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Resumo: Neste trabalho foram analisados cálculos mecânico-quântico 
periódicos, empregando o método mecânico quântico periódico em 
nível “ab initio” e DFT. Dois modelos periódicos (1x1x2) do titanato de 
bário (BT) foram simulados com a finalidade de estudar as propriedades 
estruturais, eletrônicas e óticas, são eles: ordenado e desordenado. Os 
átomos Ti10-O6 foram deslocados para simular o modelo desordenado. 
Os resultados foram interpretados em termos de: densidades de estados 
(DOS), e a estrutura de bandas. Os modelos simulados apresentaram 
valores de Gap próximos aos valores de Gap teórico e experimental da 
literatura.
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Study"ab initio" to interpret thepropertyphotoluminescent(PL) of barium 
titanate(BT)

Abstract: This work conducted periodic quantum  mechanical calculations 
employing  periodic quantum  mechanical  method for “ab initio” and DFT  
level. The two periodic models of BT supercell (1x1x2) were simulated in 
order to study the structural, electronic and optical properties, they are: 
crystalline and disordered BT. In the disordered model performed the 
displacement of two atoms Ti-O. The geometry of the BT was obtained 
by Rietveld refinement, in order to analyze and interpret the property 
photoluminescent (PL). The calculation results were interpreted in terms 
of: Density of states (DOS) and the band structure (BAND). The model 
simulations showed Gap values close to the values of theoretical and 
experimental gap value.

Keywords: Barium Titanate; Photoluminescence; DFT. 
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