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Breve descripcion del trabajo:

Los memristores son dispositivos electronicos que permiten emular el comportamiento sinéptico de la estructura neurolégica
del cerebro humano. Un memristor puede fabricarse esencialmente como un sdndwich de aislante o semiconductor entre dos
electrodos metalicos. Desde el descubrimiento del memristor, se han estudiado varios materiales y estructuras para aplicaciones
memristivas y se ha encontrado que el mecanismo memristivo es altamente dependiente del sistema material/dispositivo.
Todavia hay ambigiiedades y falta de comprensién de la fisica subyacente que da lugar a los fendmenos memristivos. La
comprension del mecanismo memristivo es esencial para optimizar el funcionamiento de estos dispositivos. En este trabajo se
estudiara un mecanismo particular observado en materiales bidimensioanles (2D), consistente en el transporte de vacantes. El
estudio de este tipo de transporte puede ser especialmente relevante para el entender el funcionamiento de memristores basados
materiales 2D y su aplicacién en dispositivos memristivos.

Obijetivos planteados:
Los objetivos planteados para este trabajo son los siguientes:

Familiarizarse con la teoria del funcional de la densidad (DFT)

Familiarizarse con el uso de la herramienta Quantum-ATK

Entender la estructura de vacantes en materiales 2D

Calcular la barrera de energia para la difusién de vacantes dentro del material.
Estudiar el transporte electronico dentro del material en presencia de vacantes

Metodologia:

El trabajo comenzara con una revision bibliografica del tema planteado. A continuacion, el estudiante se familiarizara con las
herramientas numéricas de calculo: uso de Quantum-ATK para simular la estructura pristina del material. Posteriormente
estudiard la introduccién controlada de vacantes dentro del material con distinta estructura y concentracion. Se calcularan
varias propiedades de transporte de vacantes, barreras de difusion etc. Se compararan diversos materiales 2D buscando
optimizar el disefio del dispositivo memristivo.
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