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RESUMEN

En este trabajo se realizan calculos de primeros principios de la energia total dentro
de la teoria del funcional de la densidad (DFT) periddica incluyendo polarizacién de
espin. Se estudian las propiedades estructurales, electronicas y magnéticas con
polarizacion de espin de nanoestructuras que se formen en superficies de
semiconductores binarios con estructura Zinc-Blenda, (Arsenura de Galio GaAs y
Nitruro de Galio GaN). Se consideraran las superficies (111) para investigar la
adsorcidon e incorporacion de metales de transicion (Manganeso Mn y Cromo Cr)
sobre la superficie. Debido a que los metales de transicion pueden presentar
propiedades magnéticas, se hizo el analisis para el estado no-magnético,
ferromagnético y anti-ferromagnético. Las interacciones entre electrones e iones se
trataron dentro de las teorias de pseudopotenciales. Las energias de correlacion-
intercambio se modelaron dentro de la aproximacion de gradiente generalizado,
(por sus siglas en inglés GGA Generalized Gradient Approximation). Se optimizaron
los parametros estructurales del semiconductor en el volumen (parametro de red)
en la fase antes mencionada. Finalmente, se calcularon las energias de formacion y
las propiedades electronicas para determinar las geometrias mas favorables.
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