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RESUMO

NOVA CLASSE DE MATERIAIS DE DUAS DIMENSOES - Calcogenetos de Cobre CuX (X=S, Se, Te).

A dimensionalidade é um dos parametros importantes de um material, as propriedades de um composto quimico podem mudar, drasticamente, dependendo se esta disposto em
uma estrutura cristalina de duas (2D) ou trés dimensdes (3D). Os materiais 2D sdo uma classe de nanomateriais que tem recebido grande atengdo dos pesquisadores,
principalmente, ap6s a obtengdo experimental do grafeno, por Geim et al. em 2004, através da esfoliagdo mecanica do grafite. As novas propriedades observadas nos materiais
2D traz a perspectiva da inovagao tecnoldgica. Entre as varias aplicagdes destacam-se: uso em dispositivos eletronicos, armazenamento ou separagdo de gas, catalise, sensores
de alto desempenho, membranas de suporte.

Neste cenario, o objetivo da pesquisa é investigar as propriedades eletronicas, estruturais e mecanicas das estruturas 2D formadas a partir do metal de transi¢do Cu e
calcogénios: S, Se e Te. A investigagdo se d& através da simulagdo computacional que é norteada pelos fundamentos da mecénica quantica, considerando as células unitarias
das estruturas e a periodicidade do estado soélido. Estes calculos séo realizados utilizando-se a Teoria do Funcional de Densidade, que tem como base os conceitos apresentados
por Kohn e Hohenberg e o formalismo desenvolvido por Kohn e Sham.

Antes de obter as propriedades das estruturas 2D, faz-se necessario a andlise de alguns parametros de entrada para os célculos, dois deles sdo: malha de pontos k e energia de
corte. Estes parametros ja foram obtidos e devidamente analisados. Nesta fase do projeto, comega-se a realizagéo dos calculos computacionais com intuito de obter, de fato, as
propriedades das estruturas 2D supracitadas. Existe um grande potencial e relevancia no trabalho devido sua possivel contribuicéo cientifica, tecnolégica e de inovagéo, por se

tratar de uma area muito promissora e que ainda h& muito a ser descoberto e explorado.
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