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El fosforeno tiene caracteristicas Unicas que lo distinguen entre los demas
materiales 2D como el grafeno,! tales como las propiedades optoelectronicas,
estructura tipo acordedn o corrugada (ver Fig. 1), entre otras. Las interacciones
intercapas son determinantes en el comportamiento de los sistemas e influyen en
las propiedades del sistema; una distancia promedio de 3.30 A denota un espacio
regulado por interacciones de van der Waals, las cuales brindan estabilidad a la
geometria. En este trabajo presentaremos célculos a primeros principios de las
propiedades estructurales, electrénicas y opticas del fosforeno azul® y negro?
desde la monocapa hasta varias capas incluyendo los métodos de dispersion de
dos cuerpos?* y dispersion de muchos cuerpos.® También presentamos un analisis
de las interacciones no covalentes en las bicapas. Los célculos se realizan en el
marco de la teoria del funcional de la densidad, tal y como esta implementada en
el codigo computacional VASP.®
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Fig 1. Vista lateral de la bicapa del fosforeno negro.
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