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1. INTRODUCAO

A familia perovskitas tem conquistado seu espaco nos estudos de materiais
por diversos motivos, entre eles, suas propriedades opto elétricas. Diversos
materiais que se enquadram dentro deste grupo apresentam potenciais de
aplicacoes diversos, dispositivos fotovoltaicos, fotocataliticos e fotoluminescentes.

Dentro deste contexto, a presenca de metais pesados na composi¢cdo de
certas perovskitas com grande potencial de aplicacdo é um assunto de extrema
importancia, uma vez que, esses materiais, apos o fim da sua vida util, ndo
conseguem ser totalmente reciclados e acabam intoxicando o meio ambiente
(GHOSH et al, 2020).

Logo, a busca por materiais livres de metais pesados e a melhoria de suas
propriedades para que sejam compativeis as anteriores tém sido foco de muitos
pesquisadores.

Recentemente, estudos tém mostrado que as perovskitas a base de haletos,
como o caso da CssBi2Bre, sdo possiveis candidatos para a nova geragdo de
ceramicas tecnologicas, fato que tem atraido grande atencdo (PEIDONG et al,
2020).

Neste estudo, temos como objetivo elaborar um modelo tedricos do Cs3Bi2Bro,
de modo a avaliar os aspectos e propriedades 6pticas e eletrbnicas do material
para que assim, possamos entender melhor suas aplicacdes e funcdes. Um modelo
adequado é um ponto de partida para o entendimento de como modificar e otimizar
as propriedades finais do material.

2. METODOLOGIA

Os modelos periddicos foram construidos a partir de simulagcéo
computacional (bulk), com base na Teoria do Funcional de Densidade (TDF),
utilizando os pacotes computacionais do CRYSTAL 17 (DOVESI et al, 2014). Para
as aproximacoes dos efeitos ndo classicos das particulas, utilizou-se o funcional
PBE (Perdew — Burke — Ernzerhof).

Os centros atomicos do Cesio bismuto e Bromo foram definidos por
conjuntos de bases Gaussianas de valencia triplo-zeta com qualidade de
polarizacédo desevolvida por Bredow e Coworkers.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Com o objetivo de entendermos melhor as caracteristicas elétricas do
material vigente, realizamos o calculo de band gap da estrutura otimizada. Ao final
do célculo, obtivemos um resultado de 3.4 eV, assim, definindo o material como um
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semicondutor de gap alto. Um gréfico da densidade de estados (DOS) do modelo
otimizado pode ser observado na Figura 1.
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Figura 1: Densidade de estados do CS3Bi2Bro.

Comparando o resultado adquiridos pelos calculos realizados no trabalho
(3.4 eV) e comparando com dados experimentais disponiveis na literatura (2.7 eV)
€ possivel observar uma pequena hiper estimacao de aproximadamente 0,7 eV,
conforme Tabela 1. Além disso, a Figura 1 mostra que a banda de valéncia proxima
da regido de band gap é composta majoritariamente por orbitais de Cloro, e ja
banda de conducdo possui maior quantidade de orbitais de Bismuto o que
caracteriza um processo de excitacdo de orbitais Cl-Bi

Mesmo com a boa concordéancia dos valores, mais calculos serdo realizados
futuramente para ajuste do modelo.

Tabela 1: Valores de band gap obtidos durante os célculos vs. Dados experimentais de band
gap da literatura.

BAND GAP

DFT
PBE 3,4eV
Literatura 2,7eV
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Figura 2: Estrutura de bandas do Cs3Bi2Brg.

A Figura 2 demonstra a estrutura de bandas do atual modelo do Cs3Bi2Bre, onde
prevé uma transicao direita do tipo I'-T"

Tabela 2: Valores de simetria, frequéncia de Raman obtidas em bulk e frequéncias de Raman
obtidas experimental (ESRF — ILL). Por PISTOR et. al (2020).

Frequéncias RAMAN obtidas com Frequencia RAMAN

Simetria DFT + PBE (CM ) segundo(zP(I)gg)OR et al.
Eg 24 27
Alu 35 37
Alg 63 63
A2u 76 76
Alg 93 91
A2g 151 167
Alg 197 192

Os modelos vibracionais foram calculados a fim de obtermos uma validacéo
final dos modelos, ja que é de extrema importancia um bom ajuste estrutural e
eletrénico do sistema para que possamos estimar 0s seus modos.

Apos os términos dos calculos comecamos a comparar os resultados obtidos
com os resultados ja disponiveis na literatura e encontramos uma Otima
concordancia, o que demonstrou a efetividade dos calculos.

4. CONCLUSOES
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Até o determinado momento ndo temos como determinar todas as
caracteristicas do Cs3Bi2Bro e suas aplicagfes. No entanto, os resultados obtidos
até agora tém apresentado 6tima concordancia com os valores experimentais.

Os modelos foram considerados um sucesso pela equipe, uma vez que
tratamos de uma simulacdo de primeiro principio. Um modelo adequado abre
caminho para o melhor entendimento em relagdo a estrutura e propriedades e
permite apresentar formas de como as propriedades das células fotovoltaicos,
fotocataliticos e fotoluminescentes podem ser melhoradas
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