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Introducéao

O oOxido de Zinco (ZnO) é alvo de indmeras
pesquisas devido a suas diversas aplicacBes
tecnolégicas, tais como: varistores®, células foto-
voltéicas, catalise, sensores de gas e quimissorcao.
Motivados pelas versatilidades deste material
realizou-se um estudo computacional de primeiros
principios, analisando as propriedades eletrbnicas e
estruturais do ZnO na sua fase wurtzita (grupo
espacial P6smc).

A simulacdo foi desenvolvida no programa
CRYSTALO3 aplicando-se a Teoria do Funcional de
Densidade (DFT) com os funcionais B3LYP, B3PW,
PWGGA e PZ associados ao conjunto de fungbes de
base 6-31G e 86-411d31G para os atomos de O e Zn,
respectivamente.

Resultados e Discussao

A simulacdo é iniciada a partir dos dados
experimentais de cristalografia. Os parametros de
rede a e c e coordenada interna u s@o otimizados
com ralacdo a energia total para os quatro
funcionais analisados (ver Tabela 1. A partir dos
parametros otimizados, realizou-se uma analise da
estrutura eletrbnica, calculando o gap de energia
(direto) a partir da diferenca do maximo da banda de
valéncia (BV), com o minimo da banda de conducédo
(BC), sendo: 3,16 eV, 3,16 eV, 9,24 eV e 9,06 eV
para B3LYP, B3PW, PWGGA e PZ
respectivamente. Observa-se que somente 0s
funcionais B3LYP e B3PW estdo em concordancia
com o gap experimental’, 3,21 eV. A Figura 1
ilustra as estruturas de banda e a densidade de
estados para o funcional B3LYP, que séo similares
aos outros funcionais. Os atomos de zinco tém
uma maior contribuicdo na BC sendo os orbitais 4s
e 2p, os que mais contribuem. Os orbitais 2p, e 2p,
dos atomos de oxigénio sdo 0s que apresentam

a c u
B3LYP 3,287 5,230 0,385
B3PW 3,262 5,198 0,384
PWGGA 3,240 5,192 0,382
Pz 3,249 5,190 0,383
Experimental 3,250 5,207 0,385

uma maior contribuicdo para a BV.
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igura,l: Estrutura de bandas,(e erda&e Dendﬂda e de
abél ametros, de red rdenada’interna
sua 0s (direita) para o funcional B3L
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Conclusoes |

As principais conclusBes sdo descritas a
seguir:

1- A geometria do equilibrio e band gap estdao em
boa concordancia com 0s dados
experimentais.

2-  Os orbitais 2p, e 2p, dos atomos de O s&o os
gue mais contribuem para a BV.

3- Os orbitais 4s e 2p, dos atomos de Zn séo os
gque apresentam uma contribuicdo mais
significativa para a BC e os orbitais 3d
apresentam uma maior contribuicdo para a
BV.

4- A simulagdo demonstra que os funcionais
B3LYP e B3PW, podem ser aplicados nos

estudos das propriedades estruturais e
eletrbnicas do 2ZnO. Ambos funcionais
apresentaram  bons resultados quando

comparados com dados experimentais.
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