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0] Bi3Ni € um material supercondutor que ja apresentou empiricamente indicios de

supercondutividade ndo-convencional, topoldgica e até mesmo de fases magnéticas
coexistindo com a supercondutividade. Neste trabalho temos como objetivo inicial o
dominio de técnicas computacionais para a simulagdo das propriedades eletronicas
do BigNi , a fim de tentar verificar as propriedades citadas anteriormente.

Futuramente, planeja-se realizar simulagdes onde serdo introduzidas impurezas de
Cr , Mn , Fe e Co no material, i.e., alguns atomos de niquel da rede cristalina seréao
substituidos por atomos dos elementos citados acima, que possuem propriedades
muito semelhantes as do niquel, porém com numero atbmico menor e,
consequentemente, menos elétrons e diferentes valéncias. Desta forma, busca-se
observar como as propriedades eletrénicas do material se modificam ao variar a
quantidade de portadores de carga. Para descrever o sistema, utilizou-se a teoria do
funcional de densidade (DFT), que s&o calculos de primeiros principios (n&o utilizam
parametros experimentais) baseados na expansdo das fungbes de densidade
eletrdbnica em uma base de ondas planas. Estes calculos normalmente fazem uso de
pseudopotenciais do tipo PAW (projected augumented waves), que separam o0s
elétrons em elétrons de valéncia (qQue sdo responsaveis pelas ligagdes quimicas e
pelas propriedades eletrébnicas do material) e elétrons do carogo (mais préximos do
nucleo). Os elétrons do carogo podem ser considerados aproximadamente
independentes do sistema, logo pode-se considera-los como um potencial efetivo,
incluido no pseudopotencial, que ira contribuir para a dindmica dos elétrons de
valéncia. Com os resultados computacionais, analisou-se a densidade de estados
eletrbnicos do material e constatou-se a auséncia de magnetismo, além de
evidenciar o comportamento metalico do material e uma possivel indicagdo de uma
fase supercondutora.



