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Objetivos:
Calculo da estabilidade energética, das propriedades electrénicas e dpticas de
materiais bidimensionais da forma MX;4,Y:, (M=W, Mo; X=S; Y=Se; 0 < z< 1).

Resumo:

Os materiais bidimensionais, como o grafeno, o nitrato de boro (BN), os
dicalcogenetos (MX, M=W, Mo; X=S, Se) inauguraram um novo espaco de
desenvolvimento tecnoldgico e cientifico. As suas propriedades extraordinarias ja
permitiram desenvolver protétipos de muitos dispositivos inovadores, que
prometem uma verdadeira revolucao tecnolégica. O conhecimento aprofundado
destes materiais constitui uma mais valia para quem trabalha em ciéncias de
materiais ou Fisica do estado sdélido.

Este trabalho consiste em estudar materiais bidimensionais usando os métodos
numeéricos da Teoria do Funcional da Densidade (DFT). (usando software ja
desenvolvido) para calcular a estabilidade energética, as propriedades electronicas
e Opticas de materiais bidimensionais da forma MXi.,Y:, (M=W, Mo; X=S; Y=Se; 0 <
z< 1).

O software a utilizar € o Quantum Espresso.

Este trabalho permitirda ao estudante o dominio da técnica mais utilizada para
determinar as propriedades microscépicas de materiais, tanto por tedricos como
por experimentalistas.
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