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Projeto 1: Simulacao de Materiais Bidimensionais via Teoria do Funcional da Densidade

Introducio

A nanotecnologia é uma das areas de maior evolugio nas Gltimas décadas. A medida que
adentramos na escala nano, a complexidade dos materiais e sistemas que encontramos cresce
enormemente, revelando novos fendmenos e novas possiveis aplicagdes [A]. Nesse contexto, o
papel das simulacdes de teoria funcional da densidade (DFT) na caracterizagdo de materiais
bidimensionais torna-se cada vez mais fundamental, particularmente no contexto do Laboratorio
Nacional de Nanotecnologia (LNNano). As simulacdes de DFT fornecem detalhes em nivel
atdmico da estrutura eletronica, arranjo geométrico e energético dos materiais 2D. Assim, essas
simula¢des podem prever vérias propriedades de nanomateriais 2D, como estruturas de bandas,
propriedades de transporte eletronico, Opticas e mecanicas. Essa capacidade preditiva permite que
os pesquisadores explorem eficientemente uma ampla gama de composi¢des e estruturas de
materiais. Além disso, as simula¢des de DFT podem revelar fenomenos ¢ comportamentos novos
que podem ndo ser facilmente observaveis experimentalmente, fornecendo uma importante
ferramenta para a interpretacdo de resultados experimentais. Por exemplo, elas podem oferecer
insights sobre efeitos de confinamento quantico, estados de borda e outras propriedades Unicas
que surgem em materiais 2D devido a sua dimensionalidade reduzida. No geral, a DFT pode
fornecer insights teéricos que ajudam a interpretar resultados experimentais e orientar

investigagOes experimentais adicionais.

De fato, nos ultimos anos, tem havido um crescente sucesso com a integracdo de
simulagdes de DFT com as diferentes areas de atuacdo do LNNano. Exemplos incluem o estudo
das propriedades eletronicas, topoldgicas e de transporte de monocamadas de dicalcogenetos de
metais de transicdo da familia Pt, Hg, e Se [TMD], o estudo do processo de oxidagdo de
monocamadas elementares de As, Sb ¢ Bi suportadas por substrato de SiC [PIC], a investigagdo
das propriedades eletronicas e de transporte tanto na interface Bi2Se3/CrlI3 [INTERF], quanto em
monocamadas de boro suportadas por superficies metalicas [BORO], e o estudo das propriedades

estruturais e eletronicas em nanoescala de interfaces entre celulose e 6xido de grafeno [NCLGO].

Para avancar em dire¢do a missdo do laboratorio de ser um centro de exceléncia no uso
de técnicas e ferramentas de fronteira, a integracao das simulagdes de DFT em suas diversas areas

de atuacgdo ¢ fundamental.
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Objetivo Geral

Fazer uso de ferramentas de simulagdes computacionais de primeiros principios via teoria
do funcional da densidade (DFT) para investigar sistemas bidimensionais de interesse do
LNNano, em suas diferentes linhas de pesquisa. As aplicag¢des especificas incluem, mas néo estdo

limitadas, aos topicos abaixo.

Objetivo Especifico 1: Investigacdo das propriedades estruturais e eletronicas de materiais de

carbono, buscando entender os efeitos de diferentes mudangas estruturais, defeitos, grau de

oxidac¢ao e alteracdes de composigao.

Objetivo _Especifico 2: Investigagdao das propriedades estruturais, eletrOnicas, Opticas e

topologicas de ligas de dicalcogenetos de metais de transi¢do (TMDs) da familia Mo, W e Se,

buscando entender o papel dos componentes das ligas e defeito em suas propriedades.

Objetivo Especifico 3: Implementacdo de ferramentas computacionais para criacdo de base de
dados de resultados de DFT, visando a execugdo automatica de calculos, catalogacdo,
armazenamento ¢ disponibilizacdo dos resultados de modo a aumentar a integracdo entre as

diferentes divisdes do laboratorio.
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