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Analise da Usabilidade do Método DFT-1/2 no VASP:
Avaliacao de Desempenho

SANTOS, Eduardo Afonso Moreira'; SIPAHI, Guilherme Matos!

duardo1510@ifsc.usp.br

Hnstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

O método DFT-1/2 (Density Functional Theory Half-Occupation) tem sido utilizado em calculos de
estrutura eletrénica para melhorar a precisdo dos gaps de energia em semicondutores (1), corrigindo erros
sistematicos tipicos da aproxima¢do da densidade local (LDA) e do funcional de gradiente generalizado
(GGA), correcdes que podem ser comparadas até com os métodos computacionais mais sofisticados
como o HSE3 e HSEQ6. (2) Este trabalho tem como objetivo analisar a usabilidade do método DFT-1/2
implementado no software VASP (Vienna Ab initio Simulation Package), investigando seu desempenho
em termos de precisdo e tempo computacional em comparacio a outros métodos. A analise foi realizada
a partir de calculos em um material semicondutor o GaAs, avaliando a convergéncia dos resultados e
as correcdes aplicadas ao gap de energia. Os resultados mostraram que o método DFT-1/2, quando
implementado no VASP, oferece uma melhoria significativa na correcdo de gaps, especialmente em
materiais onde métodos convencionais falham em fornecer valores precisos. A interface de uso do
método no VASP foi considerada adequada, mas ha espaco para otimizacdes no fluxo de trabalho e
na documentacdo disponivel. Conclui-se que o DFT-1/2, é uma alternativa promissora para a corregio
de gaps de energia, sendo uma ferramenta Gtil para pesquisadores que buscam maior precisdo em seus
calculos de estrutura eletrénica.
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