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Este trabajo presenta un estudio de la estructura cristalina y las caracteristicas de absorcion 6ptica de ma-
teriales basados en silicio implantados con vanadio mediante célculos de la teoria funcional de la densidad
(DFT) y de quasi-particula. Nuestros resultados sefialan que la estructura electréonica del silicio puede mod-
ificarse adecuadamente a través de la implantacién en V para mejorar la absorcién por debajo del bandgap
(sub-bandgap). La Teoria Funcional de Densidad (DFT) se ha utilizado para estudiar las estructuras cristali-
nas, las estabilidades y las propiedades electronicas de los compuestos de silicio implantados en V. Debido
a que los defectos son comunes en los materiales naturales y pueden modificar las propiedades eléctricas y
Opticas, también se estudian diferentes modelos de silicio implantado con V en presencia de Vacantes de Si.
Por dltimo, para hacer frente a la sub-estimacién en el bandgap de los métodos DFT, se realizaron calculos
mas precisos a través de la aproximaciéon GOWO, lo que da una clara mejoria en los bandgaps calculados. En
resumen, nuestros resultados muestran que las caracteristicas de absorcion de silicio se puede extender hasta
la region infrarroja a través de la adicion de sub-gap transiciones a través de bandas de vanadio situado en el
bandgap del Si.
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