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Súmula:
Pré-Requisitos: Estado Sólido; Dispositivos Eletrônicos e Optoeletrônico; Mecânica Estatística I;
Mecânica Quântica I e II; Eletromagnetismo, domínio em linguagem Python e código Siesta e
tranSiesta.
I – Desenvolvimento de script em linguagem Python para cálculos de propriedades ópticas e
eletrônicas de nanomateriais bidimensionais via código Siesta e Transiesta.
II- Teoria Funcional da Densidade e aplicação de funcionais GGA, LDA, híbrido, bem como
conjunto de funções de bases: (i) SZ, (ii) SZP e (iii) DZP.
III- Otimização de geometria de moléculas estudadas, com célula unitária fixa ou variável e
determinar o mínimo local de energia utilizando os parâmetros do tópico II.
IV – Definição do número de bandas incluídas em cálculos de propriedades óptica.
V- Calcular da parte imaginária da função dielétrica via elementos da matriz de transição dipolar
entre diferentes funções do Hamiltoniano autoconsistente.
VI- Determinar tamanho da malha óptica usada para a integração na zona de Brillouin.
VII- Determinação da faixa de mínima e máxima de energia óptica do espectro de frequência.
VIII- Determinar o número óptico de bandas.
IX- Tipos de polarização óptica e definição de vetor óptico.
X- Susceptibilidade elétrica linear, constantes ópticas, Coeficientes de absorção, reflexão e
transmissão, índices de refração.
XI- Densidade conjunta dos Estados e singularidades de Van Hove.
XII- Propriedades ópticas de sistemas 2D: poços quânticos e supercélulas.
XIII- Propriedades ópticas de sistemas 1D: nanotubos de carbono e fios quânticos.
XIV-Conceito de circuito integrado eletrônico-fotônico baseado em grafeno e análogos, (i) Guia
de ondas plasmônico, (ii) Modulador plasmônico plano e (iii) Fotodetector plasmônico plano.
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