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Resumo: A utilização cada vez mais frequente de modelos teóricos baseados em cálculos de 

primeiros princípios para a explicação de resultados experimentais tem demonstrado o grande 

avanço dos métodos e ferramentas computacionais. Apesar do grande desafio da simulação de 

sistemas reais em grande escala, os métodos teóricos atuais têm mostrado grande valor na 

explicação de tendências observadas experimentalmente em sistemas correspondentes a todos 

estados da matéria. Esta apresentação tem como objetivo apresentar a sinergia obtida entre a 

mescla de métodos teóricos computacionais e dados experimentais para o melhor entendimento das 

características de semicondutores multifuncionais. Serão exemplificadas aplicações dos modelos para 

as caracterizações estruturais e eletrônicas que podem gerar importantes informações sobre a 

otimização das propriedades de materiais. 
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