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Stimula:

PRE-REQUISITOS: Estado Soélido; Dispositivos Eletrdnicos; Mecanica Estatistica I; Mecanica
Quantica | e ll; Eletromagnetismo, Funcao de Green do Nado-Equilibrio.

I- Funcdo de Green do nao equilibrio (NEGF).

II- Teorema de Bloch, teoria de Bandas,sistemas periddicos,rede reciproca e primeira zona de
Brillouin,

Ill- Aproximacdo de densidade local -LDA e aproximacdo do gradiente generalizado - GGA.

IV- Isolantes topoldgicos (propriedades geométricas e eletronicas), isolantes topoldgicos em
uma e duas dimensdes,

fazes topoldgicas,Invariantes topoldgicos para sistemas de duas bandas em uma e duas
dimensoes.

V- Aplicagdes em propriedades eletronicas (estrutura de estrutura de banda) e de transporte
eletronico:(i). curva

corrente- tensao (I-V), (ii) curva condutancia- tensdao (G-V), (iii)curva de Espectroscopia de
Voltagem de Transicao —

EVT(Modelo de Fowler-Nordheim - FN) e Modelo de Millikan-Lauritsen— ML, (iv) Densidade de
estados (DOS) e

(v) Densidade de estados projetada (PDos) via DFT/NEGF com osfuncionais LDAe GGA utilizando
0s conjuntos de

funcdes de base: SZ, SZP e DZP.

VI- Orbital Molecular de Fronteira -OMF (HOMO e LUMO) e autocanais.
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