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Súmula:
PRÉ-REQUISITOS: Estado Sólido; Dispositivos Eletrônicos; Mecânica Estatística I; Mecânica
Quântica I e II; Eletromagnetismo, Função de Green do Não-Equilíbrio.
I- Função de Green do não equilíbrio (NEGF).
II- Teorema de Bloch, teoria de Bandas,sistemas periódicos,rede recíproca e primeira zona de
Brillouin,
III- Aproximação de densidade local -LDA e aproximação do gradiente generalizado - GGA.
IV- Isolantes topológicos (propriedades geométricas e eletrônicas), isolantes topológicos em
uma e duas dimensões,
fazes topológicas,Invariantes topológicos para sistemas de duas bandas em uma e duas
dimensões.
V- Aplicações em propriedades eletrônicas (estrutura de estrutura de banda) e de transporte
eletrônico:(i). curva
corrente- tensão (I-V), (ii) curva condutância- tensão (G-V), (iii)curva de Espectroscopia de
Voltagem de Transição –
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
os conjuntos de
funções de base: SZ, SZP e DZP.
VI- Orbital Molecular de Fronteira -OMF (HOMO e LUMO) e autocanais.
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