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Preambulo

MNesta tese foi desenvolvido um modelo semi-empirico de tight-binding, c¢om o
objectivo de ter uma “ferramenta”™ de ficil uso, pars o estudo propriedades estruturats e
electrénicas de agregados dtomicos de Htio. Os pardmetros do modelo de tight-binding
foram ajustados de forma a que o modelo reproduzisse energias ¢ estruturas do estado
fundamental de pequenos agregados de litio com um ndmero de 4tomos ndo superior a
10, obtidos no formalisme da teoria da funcional da densidade na aproximagdo da
densidade local. O modelo foi depois usado na determinagio de algumas propriedades
associadas com as estruturas de equilibrio de agregados de litio, até  Lig.
nomeadamente a determinaciio de estruturas de equilibrio, e evolugdo com o tamanho

da energia de ionizagdo ¢ da afinidade electrénica.
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