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La estructura y las propiedades electrénica de las intercaras Au/CdSe son investigadas
por medio de la Teoria del Funcional de la Densidad. Las intercaras estudiadas son
paralelas a los planos (111) del Auy (0001) del CdSe en fase wurtzita. Las estructuras
se optimizan por minimizacion de la energia y se calcula la barrera Schottky para cada
modelo estructural. Tres de los cuatro modelos de superficie tienen altura de barrera en
desacuerdo con los valores experimentales inferidos de las curvas I-C y C V. Se
discuten los posibles efectos de cuasiparticula y se plantea la pregunta ¢Se necesita un

mayor nivel de teoria u otro modelo de superficie?



