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Pré-Requisitos:

Eletromagnetismo Avancado, Fisica Moderna, Mecanica Quantica, Fisica do Estado Sélido,
Métodos Computacionais e Programacdo em Linux

I- Verificar as propriedades eletrénicas em novos alétropos de carbono 2-D analogos ao Grafeno
através de testes de K-Grid e Meshcutoff propondo nanofitas utilizando esses materiais.

lI- Investigar as propriedades de transporte eletrénico molecular (via método hibrido DFT com
funcional GGA/PBE e funcdo de base polarizada duplamente polarizada, combinada a FGNE),
implementadas via cddigo computacional SIESTA, TranSIESTA e Quantum Espresso.

Ill- AplicagGes em propriedades eletronicas (estrutura de estrutura de banda) e de transporte
eletronico: (i). curva corrente- tensao (I-V), (ii) curva condutdncia- tensdo (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 os funcionais LDA e GGA utilizando os conjuntos de fungdes de base:
SZ, SZP e DZP.

IV- Sugerir a funcionalidade do dispositivo em relagdo aos fen6menos observados.
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