Instituto de Fisica da USP

30‘13|FUSP

PROPOSTA PARA ABERTURA DE CONCURSO DE PROFESSOR DOUTOR, MS-3, RDIDP

Area: Estrutura Eletrdnica de Materiais
Professores do IFUSP que apoiam a proposta: Gustavo Martini Dalpian, Helena Maria Petrilli,
Luana Sucupira Pedroza, Lucy Vitoria Credidio Assali, e Marilia Junqueira Caldas.

Justificar a adicdo de um docente na area

A 3rea de pesquisa em estrutura eletronica de materiais possui um longo histérico no
IFUSP que se iniciou no final da década de 1960 e na década de 1970. E muito dificil contar o
numero de artigos que foram publicados na area desde entdao, ou mesmo contar o numero de
estudantes de pds-graduacdo que foram formados na area. Podemos dizer, com certeza, que
esta drea ajudou a moldar a estrutura do IFUSP e inclusive a estrutura da ciéncia em nivel
nacional. InUmeros artigos de alto impacto foram publicados, projetos de grande porte foram
financiados e eventos foram organizados ao seu entorno. Os egressos formados no IFUSP nesta
area estdo distribuidos por instituicdes de ensino e pesquisa por todo o Brasil e também em
diversos paises. Ha também forte atuacdo no exterior.

Diante de um contexto histérico tao exitoso, e considerando que a area permanece muito
ativa (vide descricdo da relevancia abaixo), entendemos que seja fundamental que o IFUSP
mantenha de forma perene um grupo forte atuando na area. Hoje o IFUSP possui um grupo de
pesquisadores que atuam diretamente e ativamente na area. Ocorre que estes pesquisadores ja
estdo em um estagio mais avancado na carreira académica. A mais jovem docente que atua na
area se doutorou no ano de 2010, ou seja, tem 14 anos de pratica em fisica. A média de tempo
de doutorado entre os docentes que atuam na area é de 29 anos. E importante, para a
manutencdo da dinamica do grupo, que docentes mais jovens também estejam presentes. A
contratacdo de um novo docente em nivel MS-3 garantiria uma saudavel distribuicdo de
experiéncias entre os docentes desta importante area de pesquisa.

Impacto da contratagdao no ambito do IFUSP

A contratacdo de um docente na area de Estrutura Eletronica de Materiais ajudara na
manutencdo da atuacdo e lideranca histdrica do IFUSP na area. Conforme discorrido acima, hoje
o grupo de pesquisadores que atuam na area de estrutura eletrénica de materiais podem ser
gualificados como docentes mais experientes, com mais de uma década de experiéncia apds a
conclusdo do doutorado. Serd sauddvel para a instituicdo que os novos docentes que serdo
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contratados estejam distribuidos de forma mais uniforme entre as diferentes areas, garantindo
sua manutencdo e atividade durante um tempo mais longo dentro da instituicdo.

Relevancia atual da pesquisa

A drea de estrutura eletronica de materiais possui sua base em disciplinas como a Fisica
Quantica, a Fisica da Matéria Condensada e a Fisica Atdmica e Molecular. Pode-se dizer que é um
tema tradicional da fisica, visto que inclusive aparece listada nas dreas da fisica usadas por
agéncias como o CNPq. Apesar deste aspecto muito tradicional, uma analise rapida da literatura
mostra que esta drea estd se mantendo constantemente atualizada, buscando por novos
problemas e metodologias.

Um aspecto fundamental desta area é que, nas uUltimas décadas, ela deixou o ambito
somente da fisica e se espalhou por outras areas do conhecimento. Pesquisadores que atuam na
area possuem um grande potencial de interagir com pesquisadores de outras dareas do
conhecimento e também com cientistas experimentais. Entre as dreas nas quais o0s
pesquisadores podem atuar destacam-se a quimica, a nanociéncia, a ciéncia de materiais,
biologia, farmdcia, etc. Mais recentemente houve avangos importantes para a area de ciéncia de
dados, onde se optou por incorporar as metodologias big data em calculos de estrutura
eletronica. Uma referéncia atual e importante que trata do tema foi publicada na Nature
Materials [Marzari, N., Ferretti, A. & Wolverton, C. Electronic-structure methods for materials
design. Nat. Mater. 20, 736-749 (2021).]

No que tange metodologias, a abordagem mais frequente nos dias envolve a utiliza¢do da
Teoria do Funcional da Densidade (DFT), que esta implementada em uma série de cédigos
computacionais e é aplicada a um amplo espectro de problemas. Apesar dessa vantagem clara
da DFT, ha uma hierarquia relativamente bem definida de metodologias na area, que partem de
métodos de funcdo de onda como Hartree-Fock, Mgller—Plesset e Cl (configuration interaction).
Algumas dessas abordagens foram estendidas para tratar sistemas de estado sélido, também em
combinag¢do com métodos estocdsticos como Monte Carlo quantico (QMC), que possuem uma
longa histdria de fornecer resultados precisos para materiais. Hd também uma série de métodos
espectrais que utilizam fungdes de Green. A partir deste ponto comegam a aparecer
metodologias como Dynamic Mean Field Theory e métodos GW para tratar estados excitados.
Outro conjunto de metodologias dependentes do tempo e que incluem dominios fora do
equilibrio como a time-dependent density functional theory (TDDFT) e non-equilibrium Green’s
functions. Nossa proposta é que o futuro docente do IFUSP trabalhe com qualquer uma dessas
metodologias.
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Na esfera de aplicagbes, a quantidade de possiveis sistemas é muito grande,
principalmente pela versatilidade destas metodologias em atuar em inimeros problemas
interdisciplinares diferentes. Ha aplicacdes em materiais quanticos, [1] materiais magnéticos, [2]
materiais bidimensionais, [3,4] defeitos em materiais, [5] superficies, [6] liquidos, [7] sistemas
fortemente correlacionados, [8] polimeros [9] entre outros.

Apesar de algumas das metodologias estarem bastante bem estabelecidas, uma busca
rapida na literatura mostra que ainda ha forte avango de novos desenvolvimentos metodoldgicos
e forte avanco para a utilizacdo dessas metodologias em uma variedade cada vez maior de
problemas, com uma intensa buscar por viabilizar que esses métodos sejam capazes de
interagirem com dados experimentais. [10]

Prognéstico de candidatos:

A area de “Estrutura Eletronica de Materiais” é bastante fértil, e ha candidatos muito
fortes tanto no Brasil como no exterior. O grupo responsavel se compromete em divulgar
amplamente a vaga, de forma a atrair os melhores candidatos. Abaixo alguns exemplos:

Alexsandro Kirch - Doutorado 2018, experiéncia internacional (Noruega)

Bruno Ipaves — Doutorado 2023

Carlos Mera Acosta — Doutorado 2018, experiéncia internacional 2 anos (USA e Alemanha);
Gabriel Ravanhani Schleder — Doutorado 2021, experiéncia internacional 2 anos (Harvard);
Fernando Pereira Sabino — Doutorado 2017, experiéncia internacional 2 anos (USA);

Ivan de Paula Miranda — Doutorado 2021, experiéncia internacional 2 anos (Suécia);

Leandro Seixas Rocha — Doutorado 2014, experiéncia internacional 2 anos (USA e Singapura)
Lidia Carvalho Gomes - Doutorado 2014, experiéncia internacional 2 anos (USA e Singapura)
Ramon Cardias Alves de Almeida — Doutorado 2018, experiéncia internacional 2 anos (Franca e
Suécia)

Viabilidade da execugdo de projetos na area

O desenvolvimento de atividades de pesquisa na area sugerida é plenamente factivel e
implementavel em curto prazo no IFUSP. Nossa instituicao possui uma infraestrutura de pesquisa
tedrico/computacional excelente, com espaco para instalagdo de clusters de alto desempenho.
Também ha clusters ja instalados, e a intencdo de criar uma federacao de clusters, equipamentos
esses aos quais o novo docente poderia utilizar. Além disso, o futuro docente sera capaz de
conseguir acesso a centros de computacao de alto desempenho espalhados pelo Brasil, como o
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LNCC em Petrépolis e o CENAPAD em Campinas. Importante mencionar também que a FAPESP
acabou de divulgar o resultado de uma grande chamada para instalacio de um novo
supercomputador de grande porte na USP. E preciso criar demanda continua para esses
equipamentos.

Justificativa para atividades de Ensino, Cultura e Extensao

Do ponto de vista individual, o docente que serda contratado oferecerd as mesmas
oportunidades de atuacdo que os outros docentes contratados no IFUSP. Com relagdo a
disciplinas especificas, o docente tera facilidade de atuar em disciplinas relacionadas a area de
Fisica da Matéria Condensada, além das disciplinas de fisica fundamental. Dado o perfil
computacional esperado para este novo docente, o mesmo também deverd atuar ativamente na
reforma do projeto pedagdgico do Bacharelado e Fisica, dentro da linha computacional.

No que tange cultura e extensdo, pesquisadores desta drea tem tido alguma facilidade de
atuacdo, visto que seus temas de pesquisa tem despertado interesse em setores fora da area de
fisica, principalmente pelas articulagdes que possui com outras disciplinas como Quimica, Ciéncia
de Dados e Engenharia.
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