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) . CH TOTAL CH TOTAL CH TOTAL:
PERIODO/SERIE: TEORICA: PRATICA:
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OBRIGATORIA: ( ) | OPTATIVA: (X)

OBS:

PRE-REQUISITOS: Mecanica Quantica Il CO-REQUISITOS:

Compreender o estado da arte da pesquisa em estrutura eletrénica de materiais;
reconhecer as aproximacgoes e limitacbes das teorias relacionadas a essa area; relacionar
o conhecimento envolvido nessa area com os das demais areas da ciéncia; empregar
métodos e técnicas da pesquisa em estrutura eletrbnica de materiais; realizar alguns
calculos de estrutura eletrénica no estudo de sistemas simples.
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1 — O Problema de Muitos Corpos; 2 — Sistema de Particulas Idénticas; 3 —Teoria de
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Hartree-Fock;4 — Teoria do Funcional da Densidade; 5 — Aproximagéo do Pseudopotenc[al.

N AREN

1. O PROBLEMA DE MUITOS CORPOS
1.1 Introdugéo
1.2 O atomo de hidrogénio e as unidades atdmicas

1.2 Atomos multieletronicos
1.3 O spin

2. SISTEMA DE PARTICULAS IDENTICAS
2.1 Propriedades de simetria das autofungdes
2.2 O Principio da Exclusao

3. TEORIA DE HARTEE-FOCK
3.1 Aproximacgao adiabatica
3.2 Aproximagao de particula Unica
3.3 Teoria de Hartree
3.4 Teoria de Hartree-Fock
3.5 Aproximacgdes para o Termo de Exchange
3.6 Método de Hartree-Fock Roothan
3.7 Teorema de Koopmans

4. TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE

4.1 Introducédo

4.2 Gas de Elétrons Uniforme

4.3 Modelo de Thomas-Fermi

4.4 Teoremas de Hohenberg-Kohn

4.4 Equacgdes de Kohn-Sham

4.5 Aproximacéao de densidade local (LDA)

4.5 Corregao da auto-interacado

4.6 Teorema de Hellman-Feynman na aproximagao LDA

5. APROXIMAGCAO DO PSEUDOPOTENCIAL

5.1 O Método das Ondas Planas

5.2 Conceito de Pseudopotencial

5.3 Pseudopotenciais locais e nao locais -
5.4 Bases Ondas Planas e pseudopotenciais \%
5.5 Geragéao de pseudopotenciais

5.6 Corregao de caro¢o nao linear

5.7 Energia total e forgas
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