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Antes de mais nada, o contexto do curso.......



Será que é possível simular a matéria  no computador ? 

https://www.fz-
juelich.de/ias/jsc/EN/AboutUs/Organisation/ComputationalScience/Simlabs/slqm/_node.h
tml

https://www.fz-juelich.de/ias/jsc/EN/AboutUs/Organisation/ComputationalScience/Simlabs/slqm/_node.html


Antibióticos

concreto

https://thesagenews.com/4442/opinion/antibiotics-helpful-or-hurtful/

Iluminação
moderna

https://www.gorecon.com/products/59/921-912-906-T15-Style-LED-Bulbs

http://pesquisa.ufabc.edu.br/nanopetro/?page_id=503

http://www.semiconductor-today.com/news_items/2015/oct/ucsb_011015.shtml

http://watcut.uwaterloo.ca/webnotes/Pharmacology/AntimicrobialChemotherapy.html

https://www.researchgate.net/figure/Structure-of-the-constructed-Ti-HfO-2-interface-model-a-Interface-model-with-O-
atoms_fig1_322257928

Os mais variados tipos?

A matéria e formada
pela junção de um monte

de “coisinhas pequenas”

https://www.researchgate.net/figure/Structure-of-the-constructed-Ti-HfO-2-interface-model-a-Interface-model-with-O-atoms_fig1_322257928


Pode ter certeza, este desafio é imenso !!!!

(1) Como estas “coisinhas pequenas” funcionam e interagem
é muito complicada, ate meio maluco....

(2) Em geral, o numero destas de “coisas “que interagem é imenso !

https://www.toonpool.com/cartoons/Facing%20a%20challenge_40891

https://www.toonpool.com/cartoons/Facing%20a%20challenge_40891


O que veremos no curso

1º dia-
(a) Introdução ao problema, Mecânica Quântica, Física 

da matéria condensada e Density Functional Theory (DFT)

(b) Resolução do átomo com DFT e a ideia de meia ocupação
para calcular a energia de ionização   

2º dia-
(a) Teoria quântica para sólidos
(b) Calculo de propriedades de sólidos de DFT-1/2

(a)(b)

Conselho: este material estará disponível pra vocês, não se
estressem e aproveitem o curso tranquilamente !



O mundo esta mudando muito rápido!

http://red-crucero2.com/news/mexico-en-el-lugar-86-del-indice-de-desarrollo-de-tic/

http://www.quedelicianegente.com/2014/10/especial-30-brinquedos-que-marcaram.html



Principal fonte de riqueza antigamente

http://www.petroleumindustryreview.com/2015/08/u-s-adds-russian-oil-field-to-sanctions-
list-reuters/

http://pcwallart.com/wheat-field-wallpaper-2.html

http://www.mastersoftrivia.com/blog/2011/05/10-gold-mining-facts-you-may-not-be-
aware-of/

petróleo

ouro

trigo



Principal fonte de riqueza atualmente: conhecimento

http://hornercoaching.com/gaining-knowledge/

https://www.eposts.co/benefits-of-science/

Melhor tradução



“A conexão forjada entre ciência e tecnologia é
tão forte que hoje as pessoas tendem a confundir
as duas. Tendemos a pensar que é impossível 

desenvolver novas tecnologias sem pesquisas
científicas e que pesquisas tem pouco sentido
se não resultam em novas tecnologias”

http://sp.olx.com.br/sao-paulo-e-regiao/livros-e-revistas/livro-sapiens-uma-breve-historia-
da-humanidade-yuval-noah-harari-novo-309289322



“A chave para compreender o futuro é entender
as leis fundamentais da natureza e, em seguida,
aplicá-las a invenções, máquinas e terapias que
redefinirão nossa civilização num futuro 
longínquo ”
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Aço

☼ Industria Eletrônica (I.E.): Maior industria do mundo  desde 1998 !

Total

A forma mais clara de demonstrar esta afirmação......

Essa industria produz caixas
pretas “mágicas”

São construidas com
altíssimas taxas de
conhecimento (ciência

Sofisticadissima...)

O que esta industria faz?



www.gizmodo.com.au

http://wisconsingeologicalsurvey.org/silica-sand.htm

Física na escala atômica

Caixa 
Preta:
Como fazer?

No entanto este  conhecimento não
foi fácil de ser obtido.
Ele é incrivelmente

distante da realidade  que nos cerca... 

+

areia
Capacidade humana

http://www.gizmodo.com.au/


Schroedinger HeisenbergBorn

 Descrição consistente do
comportamento da matéria
em uma “escala pequena”

 Coisas estranhas podem 
acontecer.....

Quem desvendou isso: ~1926 temos a Mecânica Quântica



E ela apresenta uma mudança radical na física
que era conhecida!

https://www.keithrn.com/2013/12/radical-transformation-mission-possible-series-1/

Mecânica clássica

Dado estado inicial:
(posição e velocidade)

+
Dinâmica (Força)

Estado final
(outro instante
qualquer)

https://en.wikipedia.org/wiki/Pendulum_(mathematics)

https://www.keithrn.com/2013/12/radical-transformation-mission-possible-series-1/
https://en.wikipedia.org/wiki/Pendulum_(mathematics)


No entanto, descobriu-se que esta formulação não funciona no
mundo muito pequeno ! 

https://gfycat.com/fearlessdiscreteamericanwirehair

https://gfycat.com/fearlessdiscreteamericanwirehair


http://simple.wikipedia.org/wiki/Heisenberg's_uncertainty_principle

Incerteza
na posição

Incerteza
no momento

2
xx p  

x

Principio da incerteza de Heisenberg

“The more precisely the position is 
determined, the less precisely the momentum 
is known in this instant, and vice versa.”
--Heisenberg, uncertainty paper, 1927



https://gfycat.com/gifs/tag/orbits

Não consigo definir o presente Quanto mais prever o futuro!

https://mundoeducacao.bol.uol.com.br/fisica/defeito-visao-chamado-miopia.htm

Ou seja, foi pro beleleu a descrição  Clássica do mundo !

https://gfycat.com/gifs/tag/orbits
https://mundoeducacao.bol.uol.com.br/fisica/defeito-visao-chamado-miopia.htm
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Ok, mas como então se define o estado em mecânica quântica?

Um número geral

Ok, isso eu já sei professor, e abstrato demais, nem sei pra que serve,
mas o que isso tem a ver com o estado do elétron ?????

Jogamos nosso desconhecimento debaixo do tapete

Pois é......



https://www.tutorvista.com/content/math/cartesian-coordinate-system/

Melhor representação para uma partícula como um elétron (pasmem !) 
é dada da seguinte forma

z a bi= +

Para cada ponto do espaço
associamos um numero 
complexo:

77,5 15i−

3 4,6i+

310 306i+

https://www.tutorvista.com/content/math/cartesian-coordinate-system/


Passamos de uma descrição visualizável e concreta

A uma descrição abstrata demais e muito longe da realidade palpável!



Essa “função complexa” definida no espaço todo e que pode variar
no tempo chamamos de função de onda 

Ela contem toda informação
sobre a partícula!

Usamos a palavra onda,
pois é disso mesmo que
se trata !

A matéria se comporta
como onda !



Mas qual a diferença da matéria ser onda? 

http://ircamera.as.arizona.edu/NatSci102/NatSci102/lectures/light.htm

difração
interferência

Ondas estacionárias 
http://www.physics.louisville.edu/cldavis/phys298/notes/standwaves.html

Alias, o que ondas fazem em particular?

https://giphy.com/gifs/physics-quantum-mechanics-hydrogen-

A “forma” do 
átomo

( em ultima análise
esta forma explica
toda química!)



Efeitos “mágicos”

Atravessando “paredes”

https://giphy.com/explore/magician

https://giphy.com/explore/magician


Aceleração do disturbio
numa dada posição
(ex. onda transversal) 

2 2
2

2 2

( , ) ( , )
0

u x t u x t

x t


 
− =

 

É proporcional a variação da variação
do distúrbio com relação a posição

“distúrbio”

French scientist Jean-Baptiste le 
Rond d'Alembert (b. 1717) 
discovered the wave equation in one 
space dimension.

https://en.wikipedia.org/wiki/Wave_equation

Alem disso, toda vez que existem ondas, existe uma Equações de onda

https://en.wikipedia.org/wiki/Jean-Baptiste_le_Rond_d'Alembert


Ondas acústica: distúrbio na densidade do ar

https://imgur.com/gallery/PbvZwFF

https://imgur.com/gallery/PbvZwFF
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Onda eletromagnética no vácuo: distúrbio no campo eletromagnético

https://commons.wikimedia.org/wiki/File:EM-Wave.gif

https://commons.wikimedia.org/wiki/File:EM-Wave.gif


Ondas gravitacionais: Distúrbio do espaço tempo

https://giphy.com/gifs/gravitational-waves-ligo-fermilab-3o7aCPX11p3QwJTot2

https://giphy.com/gifs/gravitational-waves-ligo-fermilab-3o7aCPX11p3QwJTot2


E finalmente, a equação de onda pra matéria

https://advances.sciencemag.org/content/3/8/e1602478
http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/quantum/DavGer2.html

“In search of multipath interference 
using large molecules”
Science Advances 11 Aug 2017

experimento de Davisson–Germer
(1927)

https://advances.sciencemag.org/content/3/8/e1602478
http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/quantum/DavGer2.html
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Equação de Schroedinger em 1D

Equação de Schroedinger independente do tempo em 1D
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Potencial Atômico
periódico

Explica toda Química

Potencial
Atômico

Explica a eletrônica moderna e a 
física de materiais

Poço quântico Explica dispositivos 
Optoeletrônicos modernos:
LASERs, DOTS, etc

Explica toda tabela periódica
lasers He-Ne, etc

Potencial
molecular

Oscilador harmonico
Explica  vibração em atomos e
Moleculas (conectado com T)
E a mecanica quantica do campo
eletromagnético

2 2

2
( ) ( )

2

d
V u x Eu x

m dx

 
− + = 
 

V



Elétron livre
Transporte e solução 
“mais” simples e trivial

Potencial barreira

Efeitos de superfície
e espalhamento

Potencial de barreira não
infinita Diodo tunnel, e muitas outras

aplicações
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( ) ( )
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Calcula-se que 1/3 da economia americana é provenientes de aplicações
resultantes da mecânica quântica

http://www.metaphysics-for-life.com/quantum-theory.html

Em particular, é a base
da indústria eletrônica:
a maior indústria do mundo



Tecnologias fundamentais no Futuro

http://www.hse.gov.uk/nanotechnology/ https://agfundernews.com/what-is-agriculture-biotechnology.html

https://www.edx.org/course/computation-structures-3-computer-mitx-6-004-3x-0 https://www.techworm.net/2017/11/yotpo-use-51-million-funding-power-ecommerce-industry-artificial-intelligence.html

Teoria Quântica

Nanotecnologia Biotecnologia

Computação Inteligência ArtificialQuântica



Um exemplo atual: computação quântica

http://www.azquotes.com/quote/1118123

https://www.youtube.com/watch?v=9V1LcPEEcZk https://techviral.net/microsoft-developing-quantum-computer/

https://www.electronicproducts.com/Hardware/Computers/IBM_establishes_new_business
_to_sell_50_qubit_quantum_computers.aspx

Já a muito tempo deixou de ser “especulação futurística”.....



Ok mas na verdade o problema e muito mais complexo!

A mecânica quântica formulada ate agora serve apenas para 1 partícula
sujeita a um potencial específico

Mas o problema real  e um problema de muitos corpos em mecânica quântica....

http://eletronicaanalogica1.blogspot.com/2013/03/nocoes-basicas-de-semicondutores.html
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Precisamos pensar nesta teoria para sistemas mais complexos....



Questão simples e direta: Por que os materiais  são como são?

brilho

transparência

cor

opacidade

dureza

flexibilidade

http://www.opalrough.com/gi21.jpg
http://www.urmc.rochester.edu/neuroslides/slides/slide012.jpg


Voltando no tempo: 1890-1900

Explosão de artigos sobre 
propriedades de materiais:
¥ Viscosidade
¥ Elasticidade
¥ Condutividade térmica
¥ Condutividade elétrica
¥ Coeficiente de expansão
¥ índice de refração
¥ Coeficientes termoesláticos
¥ etc.

No entanto, tudo é empírico !

Não existia teoria quantitativa para descrever a matéria,
antes do surgimento da mecânica quântica!

http://suitpossum.blogspot.com.br/2014/12/academic-bitcoin-research.html

Mas precisamos ir além, e fundou-se um novo ramo da física
pra resolver este problema (usará teoria quântica claro!)



http://slideplayer.com/slide/5004180/

Vamos olhas pra um ramo da física que trata deste problema:
Física da matéria condensada

(termodinâmica+ Mecanica
Quântica aplicada a matéria)



Vamos tentar definer mais precisamente o que é a física da matéria
condensada:

(i) O campo da física que lida com as propriedades físicas da matéria
macroscópica e  microscópica.

(ii) Em particular esta interessada com as fases "condensadas" que 
aparecem com um número de constituintes extremamente alto e 
com interação forte entre estes entes. 

(iii) Os exemplos mais simples de fases condensadas são sólidos e 
líquidos, que emergem das forças electromagnéticas entre átomos
e moleculas.

.

(i) Muitas sub-áreas (átomos frios, biofísica, matéria “soft”,
Física do estado sólido, etc

https://en.wikipedia.org/wiki/Condensed_matter_physics

(mas não tão condensadas
como uma estrela de neutron)

(a interação é conhecida)



Resumindo: é a física que ocorre quando
temos muitos átomos interagindo:

física do estado sólido ou física
da matéria condensada

https://iop.fnwi.uva.nl/cmp/

https://simcon.upc.edu/en



Hoje em dia é aproximadamente 1/3 de toda pesquisa em física

ARPES system http://ares.snu.ac.kr/Equipment.html

Ok, por que isso acontece? Por que ela é tão interessante?



1) É o mundo a sua volta

https://www.independent.co.uk/travel/48-hours-in/tokyo-best-restaurants-thing-to-do-
see-night-hotels-city-guide-japan-a8297681.html



É simplesmente a teoria que explica a física de materiais

http://www.spring8.or.jp/en/news_publications/research_highlights/no_42/



Explica o comportamento dos materiais a nossa volta.....

Por que o copo é
Transparente ?Por celular

emite luz??

Por que a parede
é firme ?

Por que o metal
parece ser gelado?

É mundana!



3) É fantástica (exemplo: supercondutividade)

http://tchso.tumblr.com/post/29277150692/the-awesome-levitating-train-when



http://tchso.tumblr.com/post/29277150692/the-awesome-levitating-train-when



http://tchso.tumblr.com/post/29277150692/the-awesome-levitating-train-when



http://tchso.tumblr.com/post/29277150692/the-awesome-levitating-train-when



http://tchso.tumblr.com/post/29277150692/the-awesome-levitating-train-when



http://tchso.tumblr.com/post/29277150692/the-awesome-levitating-train-when



Resumindo, a revolução
do Silício da segunda
metade do século 20

http://www.iue.tuwien.ac.at/phd/wessner/node31.html

Só foi possível graças as estruturas
de bandas (resolução da equação de 

Schroedinger num sólido)

3) É útil



Poxa, se a matéria condensada é tão útil, deve ser tão não profunda,
rasa intelectualmente....

https://www.vectorstock.com/royalty-free-vector/opposite-wordcard-for-shallow-and-
deep-vector-17231716

Não !!!



4) É profunda : 
(i) Inspiração para outras
áreas da física

(o Teoria do Boson de Higgs
tem origem em física de
supercondutores..)



5) É anti-reducionista

Não iremos entender as propriedades da matéria por
este caminho:



Lema da física da matéria condensada 



Ok, então como como estudar as propriedades dos sólidos?

(i) sabemos as partículas envolvidas (núcleos,
elétrons, Fotons) 

(i) sabemos a interação (eletromagnética)
(ii) Sabemos a teoria: mecânica quântica

31cm
2310 partículas

Começamos bem...

Mas a vida não é fácil....

Resolver este problema permite não apenas enormes avanços
da física da matéria  condensada, mas também tem reflexo 
em outras áreas da física

propriedades emergentes podem aparecer que englobam um
material macroscópico e muitas vezes são bastante diferentes
da soma de suas partes.



http://iramis.cea.fr/en/Phocea/Vie_des_labos/Ast/ast_sstechnique.php?id_ast=494

SÍNTESE

CARACTERIZAÇÃO

https://phys.org/news/2014-12-powerful-technique-simultaneously-nanomaterials-
chemical.html

TEORIA-
SIMULAÇÃO

http://www.mdpi.com/2075-163X/6/2/25

Física da matéria condensada

https://www.sigmaaldrich.com/technical-documents/articles/biology/periodic-table-of-
elements-names.html

+
= infinitas possibilidades!
(renovação da eletrônica, aviões 
mais leves e foretes, energia 
solar, etc., etc, etc.)

Tabela 
Periódica

“Geometria”
particular

https://crystallography365.wordpress.com/2014/03/08/classical-crystal-structures-
wurtzite/



Tudo muito lindo, mas como formular uma mecânica quântica
para muitos corpos interagentes?

https://groups.jqi.umd.edu/hafezi/research/many-body-physics

https://groups.jqi.umd.edu/hafezi/research/many-body-physics


Em mecanica quantica, particulas identicas são indistinguíveis......

Numa colisão de duas partículas iguais é impossível distinguir 

Entre esta situação E esta outra!



Ψ(r1,r2,...,rn)

2. extremamente difícil de
interpretar ψ !

Logo, em Mecânica Quântica convencional o problema de muitas 
partículas idênticas interagentes não pode ser “separado”,
(mas num sólido. N vale ........)

Problemas : 1. extremamente difícil de calcular ψ



Imagine o caso de um solido (nosso objetivo no curso!)

Origem

Cristal de Si

Energia Cinética
dos núcleos

Energia Cinética
dos elétrons

Interação Coulombiana
núcleo-núcleo

Interação Coulombiana
núcleo-elétron

Interação Coulombiana
elétron-elétron



O Hamiltoniano é tão longo que pode ate servir de inspiração
pra quem quer fazer uma tatuagem bem grande e ainda
não tem uma idéia definida......



Quem poderá nos salvar?



n(r)
Sistema Real

 VKS

Sistema Fictício de elétrons
não interagentes sujeitos a 
um potencial médio

 Método é ainda exato !

Problema de muitos corpos é 
reduzido a o problema de 1 corpo
sujeito a um potencial médio:
Equação de Kohn-Sham

2
2[ ( )] ( ) ( )

2
KS i i iV r r E r

m
 −  + =

Teoria do Funcional da Densidade
Walter Kohn-1964

Complexidade do problema
é colocada neste potencial

[ ( )]E n r

http://images.google.com.br/imgres?imgurl=http://www.physique.usherbrooke.ca/tremblay/kohn/kohn.jpg&imgrefurl=http://www.physique.usherbrooke.ca/tremblay/kohn/Les_conferences_Walter_Kohn.html&h=2069&w=1421&sz=436&hl=pt-BR&start=5&tbnid=MVpU1AVCK7VIeM:&tbnh=150&tbnw=103&prev=/images?q%3DWalter%2BKohn%26svnum%3D10%26hl%3Dpt-BR%26lr%3D%26sa%3DN


The Nobel Prize in Chemistry 1998 
Walter Kohn

"for his development of the density-functional theory"





DFT gera uma ferramenta computacional poderosíssima para estudar 
a física da matéria condensada

https://betanews.com/2012/11/19/turn-windows-8-into-a-powerful-tool/

Laboratório virtual

https://betanews.com/2012/11/19/turn-windows-8-into-a-powerful-tool/


• Grupo de Materiais Semicondutores e 
Nanotecnologia- GMSN

Átomos
Geometria

DFT

Cálculos

Propr. 

macroscópicas

Magnetismo

Condução

Interação c/ radiação

Estrutura cristalina

Termodinâmicas



FIM primeira aula
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W.H. Bragg (left) and W.L. Bragg (right)

Descoberta: Cristalografia por raios X-1913

http://the-gist.org/2014/04/hooray-for-crystallography/
http://en.wikibooks.org/wiki/Structural_Biochemistry/Proteins/X-ray_Crystallography

Eles descobriram que os sólidos podem ter arranjos de átomos 
extremamente ordenados com periodicidade: cristais

http://cnx.org/content/m16927/latest/
http://worldscheaper.com/diamond-structure.html/diamond-crystal-structure

http://wikis.lib.ncsu.edu/index.php/Spinel

1-Sistemas em matéria condensada

http://cnx.org/content/m16927/latest/
http://worldscheaper.com/diamond-structure.html/diamond-crystal-structure
http://wikis.lib.ncsu.edu/index.php/Spinel


A estrutura tem um papel fundamental nas propriedades físicas da 
matéria sólida !

Exemplo :Diamante e grafite



Os 7 estados da matéria condensada

1-Atomic crystals

https://mappingignorance.org/2018/04/26/the-7-states-of-condensed-matter-at-room-
temperature/

2-Molecular crystals

Atomic structure of a crystal of 
sodium chloride. Source: Wikimedia 
Commons

Sucrose crystals. Source: 
Wikimedia Commons

3-Liquids

The formation of a spherical droplet of liquid 
water minimizes the surface area, which is the 
natural result of surface tension in liquids. 
Source: José Manuel Suárez / Wikimedia 
Commons

Structure of a classical monatomic liquid. Atoms have many nearest neighbors in contact, 
yet no long-range order is present. Source: Kaneiderdaniel / Wikimedia Commons

https://mappingignorance.org/2018/04/26/the-7-states-of-condensed-matter-at-room-temperature/


4-Amorphous solids and glasses

Interior of the rose at Strasbourg 
Cathedral. Source: Clostridium / 
Wikimedia Commons

The amorphous structure of glassy silica (SiO2) in two 
dimensions. No long-range order is present, although there is 
local ordering with respect to the tetrahedral arrangement of 
oxygen (O) atoms around the silicon (Si) atoms. Source: 
Jdrewitt / Wikimedia Commons

5-Liquid crystals

A Casio watch with a liquid crystal 
display (LCD). Source: Ricce / Wikimedia 
Commons

Schematic of alignment in the smectic phases. The smectic A phase (left) 
has molecules organized into layers. In the smectic C phase (right), the 
molecules are tilted inside the layers. Source: Kebes / Wikimedia 
Commons



6-Quasicrystals

Atomic model of fivefold 
icosahedral-Al-Pd-Mn 
quasicrystal surface. Source: 
J.W. Evans, The Ames 
Laboratory – US Department of 
Energy

7-Polymers

Appearance of real linear polymer chains as recorded using an atomic force microscope on a 
surface, under liquid medium. Chain contour length for this polymer is ~204 nm; thickness is
~0.4 nm. Source: Y. Roiter and S. Minko (2005) AFM Single Molecule Experiments at the
Solid-Liquid Interface: In Situ Conformation of Adsorbed Flexible Polyelectrolyte
Chains, Journal of the American Chemical Society, vol. 127, iss. 45, pp. 15688-15689 .

Microstructure of part of a DNA double helix 
biopolymer. Source: Wikimedia Commons



Atomic crystals

Part of a perfect crystal of platinum phthalocyanine seen 
under the electron microscope with a magnification of 
1,500,000 times

https://www.technology.matthey.com/article/1/3/93-93/

Essência: periodicidade

https://en.wikipedia.org/wiki/Particle_in_a_one-dimensional_lattice

Vamos nos preocupar aqui com o primeiro caso apenas......

https://www.technology.matthey.com/article/1/3/93-93/
https://en.wikipedia.org/wiki/Particle_in_a_one-dimensional_lattice


2- Noção intuitiva de bandas



E  =

E

g

Só com esta solução, temos qualitativamente a física para
entendermos  as  propriedades de materiais e de dispositivos 

eletrônicos!

Potencial periódico

Continuo
Energias
possíveis

Continuo 
Energias
não possíveis

http://www.rollingstone.com/music/news/revisiting-beatles-wonderfully-wacky-cartoon-
series-50-years-later-20150925

https://www.cagle.com/news/rollingstones/

Estado
ocupado

Estado
desocupado

Energia

posição



Começamos nosso modelo quantitativo-
Poço quântico : níveis quantizados e localizados 



Mas para energia acima da barreira: espectro de energia contínuo
e estados deslocalizados



Dois poços acoplados (ligação molecular)

a) Dois poços separados

Energias aos pares
e ~ iguais (2 poços)

Estados com probabilidade.
bem separadas entre
os poços: nada entre eles

a) Poços separados



Energia 1

Energia 2

(i) Soluções são simples
combinações lineares
das soluções dos poços
isolados

(ii) Energia são
aproximadamente

as mesmas

(iii) “Mundos separados”
que não se enxergam



b) Poços próximos

Energias aos pares
que agora são separados:
ligante a antiligante

Carga entre poços
Baixa energia do 
sistema:
Ligação Química

Ligante: função par
Antiligante : função
impar

Sem carga entre poços:
Energia maior

Mas tudo muda quando aproximamos as coisas.....



(i) Soluções não são simples combinações lineares dos poços isolados
(ii) Combinações de soluções exponenciais levam a energias diferentes

Agora as coisas mudam!



Poço “default” do programa, mantendo-se a altura e a largura

autovalor Poços 

separados

Poços 

próximos

5 2,64549 eV 2,38 eV

6 2,64555 eV 2,84 eV

https://www2.chemistry.msu.edu/faculty/reusch/virttxtjml/intro3.htm

Exemplo:

Carga entre átomos:ligação

https://www.docsity.com/en/news/education-2/types-chemical-bonding-presented-gifs/

https://www.docsity.com/en/news/education-2/types-chemical-bonding-presented-gifs/


E temos uma ligação química !



E se tivermos muitos poços juntos a pequena distância
de separação entre eles?

Regiões com
muitos níveis
de energia

Regiões sem níveis de energia

Estados que indicam
elétrons em qualquer
poço!



Duplicando o número de poços

Tendência a formar contínuos
de energia: bandas

Tendência a formar contínuos
sem energia: gaps

Elétrons deslocalizados!



Vamos pensar agora no mesmo problema, mas com o potencial
mais próximo do potencial sentido por elétrons em átomos
(Potencial Coulombiano 1D)

Bandas
gaps

E se esse tamanho for infinito?

Barreira na 
superfície



Eg

Eg

www.brilliance.com
www.haranga.com 

Semicondutores Isolantes Metais

amostra de Ferro

diamante
silício

Energia
Fermi

E

Importante:Bandas cheias
ou vazias não conduzem

Estados ocupados

Estados desocupados



Ok, mas materiais reais tem superfície...

confinamento

http://www-ee.ccny.cuny.edu/www/web/crouse/I3600/Lectures/Energy%20Band%20Review.htm

superfície

1 átomo

2 átomos

N átomos

L

V0

(i) Vamos simular
um potencial
periódico que 

aproximamos como
sendo de extensão
infinita (a borda não 

tem efeito!)

(ii) assumimos
V(x)=V(x+a)
Sendo “a” qualquer
translação que leve
o sistema a uma
das infinitas posições
equivalentes

Não vamos 
simular
este potencial
de extensão
finita

http://www-ee.ccny.cuny.edu/www/web/crouse/I3600/Lectures/Energy%20Band%20Review.htm


Ok, próximo passo: Resolvendo a equação de Schroedinger no sólido
explicitamente

Mas o cristal vibra....e ai?



Dividimos então a FMC em dois tipos de problemas:

(i) Dinâmica de elétrons em núcleos fixos
(energia total, magnetismo, optica,etc)

http://www.computingformaterials.com/phoncfm/2demo510.html

(ii) Dinâmica de núcleos
(vibrações da rede, difusão atômica,etc)

https://www.123rf.com/photo_4526933_crystal-lattice-consist-of-gold-spheres-and-
silver-ties.html

Energia típica de elétrons: 1-10 eV
(temperatura ambiente é muito
Fria para elétrons)

Energia típica de elétrons: 0,01-0,1 eV
(temperatura ambiente é quente
para dinâmica dos núcleos)

5~10
m

M

−

5~10
m

M

−

Aproximação 
de Born-Oppenheimer

Born, Max; Oppenheimer, J. Robert (1927). "Zur 

Quantentheorie der Molekeln", Annalen der Physik 389 

(20): 457–484. http://abinitio.iehk.rwth-aachen.de/glossar/?text_id=99&division=Array&scale=Array



2
2[ ( ) ( ) ( )] ( ) ( )

2
H ext TC k kV r V r V r r r

m
 −  + + + =

Energia de troca + correlação:
LDA
GGA
etc

Mas mesmo a Resolução numérica da equação
em sólidos é uma tarefa dificílima: PAW 

LAPW, Pseudopotencial, PP ultra suaves, etc.

Equação de Kohn-Sham

E

http://images.google.com.br/imgres?imgurl=http://www.physique.usherbrooke.ca/tremblay/kohn/kohn.jpg&imgrefurl=http://www.physique.usherbrooke.ca/tremblay/kohn/Les_conferences_Walter_Kohn.html&h=2069&w=1421&sz=436&hl=pt-BR&start=5&tbnid=MVpU1AVCK7VIeM:&tbnh=150&tbnw=103&prev=/images?q%3DWalter%2BKohn%26svnum%3D10%26hl%3Dpt-BR%26lr%3D%26sa%3DN


Vamos lá, simplificamos muito com DFT, mas a tarefa ainda é dificilima

2
2[ ( )] ( ) ( )

2
KS i i iV r r E r

m
 −  + =

Potencial gerado por estruturas complexas
como estas....

https://www.researchgate.net/figure/Scanning-electron-microscopy-SEM-images-of-ZnO-
nanomaterials-grown-on-silicon_fig2_323590067

Scanning electron microscopy (SEM) 

images of ZnO nanomaterials grown

on silicon substrate. (a) ZnO

nanowires (ZNWs), (b) ZnO

nanorods with hexagonal crystal

structure, (c) ZnO nanoneedles, (d) 

ZnO nanocombs.

https://www.researchgate.net/figure/Scanning-electron-microscopy-SEM-images-of-ZnO-nanomaterials-grown-on-silicon_fig2_323590067


Estrutura matemática da periodicidade de um cristal

Para este estudo, introduzimos a chamada
REDE DE BRAVAIS

Auguste Bravais (c. 1850)

Definição 1: Conjunto discreto de pontos no espaço que formam uma 
estrutura periódica, de forma que cada ponto vê exatamente o 
mesmo arranjo que qualquer outro: esta rede necessariamente é 
infinita. Exemplo:

http://en.wikipedia.org/wiki/Lattice_(group)



R ¢
r

R
r

Esta rede de pontos pode ser obtida a partir da definição de certos 
vetores:

Enfatizando: A rede inteira pode ser obtida escolhendo todas

as combinações possíveis de inteiros n1, n2, e n3

1 1 2 2 3 3R R n a n a n a = + + +

R

R



Definição: Menor célula em comprimento (1D), área (2D), ou
volume (3D) que pode ser definida para uma dada rede. Uma
célula primitiva contém somente um ponto da rede de Bravais.

Segundo  conceito importante para redes de Bravais: Célula Primitiva

Figura copiada do livro N. W. Ashcroft e N. D. Mermin, Solid State Physics, New York:   Saunders College Publishers, 1976. 

Segue então a seguinte relação que o volume da célula vezes a densidade

de pontos (n) tem como resultado  1:

1celV n =

Observação: como a densidade de pontos não muda, o volume da célula
Primitiva é sempre o mesmo independente da escolha.



ESTRUTURA CRISTALINA: Rede+Base

Importante:
PONTOS DA 

REDE ≠ ÁTOMOS

Base é o arranjo dos átomos
dentro da célula primitiva

Estrutura do cristal: copias idênticas da base em cada ponto da rede



1D

2D 3D

Podemos então matematicamente estabelecer a simetria de translação

RRepresentação destas simetrias



Precisamos criar um mundo paralelo



1 1 2 2 3 3G m b m b m b= + +

G

Vetor G: define a rede de Bravais no espaço 

reciproco, é o “irmão” do vetor R

Números inteiros

. .( )iG r iG r Re e +=

. 1iG Re =

. 2i j ija b =

(Função é periódica)

Construímos G tal que:

E pra isso:



A célula primitiva no espaço recíproco seguindo a metodologia de Wigner
é chamada de Primeira Zona de Brillouin

Léon Nicolas Brillouin (1889-1969)
http://serc.carleton.edu/NAGTWorkshops/mineralogy/mineral_physics/brillouin.html



Si: rede fcc 1 zona de Brillouin

Mais diretamente para enfatizar:



Resumindo:

Célula primitiva no 
espaço reciproco:

1a Zona de Brillouin

R

G
. 2R G m=

k

Em 3D

k

Espaço real

Espaço k (recíproco)

2π

Célula primitiva

r

. 1iG Re =



https://en.wikipedia.org/wiki/Bloch_wave

Multiplicada por
uma onda plana

Temos a função de Bloch

Teorema de ;block

Tomamos uma função periódica

( ) ( )V r R V r+ =

Teorema de Bloch

Se o potencial é periódico

.( ) u ( )ik r

nk nk
r e r → =

u ( ) u ( )
nk nk

r r R= +

A função e onda será:

sendo



O que significa este vetor k ?

Célula primitiva no 
espaço reciproco:

1a Zona de Brillouin

G

k

k

Espaço k (recíproco)

.( ) u ( )ik r

nk nk
r e r → =

Ok, sabemos o formato, mas como
resolvemos?



Condições de contorno de Born-Von Karman (periódicas): 

Obs. Jogamos fora possíveis anomalias que existem no fim do cristal 1D

1)Assumimos que nosso Sistema é muito, muito longo e efeitos de 
superfície são desprezados

2) Uma forma interessante de fazer isso é unir as pontas:

8 sitios
muitos sítios

http://memim.com/born-von-karman-boundary-condition.html



3) No entanto, se assumiremos que a função de onda é nula
nas extremidades, por exemplo,  necessariamente teríamos que lidar 
com a soma de ondas  e com reflexões

http://www.acs.psu.edu/drussell/Demos/superposition/superposition.html

Condição
de contorno

Já quando assumimos c. c. periódicas, conseguimos descrever ondas
propagantes apenas

0 L

(0) ( ) 0L = =

(0) ( )L =



https://en.wikipedia.org/wiki/Hilbert_space

Neste contexto, vamos tentar resolver a equação de Schroedinger com
uma expansão em ondas planas



https://en.wikipedia.org/wiki/Hilbert_space

Exemplo de descrição de uma função via ondas planas:



2
2( ) ) 0

2 G Gk G k G
G

k G E c u c
m

 −− −


− − + =

Supondo esta expansão....

Nos transformamos a equação de Schroedinger:

(equação de Schroedinger no espaço reciproco)

.( ) iG r

G
G

U r u e=
.( ) iq r

q

q

r c e =

2
2 ( ) ( ) ( )

2
U r r E r

m
 

 
−  + = 
 

q k G= −



2
2( ) ) 0

2 G Gk G k G
G

k G E c u c
m

 −− −


− − + =

Equação de Schroedinger no cristal

( ).( ) i k G r

k k G
G

r c e −

−
=Enk

1 2 1
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1 2
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  
  
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  
   

 − − 
 

Se traduzira num problema matricial:



Soluções para energia em função de k:
Estrutura de Bandas

Enk



cE

vE

E

k
x

E

Outra forma de representar a banda

.( ) u ( )ik r

nk nk
r e r → =



2
2( ) ) 0

2 G Gk G k G
G

k G E c u c
m

 −− −


− − + =

(Equação de Schroedinger no cristal)1a Zona de Brillouin

Estrutura de Bandas

A lógica será:



Na pratica o que fazemos é a diagonalização da matriz

1

21
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0 0 N
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  
  
 − −  =  
  
   

 − − 
 

( )1 2 NP   =

Ou seja, achar P, tal que

Autovalores serão
os elementos diagonais

E os autoestados serão:



É muito claro que esse trabalho é para o computador.......

O entendimento da física de sólidos foi muito ajudada com o advento
de computadores

http://becuo.com/funny-computer-animated-gif



Primeira Zona
de Brillouin:

calculo autoconsistente

2

( ( ) ) 0
2 G Gk G k G

G

k G E c u c
m

 −− −


− − + =

Com este grid de pontos ks, calculamos:
(i) Energia total
(ii) Densidade de carga
(iii) Constante de rede
(iv) Comprimentos de ligação
(v) etc

.( ) iG r

G
G

r e =

.( ) iG r

G
G

U r u e=

( )n

nkptos k

k
N

 
−


= 



2 átomos por célula
Primitiva: 8 elétrons 
de valência (3 do Ga
e 5 do As)

Exemplo real: Estrutura de bandas do GaAs

Quatro bandas
totalmente

Preenchidas :
semicondutor

http://www.fhi-berlin.mpg.de/th/fhi98md/doc/main/node19.html

GAP

Analogo ao q (só que em 3D q é vetor)

http://www.fhi-berlin.mpg.de/th/fhi98md/doc/main/node19.html


Embora este “esquema”  calcule de maneira muito boa
as propriedades do estado fundamental, para propriedades 
eletrônicas fundamentais como gap , ele dá resultados
significativamente menores que a experiência....Exemplo: GaN

https://www.researchgate.net/figure/257973499_fig6_Wurtzite-structure-and-unit-cell-
dashed-lines-for-GaN
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“a”, e “c”, erro ~ 1%

Gap calculado: ~2 eV
Gap experimental:~3,4 eV

“O problema de gap na DFT”



Existem vários métodos: GW, SIC, Funcionais Híbridos ,Exact
Exchange, LDA + U, etc.

Ok, mas como calcular gaps ???

Pode-se dizer que ainda é um grande desafio teórico e prático !

Mas bons resultados só são obtidos com métodos extremamente 
custosos, o que restringe a aplicação a sistemas simples

Observação:
A estrutura de bandas (EB) de um semicondutor  é essencial para 
determinar sua utilidade potencial.
Consequentemente,  o conhecimento preciso da EB é crítica para que o 
semicondutor seja incorporado para  a lista de materiais de  uma dada 
aplicação



+



GW

dias

LDA-1/2
segundos
minutos

Hybrid 
(HSE)
Horas

Além disso, considerando o tempo computacional de um cálculo
em que

LDA
segundos
minutos

A mesma

memória !

Podemos utilizar o método LDA -1/2 para o estudo de sistemas
mais complexos !



Poxa, mas por que o gap e importante ?

http://www.chemistry.wustl.edu/~edudev/LabTutorials/CourseTutorials/bb/LED/151_T2_0
7_LED.pdf

http://www.chemistry.wustl.edu/~edudev/LabTutorials/CourseTutorials/bb/LED/151_T2_07_LED.pdf


Eg

Distância
entre átomos

luz

Apesar de todas as ideias geniais só existe white LEDs pois existem materiais
que emitem luz no azul

h-InN



CD

DVD
Blue ray-DVD



Evolução da tecnologia de iluminação

20 vezes mais eficiente 

Um problema simples: iluminação



2) Simulação Quântica de Materiais já virou atividade industrial

☼ IBM : Yorktown Heights, San José, Rüschlikon (Suiça) 
☼ Bell Laboratories (AT&T) em Murray Hills  
☼ Palo Alto Research Center –XEROX
☼ NEC Laboratories em Tsukuba (Japão)
☼ etc.

Laboratórios

Fonte: E. Wimmer, J. Phys. Condens. Matter 20 064243 (2008)

Computação: Simulaçãoes cada vez
mais complexas

Nanotecnologia:Dispositivos cada
vez menores

tamanho

http://odia-a-historia.blogspot.com.br/2016/07/transistor.htmlhttp://newscenter.lbl.gov/2014/06/03/2d-transistors-promise-a-faster-electronics-
future/

1) Simulação Quântica de Materiais será cada vez mais importante
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Prêmios

Ronaldo R. Pelá (ELE-07)

● young best paper award (ICPS - Zurich)

● 2o lugar - III PRÊMIO MARECHAL-DO-AR CASIMIRO 

MONTENEGRO FILHO - tese de doutorado

Ivan Guilhon (ELE-14)

● melhor TG (2014) - curso eletrônica do ITA

● melhor IC do ITA (2013)

D. S. Koda (ELE-17)

● best young poster Hong-Kong

● melhor IC nacional

B. Lucatto (ELE-16’)

● melhor IC nacional



Cooperação Internacional

Prof. N M R Peres
Universidade do Minho

Portugal



Colaborações Nacionais

Adriano M dos Santos Gil de Aquino Farias



Iniciação Científica

• Anualmente

– 4 bolsas PIBIC

– Possibilidade de bolsa FAPESP, após um período de trabalho

• Reuniões semanais

• Tempo de dedicação

– Dedicação ao projeto de pesquisa em ritmo compatível com o 

curso durante o ano letivo e de forma intensificada durante as 

férias.



Matérias Extra Curriculares
• FF-253: Introdução à Mecânica Quântica

– 1o semestre

• FF-281: Física do Estado Sólido

– 1o semestre

• Semicondutores

• Minicursos ministrados por professores visitantes



Oportunidades

• Realizar pesquisa de ponta

• Publicar artigos científicos

• Apresentar trabalhos em congressos nacionais e internacionais

• Participar de cursos de verão/inverno

• TG

• Mestrado junto com graduação (a partir do 4º ano)

• Doutorado direto

• Interação com professores estrangeiros



Estamos procurando alunos 

motivados
Para trabalhar em:

• Materiais 2D:

– Heteroestruturas e cristais fotônicos

• Materiais 2D/3D:

– Isolantes topológicos

– Perovskitas

– Conexão DFT-TB

• e outros



gmsn@ita.br                                                     Março 2019

Obrigado!

@gmsn.itagmsn@ita.br

Contact us!


