
tamento condutor para o YoNF5 e comportamento semi-
condutor para o YoCFs, este caracterizado por um gap
de energia indireto na faixa da luz vermelha. Também
para o semicondutor, previmos o espectro de absorcao
de radiacao infravermelha e o espalhamento inelastico
de luz monocromética devido ao efeito Raman, associ-
ando os picos aos modos de vibragao. Enfatizamos o fato
de que MXenes semelhantes podem apresentar diferen-
tes configuracoes eletronicas, convidando uma continua
exploracao de novas propriedades na vasta gama de ma-

teriais 2D da familia MXENE.
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Atomo Configuragdo Energia total

Y 4d'5s? -38.794
C 25%2p? -145.717
N 25%2p° -261.363
F 2522p° -657.646

Tabela I. Configuragdo eletrénica dos pseudodtomos e suas
energias totais em eV.

Sistema  Funcional Parametros de Rede

a = 3.479
Y,CF,; PBE [27, 28] b = 3.479
¢ = 20.422
a = 3.492
Y.NF,; PBE [27, 28] b = 3.492
c = 20.274

Tabela II. Parametros de rede representados em A, para am-
bos sistemas estudados, de acordo com a abordagem de DFT,
GGA-PBE.

Sistema Energia de Ponto Zero
Y2CF2 0.248 eV
YQNFQ 0.255 eV

Tabela III. Energia de ponto zero calculada para o Y2CF; e
o Y2NF3, utilizando a densidade de estados de phonons.




