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O estudo da configuracdo geométrica de aglomerados atomicos bimetalicos de Co-Cu ¢ o
tema da nossa pesquisa, em particular, o método de caracterizagdo estrutural por meio dos
autovalores do tensor de inércia. A distribuigdo geométrica que um conjunto finito de atomos
pode atingir no seu estado de mais baixa energia ¢ uma questao aberta na area da nanociéncia
em sistemas magnéticos. O nimero de descriptores geométricos existentes na literatura ¢
imensa e cada um tem suas vantagens ¢ desvantagens. A importancia de obter um bom
descriptor geométrico ¢ fundamentada pelo fato que todas as propriedades fisicas que um
aglomerado tem dependem das posi¢des dos atomos que o compdem, entdo procurar por um
bom descriptor que possa descrever a geometria de aglomerados magnéticos ¢ um dos
principais objetivos da pesquisa atual.

Nosso objetivo neste trabalho consiste em estudar como os autovalores do tensor de inércia
podem nos entregar informagao sobre a configuracdo geométrica do estado de energia minima
de um conjunto de dados de simulagdes feitas anteriormente pelo grupo em aglomerados de
Cu-Co, usando o formalismo do DFT (Density Functional Theory), além de caracterizar as
vantagens descriptoras que eles tem.



