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RESUMO

Este trabalho atua como componente da missdo GSST (Galileo Solar Space
Telescope), cujo objetivo primario é entender a evolucdo das estruturas magnéticas das
camadas externas do Sol. A técnica mais confiavel para medi¢des de campo magnético
solar é baseada em espectropolarimetria, na qual a luz é avaliada em termos de
polarizacdo e comprimento de onda. O espectropolarimetro demonstrador de conceito
Galileo consiste em um telescopio Ritchey-Chrétiende, um pacote de polarizagdo, um
interferometro Fabry-Pérot (Etalon), filtros de banda estreita, Optica adaptativa e cAmeras
sCMOS. No entanto, o Fabry-Pérot (Etalon) requer um alto tempo de varredura espectral
em relacdo aos eventos solares rapidos. Uma forma de reduzir as incertezas seria
diminuir o tempo de resposta da varredura espectral. Um componente baseado em
gravacdes holograficas no niobato de litio dopado com ferro, LiNbOg3:Fe, estd em
desenvolvimento para atuar como um filtro no espectropolarimetro. Devido as restri¢oes
de acesso ao laboratério na pandemia de Covid-19, optou-se pela analise das
propriedades estruturais e eletrbnicas do niobato de litio com diferentes dopantes
incluindo o mapeamento das possiveis alternativas para a simulacdo das propriedades do
LiNbOs. Inicialmente foram consideradas algumas alternativas como VASP, CASTEP e
Quantum Espresso (QE). O QE foi escolhido por ser estruturado como um conjunto de
pacotes executaveis, com codigos abertos, que possibilitam a otimizacdo da estrutura
molecular, o célculo de propriedades como densidade de estados, estrutura de bandas e
dindmica molecular, também é possivel obter diversas informacbes basicas sobre 0s
niveis de energia e estrutura do material através do método de campo autoconsistente,
vale ressaltar que, as informacdes basicas para a realizacdo dos calculos do material em
analise, sdo fornecidas por meio de cddigos executdveis de pseudopotenciais dos
elementos individuais que constituem o material. Para auxiliar na manipulacdo das
estruturas, foi implementado junto ao QE a interface gréfica, Burai 1.3, que tem como
diferencial a possibilidade de manipulacdo da estrutura 3D do material de anélise, e
também a til funcdo de agregar os pacotes executaveis de calculos e pseudopotenciais
do QE, diminuindo consideravelmente a necessidade de trabalhar direto com as linhas de
cddigo. Na fase atual do trabalho foi construida a estrutura do cristal de LiNbO3,
possibilitando o teste das funcionalidades de calculo, manipulagéo e otimizacdo do QE.
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