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Neste trabalho iniciamos o estudo da estrutu-
ra de fonons de cristals semicondutores a partir de um for-
malismo seml-empirico. Para isso partimos de codigos compu-
tacionais padroes desenvolvidos para materiais cristalinos
com estrutura BCC, os quais foram implantados em ambientede
microcomputadores padrao IBM-PC. Estes codigos, apos implan
tados, foram utilizados em um estudo preliminar da relagao
entre o tempo consumido na determinagao da densidade de es-
tados de fonons e o0 numero de ponta na zona de Brillonin
utilizados para determinar essa densidade de estados. Numa
etapa posteriorspartimos para a modlficagao desses codigos
computacionais para adequa-los ao calculo da estrutura de
fonons de cristais com as estruturas tipo ZnS, por serem es
tas as estruturas cristalinas dos materiais semicondutores_
em que estamos interessados.
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