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RESUMO

Muito esfor¢co tem sido empregado na pesquisa cientifica o que resultou nos
avancos na ciéncias e na tecnologia. Esses avancos proporcionaram a
obtencdo de equipamentos sofisticados com a capacidade de caracterizar e
sintetizar amostras com excelente precisdo, e, alcancando escalas tao
pequenas jamais atingidas antes. Aliado as técnicas experimentais, encontra-
se 0 estudo tedrico do materiais, que também tem um papel muito importante
Nnos avancos na hanociéncias. Em muitos casos, a investigacdo teorica é
decisiva na interpretacdo das propriedades apresentadas pela amostra,
podendo até mesmo, ser considerado como um guia nos experimentos para a
observacdo ou interpretacdo de novos fenbmenos. A abordagem teoérica dos
materiais necessita de uma metodologia que possa descrever o sistema e suas
propriedades de forma tdo realista quanto possivel. O primeiro passo é
escrever o hamiltoniano do sistema e entédo diagonaliza-lo. Este procedimento
pode ter um grande custo computacional. Por isso, o célculo e diagonalizacéo
do hamiltoniano do sistema real € muitas vezes substituido por outras
metodologias para que o custo computacional seja 0 minimo, sem perder a
confiabilidade dos resultados desejados. Neste sentido, um método tedrico que
se destaca no estudo das propriedades dos materiais € a Teoria do Funcional
da Densidade (DFT). A DFT conduz a uma enorme simplificacdo da solucéo do
problema real (sistema de muitos corpos), pois, ao em vez de utilizar a funcao
de onde de um sistema de N elétrons ela faz uso da densidade eletrénica do
sistema, a qual possui apenas trés variaveis. O interessante € que todas as
propriedades fisicas de um sistema podem ser, em principio, determinadas
com apenas o conhecimento da densidade eletrénica do estado fundamental.
Devido a DFT ser uma teoria exata e fazer uso de algumas aproximacdes para
solucionar o problema de forma pratica, em sua grande maioria, 0s estudos
realizados com a DFT sdo bem sucedidos. Neste seminario iremos apresentar
de forma sucinta a teoria do funcional da densidade juntamente com alguns
dos seus resultados obtidos para materiais bidimensionais, 0sS quais
corroboram com resultados experimentais.
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