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1. Fundamentos
1. Fundamentos da Mecanica Quantica.
2. Solidos como um sistema de muitos corpos.
3. Aproximacdo do elétron independente.
4. Solidos e estrutura eletronica: simetria.
2. Teoria do Funcional da Densidade
1. Teoria de Thomas-Fermi
Teoremas de Hohenberg-Kohn
Equag¢des de Kohn-Sham
Funcionais locais
Fungdes de base
Métodos LAPW, PP e PAW
3. Aspectos Praticos
1. Coddigos computacionais que usam DFT

AN o o

2. Visdo geral do Quantum Espresso

3. Exemplos de calculos de estrutura eletronica

4. Optimizagdo estrutural de s6lidos ndo magnéticos

5. Propriedades magnéticas em DFT
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