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: 1scooms conhecimentos em Fisica, Quimica, Matematica, e
SLismesmenns - Computacao de alto desempenho para o estudo de
materiais em escala atébmica. Grandes avancos realizados
nos ultimos 30 anos, permitiram a implementacdo de
simulacbes computacionais utilizando métodos de
primeiros principios ou ab initio e contribuem de forma
significativa para entender, melhorar, e desenvolver
novos materiais para aplicacdes tecnoldgicas. Neste
seminario discutiremos as principais aproximacoes
utilizadas na Teoria do Funcional da Densidade, métodos
e codigos computacionais utilizados para resolver a
equacao de Kohn-Sham, e exemplos de aplicagdes
realizados em nosso grupo no estudo de clusters,
nanoparticulas, superficies, e sélidos cristalinos.
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