RESUMO DO TRABALHO

A fisica da matéria condensada procura estudar, a nivel fundamental, a interagdo dos
elétrons com os nucleos atdmicos e com os outros elétrons do sistema, e como elas resultam nas
propriedades dos materiais que observamos no nosso cotidiano. A escala desses sistemas nos leva,
em muitos casos, a utilizacdo da Mecanica Quantica, que nos permite descrever se um sistema
conduz eletricidade ou ndo, por exemplo. O problema é que devido & complexidade da teoria e
dos sistemas de muitos atomos, simplificacBes sdo necessarias, € em muitos casos elas nos levam
a contradicbes com resultados experimentais. Uma dessas aproximacfes desconsidera as
interacOes locais entre elétrons dentro dos materiais, causada pelo eletromagnetismo. Essa
aproximacdo funciona bem para alguns sistemas, permitindo que as propriedades dos materiais
previstas pela teoria sejam condizentes com resultados experimentais. Entretanto, no material
estudado, o FeO (Oxido de Ferro 1), essa aproximacdo falha, e um material que
experimentalmente se apresenta como isolante é previsto como condutor pela teoria Quantica.
Dessa forma, nosso trabalho consistiu em estudar uma corre¢do a teoria a qual leva em conta a
interacdo entre elétrons. Para tal, utilizamos a teoria do Funcional da Densidade combinada com
0 modelo de Hubbard que leva em consideracao essa forte interacdo. Assim, conseguimos prever
0 FeO como isolante, em concordancia com resultados experimentais. Surpreendentemente a
superficie foi prevista como condutora. Esse resultado é interessante pois a descri¢cdo da superficie
do Oxido de Ferro Il estudada é um problema em aberto na fisica, 0 que configura nossa
contribuigdo para o problema. Além disso, determinamos as propriedades magnéticas do FeO que
também concordam com os resultados previstos experimentalmente.
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Figura 1 — disposicao dos atomos de Ferro e Oxigénio no FeO.
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Figura 2 — llustracdo de um modelo de material com interacdo eletromagnética ndo
desprezivel: Os pontos pretos sdo os elétrons, e a letra U representa dois elétrons interagindo
de maneira néo desprezivel.
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Figura 3 — Corregdo adicionada. Percebe-se a presencga da letra U, ou interagéo
eletromagnética nao desprezivel.

Figura 4 — Diagrama ilustrando a acéo da correcdo no sistema. Ela tende a jogar elétrons dos
estados m’ para os estados m, gerando um material isolante.



