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Figura 3. bulk de platina otimizado por cálculos de DFT visto utilizando o pacote computacional

xcrysden.

Figura 4. Replicação da célula unitária 1x1 incialmente com 4 átomos para a célula 2x2 com 16 átomos.

Figura 5. Molécula vista utilizando o pacote computacional VMD.

METODOLOGIA

Figura 1. Variação da energia total em função

da variação do parâmetro de rede ecutwfc.
Figura 2. Variação da energia total em função dos

valores de pontos k.
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