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Resumo:

O uso de métodos computacionais tanto classicos como quéanticos esta se tornando uma
ferramenta indispensavel no estudo de materiais.

Neste curso serdo apresentados diferentes problemas atuais em Ciéncia de Materiais e seréo
discutidos os métodos de calculo mais apropriados no estudo de propriedades de interesse. Sem
nenhum conhecimento prévio, o curso pretende expor os fundamentos dos métodos
computacionais mais usados na literatura a partir de problemas atuais de relevancia.

Em particular, alguns dos topicos apresentados sdo: propriedades estruturais de materiais sélidos;
fendmenos de adsorcdo em superficies solidas; interfases complexas; sistemas auto-arranjados;
reatividade quimica; catalises heterogénea; foto-catalise; células solares. Assim, serdo abordados
métodos atomisticos classicos como a dindmica molecular, e também métodos quanticos
baseados na teoria do funcional da densidade (DFT) que aproveitam as condi¢Ges de contorno
periddicas para simular sistemas sélidos.



