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RESUMO

A demanda energética aumentou muito com o avango da tecnologia, por isso é importante o
estudo de novas fontes de energia limpa. Uma alternativa que vem sendo estudada e
atende normas ambientais € o armazenamento de hidrogénio em estado sélido em hidretos
metalicos. Nos Ultimos anos, estudos foram realizados com ligas multicomponentes
monofasicas com estrutura cubica de corpo centrado. As ligas multicomponentes podem
apresentar bons resultados de armazenamento de hidrogénio devido ao grande campo
composicional. Isso é importante pois as propriedades de armazenamento de hidrogénio
dependem diretamente da composi¢ao. Com isso, faz-se necessario teste de composicoes
e um método barato e rapido sdo calculos computacionais. Neste trabalho, foram
adicionados dois novos parametros em um algoritmo genético desenvolvido anteriormente,
a entalpia de transicdo de fase e a entalpia do platd, para auxiliar na construcdo de
diagramas pressao-temperatura-composicao. Foram testados nove problemas, o0s cinco
primeiros problemas com as mesmas configuragdes do trabalho anterior com os novos
parametros, posteriormente foram testados mais quatro problemas com novas
configuragdes de entalpia de platd e massa molar. O algoritmo foi capaz de atender a
maioria dos requisitos, sendo testado com e sem restricdes de composi¢cdo. No entanto, a

experiéncia do usuario é necessaria para a obtencao de bons resultados.

Palavras-chave: Ligas multicomponentes. Armazenamento de hidrogénio. Algoritmo
genético. Ligas monofasicas CCC. Parametros.



ABSTRACT

Energy demand has increased significantly with the advancement of technology, which is
why it is important to study new sources of clean energy. An alternative that has been
studied and meets environmental standards is the storage of hydrogen in a solid state in
metal hydrides. In recent years, studies have been carried out with single-phase
multicomponent alloys with a body-centered cubic structure. Multicomponent alloys can
present good hydrogen storage results due to the large compositional field. This is important
as hydrogen storage properties directly depend on the composition. Therefore, composition
testing is necessary and a cheap and fast method is computational calculations. In this work,
two new parameters were added to a previously developed genetic algorithm, the phase
transition enthalpy and the plateau enthalpy, to assist in the construction of
pressure-temperature-composition diagrams. Nine problems were tested, the first five
problems with the same settings as the previous work with the new parameters, later four
more problems were tested with new settings of plateau enthalpy and molar mass. The
algorithm was able to meet most of the requirements, being tested with and without

composition restrictions. However, user experience is necessary to obtain good results.

Keyword: Multicomponent alloys. Hydrogen storage. Genetic Algorithm. CCC single-phase
alloys. Parameters.
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1 INTRODUGAO

Com o avango da tecnologia, a energia elétrica possui uma demanda cada
vez maior pela humanidade. Para atender essa necessidade, precisamos
desenvolver novas maneiras de produgao energética através de fontes limpas para
substituir o petréleo. Uma alternativa interessante que esta sendo investigada é o
hidrogénio. Portanto, para acompanhar a utilizagdo de novas fontes de energia, €
importante o estudo de alternativas para converter, armazenar e transportar essa
energia e atender as politicas ambientais [1].

No entanto, ao considerar em trabalhar com o hidrogénio no estado gasoso,
€ importante se atentar ao quesito seguranga por apresentar duas caracteristicas; a
primeira € o fato de ser um gas altamente inflamavel, a outra é apresentar uma
baixa densidade volumétrica de energia, logo, € necessario o uso de alta pressao
para armazenar mais energia. Para suprir ambas dificuldades, uma alternativa € o
armazenamento em estado sdlido, via hidretos metalicos [2, 1].

Nos Uultimos anos, ligas multicomponentes para armazenamento de
hidrogénio comecgaram a ser estudadas por apresentarem resultados promissores.
Essas sao ligas compostas por trés ou mais elementos quimicos, sendo que os
principais apresentam concentragdes aproximadamente equimolares.

As ligas multicomponentes monofasicas com estrutura cristalina cubica de
corpo centrado (CCC) podem apresentar grande capacidade de armazenagem de
hidrogénio. As propriedades de absorgao de hidrogénio em uma liga depende de
sua composi¢ao, pois os elementos sdo classificados em formadores e nao
formadores de hidretos e, atualmente, o desenvolvimento de ligas
multicomponentes para armazenamento de hidrogénio busca desenvolver ligas
balanceando as composicdes com ambos tipos de elementos, formadores e néo
formadores, a fim de alcancar as propriedades de armazenamento desejadas.

Entretanto, preparar ligas multicomponentes para a realizagdo de medidas
experimentais de armazenagem de hidrogénio é um processo que demanda tempo
e dinheiro. Portanto, é importante desenvolver modelos para prever composi¢des de
interesse do ponto de vista de armazenamento de hidrogénio e suas propriedades.

Os diagramas pressao-composigao-temperatura (PCT) sado ferramentas

importantes pois trazem informagdes termodinamicas da composi¢cédo de H na liga



em relagcado a temperatura e pressao de H,, auxiliando na caracterizacédo das ligas.
Para auxiliar o design de ligas, foi criado um modelo termodinamico para calcular
diagramas PCT para ligas CCC proposto por Zepon et al. [3], e Otavio [1] adicionou
mais elementos ao modelo e realizou sua implementagdao em um codigo aberto. O
modelo atual conta com os elementos Ti, V, Cr, Ni, Zr, Nb, Hf, Ta, Mg, Al, Sc, Mn,
Fe, Co, Cu, Zn, Mo e Pd.

Julio [2] em seu trabalho de conclusédo de curso desenvolveu um algoritmo
genético em codigo aberto para realizar calculos computacionais para encontrar

composicdes proximas das desejadas de ligas CCC monofasicas através

parametros pré-definidos (¢, Q, 8, VEC, AH_, AH; e MM) que permitam armazenar

hidrogénio. Com isso, esse trabalho tem como objetivo adicionar novos parametros
ao algoritmo genético, calculando valores de entalpia e junto aos valores dos

parametros pré-definidos auxiliar nos calculos dos diagramas PCT.



2 REVISAO DE LITERATURA

2.1 Ligas Multicomponentes para armazenamento de hidrogénio

Ligas multicomponentes ou ligas de alta entropia vem chamando atencéo
pelo fato de suas composigdes permitirem uma grande gama de aplicagbes. Dentre
elas, uma que se destaca atualmente € o armazenamento de hidrogénio. Podemos
definir ligas multicomponentes como ligas que apresentam cinco ou mais elementos
principais e ndo necessariamente equimolares, sem apresentar posi¢ao preferencial

na estrutura cristalina [1].

Nos ultimos anos, estudos vém sendo realizados com ligas
multicomponentes para armazenamento de hidrogénio, em sua maior parte
abordando ligas com estrutura CCC, como exemplo as ligas TiZrNbHfTa [4],
TiVNbZrHf [5], TiVNbCr [6]. A Tabela 1 apresenta mais exemplos de ligas CCC

reportadas na literatura.

Tabela 1: Ligas multicomponentes com estrutura CCC para armazenamento de

hidrogénio reportadas na literatura. Adaptado de [1].

Ligas multicomponentes com estrutura CCC

Tig.2Vo.22Zr.2Nbg Hfy > Tig2Vo.2Zro2Nby .My Ti.2V0.2Cr 2Nbg ,M0,
Tizg3V13Nbgs4Crys Tio.25V0.25Nbg 25 Tag 25 Tio25V0.25Cr0.25Nbg 25
Tig2Zro 2Nbg oHf  Tag » Tio.25V0.25Zr0.19Nbg 25 Tag 06 Tio 2Zro 2Nbg ;M0 ,Hf, »
Tio3Vo25Zr0.1NDg 25 Tag 4 Tio.25V0.252r0.125Nbg 25 Tag 125 Tio 2210 2M0g 4Hfy
Tio.25Zr0.25NDg 25 Tag 25 Tio.25V0.25Z0.0aNbg 25 Tag 21 Tio.2Zro 2Nbg 1Mo, 5Hf;
Tio.25V0.25Cr0.25Nbg 25 Tio2Vo2Zro4Nby o Tio2Zro 2Nbg ;M0 ,Hf; »
Tio.25V0.25Zr025Nbg 25 Tio21V0.21Zr0.37Nbg 24 Tig 2Zro 2Nbg sMog 1Hfj »
Tisp.06V32.06ND32,06Nis g Tio22V0.22Zr033Nbg 25 Tio.2Zro2Nbg sHf
Tio22Vo.11Zr0.22Nbg 2oHfo 25 Tio24V0.24Zr026Nbg 24 Tio2Vo.2Zro2Nbg oHf
Tio.216V0.216NDo 216Cr0 35 Tio.25V0.25Zr025Nbg 25 Tio2Vo.2Zr02Nbg Hfy
Tio.25V0.25Nbg 25Cr 25 Tio.325V0.2752F0.125NDg 275 Tio 25210 25Nbyg 25Hfg 25
Tio.283V0.283Nbg 285Cro 15 Tio 25210 25Nbg 25Hfo 25 Tio.25V0.25Nbg 25H 25
Tiz176V31.76ND3176C04 7 Tio.25Vo.25Nbg 25 Tag 25 Tio.25Vo.25Zr0 25Hfo 25
Tio.25V0.25Nbg 25M0g 25 Tig2Vo.22Zr02Nbg oHfy Tio.11V0.22Zr0 22Nbg 2,Hfg 20



Tio.25V0.25CT0.2sM0g 25 Tio.25V0.25Zr0.25Nbg 25 Tio22V0.22Zr0.11NDg 22Hfo 2

Tio.22V0.22Zr0.22NDg 22Ho 11 Tio2Vo.2Cro2Nbo,Ta Tio.22V0.22Zr0.22NPg 11Hfo 22

Uma liga CCC ao ser submetida em um ambiente com atmosfera rica em H,,
sofre um processo de difusdo dos atomos de hidrogénio, até ocuparem os espagos
intersticiais, formando uma solugao sdlida diluida, denominada fase a, que contém
uma baixa concentracdo de atomos de H na rede cristalina e estrutura cristalina

cubica de corpo centrado (CCC). Quando essa solugdo sélida atinge uma
concentragdo de hidrogénio c:, pode ocorrer a formagdo de um hidreto

intermediario, denominada fase [, com estrutura cristalina tetragonal de corpo

centrado (TCC) ou CCC distorcida [7], diferente da solugdo sdlida. Atingindo uma

B

concentragéo C,

, ocorre uma transicao de para a fase 0, que € um hidreto rico em

hidrogénio e com estrutura cubica de face centrada (CFC).

Para uma melhor compreensao, os parametros serdo separados em dois
grupos: parametros para previsdao de fases da liga e parametros para estabilidade

de formacéao de hidreto.
2.1.1 Parametros para previsao de fases da liga

Comecaremos com o parametro termodinamico Q, proposto por Yang e Zang
[8] para prever a capacidade de formagao de solugdo sdlida, definido pela equagao
1. Ele mostra qual termo sera dominante na energia livre de Gibbs, sendo que Q < 1
a parte da entalpia sera dominante e tendera a formar compostos intermetalicos, ja
quando Q > 1, a parte da entropia sera dominante e tendera a formar solucdes
solidas monofasicas.

_ Tm.ASmix
Q= AHmix (1)

Onde, T,, é a temperatura de fusdo da composicado média dos elementos da
liga, AS,,, é a entropia configuracional da mistura, AH,,, € a entalpia da mistura.

Outro parametro analisado foi ¢, que é a relagdo de tamanho de atomos dos

elementos presentes em uma liga, que € definida pela equagéao 2.



§ = \/Zci(l — 22X 100% (2)

Na qual, i é os elementos da liga, c¢; a fragdo atbmica do elementoier, o0 seu

raio atdbmico, sendo r o raio atbmico medio ponderado dos elementos da liga.

Através da analise de varias ligas, determinaram que para a formacao de
solugdes solidas monofasicas € necessario Q > 1,1 e § < 6,6% [8]. Conforme a

Figura 1, podemos notar que existe uma relagao entre os dois parametros.

0 Solid Solutions (S)
= ® Intermetallics (I)
A S+I
100 |-
3 v BMGs (B)
e
)
[ O poo
c 105- o
: o8 B
e 4
1F
PR RSN BTN NEPURN NP R B | PR — y s rul IR R |
01 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18

5 (%)

Figura 1: Relacdo entre os parametros Q e J para ligas multicomponentes com
estruturas cristalinas diferentes. BMG indica que pode formar fase amorfa. Retirado
de [8]
Nossa discussdo continua com o parametro termodindmico adimensional ¢,
discutido por Ye et al. [9-10] e definido pela equacgao 3:
v = Tt 3)
£
Na qual, S. € a entropia configuracional de mistura para um gas ideal e S,
entropia excessiva de mistura causada pela diferenca de tamanho dos atomos da
liga proposto por Mansoori. S; € a entropia complementar derivada da entalpia e
pode ser definida como S, = |H,| / T,,, onde H, é a entalpia definida pelo modelo de
Miedema e T,, o ponto de fusdo médio da liga balanceado pela fragdo atébmica de

cada elemento.

Conforme a Figura 2, podemos observar que uma solugdo solida pode ser

monofasica ou de multiplas fases para o mesmo valor de S, indicando que essa

5



variavel sozinha n&o pode distinguir essas estruturas. No entanto, quando olhamos
¢, encontramos um ponto critico ¢, ~ 20, sendo que ¢ > 20 ha maior probabilidade
de formacéao de solucdo sélida monofasica

& Nimph-Phase HEA
g =200 @ Muolei-Phnse HEA

™
T o -
= o ™
S 1B} ¢ _¢im ® 1
= i’ o —
i
2 L5 - v . o
- #‘
! [ ]
w14 =
1.2 :
i’ T i i’
¢

Figura 2: Relagéo entre S e ¢ para ligas de alta entropia com estrutura monofasica

ou de multiplas fases. Retirado de [9].

Por dultimo, para obter a estrutura cristalina de ligas de alta entropia
monofasicas com n elementos, nosso parametro VEC [11] que é a concentracao de

elétrons de valéncia e definido por:
n
VEC = 3 c(VEC), (4)
i=1

na qual VEC é concentragdo de elétrons de valéncia do elemento i e ¢; a fragao
atdbmica do elemento i. Guo et al. [11] discutem que ligas com VEC < 6,87 tendem a
formar solugbes sdlidas com estrutura cubica de corpo centrado (CCC), enquanto
que para VEC > 8 sao esperadas solugdes soélidas com estrutura cubica de face
centrada (CFC). Portanto, ao pensar no design de ligas multicomponentes para
armazenamento de hidrogénio com estrutura CCC pela sua alta capacidade de

armazenagem de hidrogénio, nos interessa o ponto VEC < 6,87.
2.1.2 Parametros para estabilidade de formagao de hidreto

Agora abordaremos parametros que estao relacionados com as propriedades
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de armazenamento de hidrogénio de uma liga, como capacidade gravimétrica de
armazenagem e afinidade com hidrogénio, que s&o eles: a massa molar (MM),
entalpia média de dilui¢do infinitesimal de hidrogénio (AH_ ) e a entalpia média de

formacgao de hidretos (AH;).

A massa molar de uma liga multicomponente é calculada através da Equagao

MM = % c(MM). ()
i=1

onde c; é a fragao atdmica do elemento i e (MM), é a massa molar do elemento .
Esse parametro esta relacionado com a capacidade gravimétrica de uma liga, logo,
quanto menor for a massa molar de uma liga, maior sera sua capacidade

gravimétrica para um mesmo H/M.

Agora abordando as entalpias, (AH_) e (AH;), ambas séo discutidas no

trabalho de Strozi et al. [17] e definidas pelas equagdes 6 e 7:

n

AH = ¥ ci(AHOO)' (6)

i=1 i
- n
A = 3 ci(AH;)i (7)
onde, ¢, € a fracdo atbmica do elemento i, (AHOO) € a entalpia de solugao de

i

hidrogénio em diluicao infinita para o elemento i e por ultimo, (AH;) a entalpia de

i

formacgao de hidreto concentrado para o elemento i.

Com o objetivo de melhorar as propriedades de armazenamento de
hidrogénio, para ambos os parametros de entalpia, é interessante tentar obter

valores negativos, assim, aumentando a afinidade da liga com o hidrogénio.

Esse trabalho consiste na adicdo de novos parametros relacionados ao
armazenamento de H, sendo eles: entalpia de transicdo de fase AH,, e a entalpia do

platd AH,... No entanto, eles serdo apresentados na proxima segéo.



2.2 Calculos termodinamicos para o sistema Metal-Hidrogénio

Nessa sessdo, iremos abordar os calculos termodindmicos necessarios para
o sistema M-H para alcangar os parametros com os valores desejados para
obtencdo de ligas CCC monofasicas para armazenamento de hidrogénio. Os
calculos foram retirados do trabalho de Zepon et al. [3] no qual apresenta um

modelo termodinamico para calcular diagramas PCT para ligas CCC.

Um sistema atinge o equilibrio quando os potenciais quimicos dos atomos de
todos os elementos quimicos sdo os mesmos em todas as fases presentes, sendo
resultado da grande mobilidade dos atomos, permitindo se arranjarem de maneira a

minimizar a energia livre de Gibbs do sistema.

Porém, na maioria dos casos para armazenamento de hidrogénio sao
aplicadas baixas e médias temperaturas, que sdao muito abaixo da temperatura de
fusdo das ligas, limitando a mobilidade dos atomos. Com isso, podemos considerar
que os atomos dos elementos metalicos estdo “congelados” e que somente os
atomos de hidrogénio conseguem se mover. Essa condigdo é denominada
para-equilibrio. Assim, a mobilidade dos atomos de hidrogénio permite que ocorra o
equilibrio, logo, os potenciais quimicos de hidrogénio e dos metais sdo os mesmos
em todas as fases presentes. Pelo fato dos atomos dos metais estarem
‘congelados” e apresentarem a mesma composi¢cdo nas fases, seus potenciais

quimicos podem ser calculados em fungao do teor de hidrogénio na fase, cy [3].

Considerando uma liga multicomponente monofasica, a soma da fragéo

molar de cada elemento (c;)) deve ser igual 1 e por se tratar de para-equilibrio, a
composi¢ao de todas as fases sera a mesma, sendo assim Y, c = 1. Outra variavel

a ser considerada é cy que representa a quantidade de mols de hidrogénio (ny) em

relacdo a quantidade de mols do metal (n,,) na fase, definida como:
¢, =7 (8)

Como estamos na condicdo de para-equilibrio, podemos considerar que a
energia livre de Gibbs das fases dependem somente de cy, portanto, a energia livre

da mistura de hidrogénio nas fases é representada pela seguinte equacgao:



AG (c,) = AH (c,) — T.AS (c,) (9)

na qual AG,,(cy) é a variagado de energia livre entre a fase que contém hidrogénio e
o estado de referéncia, que € o sistema M-H com H, a 1 atm e o metal em fase
CCC, por fim AH,(cy) e AS,(cy) sado a entalpia e a entropia de mistura,

respectivamente.

Partindo desse estado de referéncia, podemos definir a entalpia e entropia de

mistura com as seguintes equacgoes:

AH (c,) = H(MH_) — HM"") - %HO(HZ) (10)

AS (c) = S(MH_) — S(M“") - %SO(HZ) (11)

onde H(MCc®) e S(MCC) sdo a entalpia e a entropia da forma CCC, H(MH) e
S(MHcy) € a entalpia e a entropia da fase (a ou &) com composigéo c,, e H(H,) e
S°%H,) a entalpia e entropia padrdo do gas H,, para mais informagdes sobre como
determinar S°(H,) consultar [3].

O potencial quimico do gas H, é dado pela equagéo (12) e os potenciais
quimicos do metal nas fases a e & sédo escritos em fungao de c, pelas equacdes

(13) e (14) enquanto Py € o potencial quimico do hidrogénio nas respectivas fases

estudadas:
HZ 1 PHz
w, = — RTn 0 (12)
m(cy) = 4G, (c,) = c (e, (13)
°(c) = AG ° 14
w,(c,) = AG (c) —cu(c,) (14)

As fases estdo em equilibrio quando os potenciais quimicos do hidrogénio
sao iguais tanto na fase gasosa quanto no hidrogénio contido no hidreto, e quando
ha mais de uma fase sdlida, os potenciais quimicos do metal devem ser iguais no
equilibrio. Logo, em uma dada temperatura, o equilibrio vai depender da presséo de

H,, j4 que o potencial quimico do hidrogénio depende de PH. De acordo com a

2

Figura 3, que representa uma curva de P, vs cy, existe um valor de P, o qual as

2 2

~ _— HZ af «a S &
fases a, & e H, estdo em equilibrio, com p° =up [c =ulc
H H\ Hplat H\ Hplat



af a S 6 , .~ . n - I
uM(chlat) = uM(chlat), onde Cy,, € a composigdo do hidrogénio na fase solida em

que o equilibrio ocorre. A Figura 3 representa um diagrama
pressao-composigao-isoterma (PCl) para uma dada temperatura. A pressao do platé

(Ppat) gerada pelo equilibrio pode ser expressa por:

s 8 a o

P AG (c,  )—AG (c, )
%RTln( ;loat) — m HBplat m " Hplat (15)

a
Cc —C
Hplat Hplat

mostrando que acima da pressao de platd somente a fase 6 esta em equilibrio com

H, e abaixo, somente a fase a.

T = Constant
PHz
0
a+o
o
a o]
C
0 Hplat - :n_H CHme'
Ty

Figura 3: Relagao entre pressao de H, e composigédo cy de uma liga. Adaptado de

[1]

O modelo proposto por Zepon et al. [3], assume que a entropia de uma fase é
calculada considerando uma parcela configuracional (S;) e uma nao-configuracional
(S,c). Para a parcela nao-configuracional, € considerada desprezivel a diferenga
entre as entropias ndo configuracionais da fase do estado de referéncia da liga e da
fase do hidreto. Ja a parcela configuracional € a soma da entropia da
configuracional da solugdo solida substitucional da rede cristalina com a solugao
sélida de atomos de hidrogénio nos sitios intersticiais, calculada pela expressao

desenvolvida por Garcés em [11], que leva em consideragao o efeito de bloqueio de
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sitios intersticiais, evidenciando que a entropia configuracional da solugdo solida

intersticial de hidrogénio é o unico fator necessario para a entropia de mistura.

Foi considerado que a entalpia parcial molar de uma fase para uma
determinada liga é constante e determinada pela média ponderada das entalpias
parciais molares dos elementos, enquanto a entalpia de mistura de hidrogénio em
uma fase varia linearmente com a concentragdo de hidrogénio c,, de acordo com a
Equacéo 16:

AH (c,) = H +h .c, (16)

onde H,, representa a parcela de energia devido a mudanca de fase e h, a
contribuigdo energética de cada atomo de H na fase.

Assim, para a fase q, tida como estado de referéncia com estrutura CCC.

Como a fase B é uma fase CCC distorcida, podemos considerar c, ~ 0 e HZ = 0.

Por fim, a fase §, foi considerada somente como uma fase CFC sem distorcoes,
assim, HZ pode ser considerada como a entalpia de transicdo do estado de

referéncia para a estrutura CFC. Hy € calculada pela diferenga entre as energias
totais das estruturas de cada fase sem levar em conta os atomos de hidrogénio de
cada fase, determinada pela média da energia das ligagdes entre os atomos
metalicos com os seus primeiros vizinhos, sendo representadas pelas equagodes 17
e 18:

o a
total = 4‘SM—M (17)
8 )

total = 68M—M (18)

. a ) ~ . . ~
nas quais Etotal e Etotal Sao as energias das fases a e o respectlvamente, 4 e 6 sao

. ~ . a 8 ~ T
os nimeros de coordenagdo das fases a e d, por fim, e, ee  sdoas medias

das energias das ligagdes atdbmicas entre os atomos presentes nas fases a e 6. A
energia meédia de ligagdes ¢, foi obtida para cada fase através de célculos de
diferentes energias de ligagdo entre os diferentes elementos (¢;;) e entre 0 mesmo
tipo de atomo (g;;) para as estruturas CCC e CFC. Para isso foi utilizado o método
do funcional da densidade (DFT) [1].

Para a determinacdo das energias de ligacdo das estruturas CCC e CFC
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também foram utilizados calculos das energias de ligacdo nas estruturas B2 e L1,
[1,3].
A figura 4 apresenta as estruturas utilizadas na determinagao das energias

de ligagao.

Figura 4: a) Célula unitaria de estrutura B2. b) Célula unitaria de estrutura L1,.
Adaptado de [3]

h, € a entalpia parcial molar de hidrogénio de uma fase para uma liga
multicomponente e foi considerada como aproximadamente a média dos valores de
entalpia parcial molar de hidrogénio de elementos puros contidos na mesma

estrutura e representada pela equagao 19:
hm = Y c. hl_ (19)

onde c; e h; sdo é a fragdo molar e a entalpia parcial molar de hidrogénio do
elemento i, respectivamente, que apresenta a mesma estrutura da fase de
interesse. Para a fase & com estrutura CFC, h; determinou-se por calculos de DFT
de energia total utilizando a equacgao 20:

§-MH, sy H,

d Etotal B Etatal B Etatal
h = (20)
i 2

6—MH

na qual E ‘e Ef;;/[l representam a energia total do hidreto MH, e a energia total

total
- - . Hz .
do metal i, respectivamente, ambos com estrutura CFC, por fim, Etotal a energia total

do hidrogénio no estado padrdo, definida com o valor de -3073,3 kJ/mol,
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determinada em [3].

Com isso, torna-se possivel o calculo da energia livre de Gibbs e o potencial
quimico do hidrogénio para as fases, assim, obtendo os diagramas PCT como em
[1]. A seguir sdo apresentadas a tabela com os valores de h; para as fases de

interesse e a tabela com os valores obtidos de (g;;) e (&;;) obtidos em [1].

Tabela 2: Entalpia parcial molar de hidrogénio para cada elemento do modelo.
Valores em kd/mol de H. Retirado de [1].

Sistema Fasen Fasejs Fased
Mg 21,0 21,0 -2.9

Al 63,0 63,0 554
Sc 90,0 90,0 914
Ti -58,0 -5B,0 -B42

W 295 205 318
cr 52,0 52,0 2.2
M -2,0 -2,0 27,2

Fe 29,0 29,0 32,6
Co 21,0 21,0 18,9
Mi 16,0 16,0 18,5
Cu 55,0 55,0 721
Zn 15,0 15,0 84,8
Zr -64,0 64,0 -744
Nb -35,3 -353 408
Mo 15,0 15,0 0.8
Pd -10,0 10,0 258
Hf -38,0 -38,0 -520
Ta -36,0  -38.0 -5.4
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Tabela 3: Energias de ligagcdo dos pares atdmicos considerados para o modelo.

Energias em kd/mol. Retirado de [1]

et j Mg Al Sc Ti Vv Cr Mn Fe Co e j
-131493,9 | -145436,9 | -316558,4 | -345953,1 | -377286,5 | -410612,0 | -445982,8 | -483449,9 | -523063,0 | Mg
6?_,- -159379,9 | -330512,1 | -359909,7 | -391246,4 | -424575,4 | -459949,1 | -497417,0 | -537027,4 | Al
Mg | -87663,0 -501617,6 | -531015,6 | -562353,6 | -595684,0 | -631058,7 | -668528,1 | -708140,1 | Sc
Al -96959,5 | -106254,8 -560421,1 | -591764,2 | -625097,6 | -660473,8 | -697940,2 | -737542,3 | Ti
Sc | -211039,0 | -220346,0 | -334413,0 -623110,6 | -656445,6 | -691818,5 | -729275,3 | -768876,3 | V
Ti | -230634,7 | -239945,7 | -354013,0 | -373615,0 -689776,6 | -725142,9 | -762598,9 | -802200,6 | Cr
V| -251526,9 | -260837,5 | -374905,0 | -394508,8 | -415403,3 -760507,5 | -797964,6 | -837566,7 | Mn
Cr | -273744,5 | -283054,6 | -397126,0 | -416729,4 | -437623,9 | -459844,9 -835423,3 | -875026,4 | Fe
Mn | -297323,9 | -306634,2 | -420707,0 | -440311,7 | -461206,3 | -483427,0 | -507006,5 -914630,0 | Co
Fe | -322301,4 | -331612,0 | -445687,0 | -465290,4 | -486184,3 | -508403,5 | -531981,0 | -556954,2 2
Co | -348711,1 | -358020,9 | -472096,0 | -491697,9 | -512591,0 | -534808,6 | -558383,8 | -583356,0 | -609757,9
e j Mg Al Sc Ti \% Cr Mn Fe Co € j
er j Ni Cu Zn Zr Nb Mo Pd Hf Ta, 52’{7
Mg | -564869,3 | -608910,3 | -655214,0 | -1246961,8 | -1319564,7 | -1394750,8 | -1722142,2 | -5020659,7 | -5194025,3 | Mg
Al | -578825,3 | -622855,2 | -669153,0 | -1260915,0 | -1333522,8 | -1408713,1 | -1736089,7 | -5034614,2 | -5207983,7 | Al
Sc | -749940,3 | -793977,1 | -840283,5 | -1432023,2 | -1504632,1 | -1579824,1 | -1907208,2 | -5205721,6 | -5379092,1 | Sc
Ti | -779338,3 | -823372,8 | -869681,0 | -1461425,9 | -1534040,5 | -1609236,0 | -1936599,8 | -5235125,7 | -5408502,9 | Ti
V | -810672,3 | -854708,3 | -901014,9 | -1492766,4 | -1565384,6 | -1640581,3 | -1967929,5 | -5266468,0 | -5439848,9 | V
Cr | -843996,9 | -888033,4 | -934340,5 | -1526098,3 | -1598717,9 | -1673910,1 | -2001252,0 | -5299801,2 | -5473183,0 | Cr
Mn | -879363,9 | -923401,2 | -969708,7 | -1561473,5 | -1634089,8 | -1709275,3 | -2036617,5 | -5335175,3 | -5508554,5 | Mn
Fe | -916825,2 | -960863,0 | -1007172,6 | -1598939,9 | -1671547,9 | -1746732,5 | -2074079,6 | -5372642,1 | -5546012,0 | Fe
Co | -956430,2 | -1000469,9 | -1046783,0 | -1638545,0 | -1711151,3 | -1786336,0 | -2113686,5 | -5412246,7 | -5585615,2 | Co
2 Ni Cu Zn Zr Nb Mo Pd Hf Ta B,
el j Mg Al Sc Ti v Cr Mn Fe Co g2 J
Ni | -376583,6 | -385888,0 | -499965,0 | -519564,3 | -540455,6 | -562671,0 | -586246,3 | -611218,8 | -637622,0 | Ni
Cu | -405942,2 | -415238,8 | -529320,0 | -548918,0 | -569808,3 | -592024,5 | -615601,1 | -640574,3 | -666979,8 | Cu
Zn | -436810,3 | -446103,4 | -560192,0 | -579789,5 | -600680,8 | -622896,4 | -646472,8 | -671448,3 | -697856,3 | Zn
Zr | -831307,6 | -840617,2 | -954684,0 | -974285,1 | -995177,5 | -1017397,7 | -1040979,4 | -1065958,7 | -1092367,6 | Zr
Nb | -879712,7 | -889023,6 | -1003091,0 | -1022693,3 | -1043586,6 | -1065807,2 | -1089390,0 | -1114369,1 | -1140777,0 | Nb
Mo | -929838,2 | -939146,5 | -1053217,3 | -1072820,8 | -1093714,4 | -1115935,7 | -1139518,2 | -1164496,1 | -1190902,4 | Mo
Pd | -1148099,8 | -1157397,2 | -1271476,9 | -1291072,7 | -1311960,6 | -1334174,3 | -1357749,5 | -1382722,6 | -1409126,8 | Pd
Hf | -3347105,5 | -3356416,0 | -3470483,0 | -3490085,2 | -3510978,4 | -3533199,2 | -3556780,9 | -3581760,0 | -3608168,9 | Hf
Ta | -3462685,7 | -3471997,6 | -3586065,0 | -3605668,2 | -3626562,9 | -3648783,8 | -3672365,8 | -3697344,9 | -3723752,6 | Ta
el j Mg Al Sc Ti v Cr Mn Fe Co e?_ i
Eij Ni Cu Zn Zr Nb Mo Pd Hf Ta 2,
-998231,4 | -1042274,1 | -1088586,4 | -1680343,3 | -1752948,9 | -1828134,0 | -2155490,2 | -5454044,2 | -5627411,5 | Ni
e -1086317,9 | -1132625,7 | -1724379,5 | -1796986,0 | -1872171,0 | -2199537,5 | -5498078,8 | -56714474 | Cu
Ni | -665488,5 -1178926,2 | -1770687,8 | -1843292,0 | -1918477,7 | -2245852,6 | -5544386,1 | -5717751,5 | Zn
Cu | -694850,4 | -724212,7 -2362431,4 | -2435044,2 | -2510238,4 | -2837607,2 | -6136130,7 | -6309505,1 Zr
Zn | -725727,6 | -755085,4 | -785952,1 -2507661,1 | -2582856,8 | -2910207,6 | -6208744,5 | -6382124,0 | Nb
Zr | -1120235,8 | -1149590,5 | -1180461,8 | -1574955,1 -2658046,5 | -2985388,8 | -6283939,8 | -6457321,4 | Mo
Nb | -1168642,9 | -1197996,5 | -1228867,6 | -1623361,7 | -1671769,0 -3312750,0 | -6611307,8 | -6784669,1 | Pd
Mo | -1218765,6 | -1248119,6 | -1278989,2 | -1673489,3 | -1721896,4 | -1772024,5 -9909830,0 | -10083205,7 | Hf
Pd | -1436995,0 | -1466360,0 | -1497238,7 | -1891745,0 | -1940147,8 | -1990267,7 | -2208501,5 -10256586,56 | Ta
Hf | -3636036,0 | -3665389,7 | -3696259,9 | -4090755,0 | -4139162,4 | -4189290,3 | -4407544,8 | -6606555,1 e,
Ta | -3751617,8 | -3780970,2 | -3811840,4 | -4206336,2 | -4254744,8 | -4304872,7 | -4523122,1 | -6722137,1 | -6837720,5
e Ni Cu Zn Zr Nb Mo Pd Hf Ta e,
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2.3 Algoritmo Genético

Para a solugdo de problemas de design de materiais, € necessario um
algoritmo de otimizagdo para se obter o resultado desejado. Por esse motivo, o
algoritmo genético (AG) € uma boa escolha para esse tipo de problema. Um AG é
considerado uma meta-heuristica inspirada na teoria da evolugao, na qual diz que
0os genes de uma populagdo sdo passados de geragcdao em geracgao, visando a
evolugao e dando continuidade aos individuos. Por isso a escolha desse método

para este trabalho.

Os AGs abordam conceitos como individuos, populacédo, genes, selegao,
reproducdo e mutacao, visando alcangar uma solugdo o mais proxima possivel do

ideal.

No trabalho desenvolvido em [2], cada individuo | representa um material
que contém como genes G seus elementos quimicos, logo, a maneira como cada
individuo foi representado foi através de uma lista no formato | = [G1, G2, G3,...Gn],
onde cada gene recebe um numero de 0 a 100, sendo esse valor representacao da

concentracado de cada elemento quimico no material ou liga.

Sabendo disso, o operador devera escolher o tamanho da populagéao inicial e
quais 0s genes que participardo do processo. Esses genes receberdo valores
aleatdérios com as devidas restricdes e condi¢cdes desejadas. Para esse trabalho, os
19 principais elementos presentes em ligas multicomponentes para armazenamento
de hidrogénio foram utilizados como genes, séo eles: Mg, Al, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co,
Ni, Cu, Zn, Zr, Nb, Mo, Pd, Hf, Tae W.

A préxima etapa aborda a funcao de aptidao. Esta € uma funcéo que calcula
um valor “6timo” para cada individuo para saber se ele fara parte da préxima etapa,
a reproducgao. Quanto menor o valor obtido pela fungédo aptiddo, maior a chance de
o individuo ser selecionado. O trabalho de Cassar et.al [12] explica mais

detalhadamente essa fungao e apresenta uma forma genérica dela na equagéao 24:

fO) = jw (x —x) + ¢ (24)

na qual x € o valor de uma propriedade a ser otimizada apresentada pelo individuo,
X4 O valor desejado dessa propriedade e w, peso escolhido para tal propriedade, por

fim, €, € o valor da penalidade para o individuo caso ndo atenda um valor desejado.
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A parte interna da raiz quadrada € nomeada de problemas de design, na qual sdo
implementados os parametros do tipo Predict, que sao parametros de maximizagao
ou minimizagdo de valores, dependendo do parametro escolhido, ou seja,
otimizagdo. A parte externa da raiz quadrada é nomeada de penalidades de
problemas de restricdo, na qual sdo implementados os parametros do tipo
Constraint, que s&o parametros de restricdo ou limitagdo, logo é necessario
configurar um intervalo de valores para que o valor buscado esteja dentro do

intervalo. E possivel adicionar mais propriedades e penalidades a equacéo 24.

Na etapa seguinte, ocorre a selegédo dos pares de individuos para reprodugao
que passardo seus genes para a geragao seguinte. Esses individuos séao
selecionados de acordo com o valor de aptiddao obtido. Os individuos que
apresentarem menor valor de aptiddo terdo maior probabilidade de serem

selecionados.

Sequencialmente, ocorre o crossover, que € o momento no qual ocorre a
troca de genes entre os pares selecionados anteriormente. Aleatoriamente um
ponto na lista | € escolhido e todos seus genes até ponto sao trocados entre o par

de individuos, originando 2 novos individuos que serao adicionados a populagao.

Por fim, a ultima etapa € a mutagdo, 0 momento no qual os genes dos novos
individuos podem receber um valor aleatério, resultando em diversidade aos genes

e evitando uma convergéncia que poderia acontecer prematuramente.

O ciclo é repetido até um determinado numero de geragbes ou até o
momento que a nova geracgao ja ndo € mais suficientemente diferente da anterior,
assim, entregando o resultado final. Devido a aleatoriedade do processo, o
resultado obtido pode n&o ser totalmente otimizado, mas muito préximo do desejado
[12].

Na figura 5, é apresentado um esquema visual do fluxo de maneira

simplificado de um algoritmo genético.
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Inicio

Mg, Al, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn, Zr, Nb, Mo, Pd, Hf, Tae W
Banco de dados de propriedades de elementos

Populagdo Inicial

rnu.zvu_zzro.z Nbu.szul, [Tiuzsvuls"bo.ls.rausl, [nu.zzro.zM quHfM]

Calcular valor de aptidao

’¢

¢,Q, 5, VEC,,, MM, H, e AH

Critério de terminacao satisfeito?

AT 1.4, "Mg":
Nb1in0 T MM=52388  phi=20234  VEC=4.252 --41.993 - 57.587 HM = 0.038 _H?i')"?sz
£9.93, V"1 .79

Figura 5: Esquema de fluxo de um algoritmo genético.

#

do, proxima geragao

N
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3 OBJETIVOS

O objetivo do trabalho presente € dar continuidade ao algoritmo genético

desenvolvido em [2], que utiliza os parametros ¢, Q, d, VEC, AH_, AH; e MM para

calcular composi¢cdes de ligas multicomponentes para armazenamento de
hidrogénio. Para isso, sera adicionado o parametro Hy,, e o parametro entalpia de

platd (AH,.), que auxiliara nos calculos dos diagramas PCT em [1].

O algoritmo genético continua sendo desenvolvido na linguagem Python e
sera disponibilizado abertamente para que possa ser usado e continuar contribuindo

para novos estudos.

O algoritmo esta disponivel no repositorio no Github em

<https://qithub.com/victorsdias/Hydrogen Storage>.
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4 MATERIAIS E METODOS

A nova versdo do algoritmo genético foi escrita em cdédigo aberto na
linguagem de programacado Python 3.12.1 em conjunto do ambiente de
desenvolvimento integrado Jupyter Notebook (Anaconda3). O Python é uma
linguagem poderosa por ser moderna, relativamente simples e com uma

comunidade muito ativa ao redor do mundo, facilitando seu desenvolvimento.

O Python contém varias bibliotecas, que sdo pacotes que contém fungdes ja
prontas, criadas e testadas anteriormente, para facilitar as atividades dos usuarios.
Neste trabalho, as principais bibliotecas utilizadas foram a GLAS (Genetic Lookup
for Apt) [12], criada no Departamento de Engenharia de Materiais da Universidade
Federal de Sao Carlos visando a solugao de problemas de design de materiais e a
biblioteca mendeleev. As outras bibliotecas utilizadas foram pprint, itertools,

datetime, pandas, Numpy, math e scipy.

Primeiramente foi feita a busca e leitura de literaturas sobre ligas
multicomponentes para armazenagem de hidrogénio e algoritmos genéticos. Em
segundo lugar, foi estudada a estrutura da primeira versao do algoritmo em [2]. Por
fim foram criados os dois novos parametros, criando as fungdes que realizaram os
calculos solicitados e depois implementando na area “Fungbées Vetorizadas”, sendo

a mantida estrutura com as classes do tipo Predict e Constraint.

def parHM(compositions): #determines the Entholpy due the phase transition from the reference -- H M diff from 8 only for
compNorm = normalizer{compositions)

alpha_tensor = np.zeros{[len(compMorm),len{bonding_alpha),len{bonding_alpha)],dtype=Ffloat)
delta_tensor = np.zeros([len(compMorm),len{bonding delta),len({bonding_delta)],dtype=Ffloat)

for i in elements:
for j in elements:
alpha_tensor[@:,np.where(bonding_alpha==1i)[8],np.where{bonding_alpha==3)[8] ]=compMorm[@: ,np.where(elements==1)[¢
delta_tensor[@:,np.where(bonding_delta==1i)[8],np.where{bonding_delta==3)[8] ]=compMorm[@: ,np.where{elements==1)[¢

average_bond_alpha = alpha_tensor * bonding_alphal[@:,1:]
average_bond_alpha = np.sum(np.sum(average_bond_alpha,axis=1),axis=1)
E_total_alpha = average_bond_slpha * 4

average_bond_delta = delta_tensor * bonding_delta[@:,1:]
average_bond_delta = np.sum(np.sum(average_bond_delta,axis=1),axis=1)
E_total_delta = average_bond_delta * 6

HM = (E_total _delta - E_total_alpha).astype('floatsd')
#HM = HM.astype( "float64')

J*comp[np
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Figura 6: Funcdo em python para Hy,.

def parHplat({compositions):
compilorm = normalizer{compositions)
# print{compNorm)
plat_tensor = np.zeros([len(comphlorm),len(hi_values),len(hi_values)],dtype=Ffloat) #crig um vetor de zeros com @ mesma gl
# composition_vetor = np.zeros{len{hi_vaolues)) #crio um vetor de Zeros com @ mesma quantidode de coordenadas gque entrodas
for 1 in elements:
for j in elements:
plat_tensor[@:,np.where{hi_values==1i)[@],np.where{hi_values==3)[8]]=complorm[8: ,np.where{elements==1)[B]]*comphc
# composition_vetor[np.where(hi_values ] ] = compNorm[i
ha = plat_tensor[@:,8:,1] * hi_values[8:,1] #corrigi
ha = np.sum{ha,axis=1)

hd = plat_tensor[@:,8:,3] * hi_values[8:,3]
hd = np.sum(hd,axis=1}

return Hplat

Figura 7: Fungcdo em python para H,,.

Os parametros do tipo Predict sdo utilizados para problemas de design de

ligas, como comentado anteriormente na secdo 2.3, sendo parametros de

otimizagao, buscando o maximo ou minimo . Os parametros AHOO, AH;, MM, H, e
AH . se encaixam nessa classe, que buscam solugbes para problemas de
maximizagao ou minimizagao.

Os parametros do tipo Constraint sao utilizados para problemas de restricao
ou limitagdo, pois buscam resultados dentro de uma faixa de valores especifica.

Para esse tipo, todos os parédmetros do trabalho se encaixam: ¢, Q, 6, VEC, AH_,

AH;, MM, Hy e AH,,; por terem uma faixa de valores configurada, como exemplo, a

faixa de valores de MM ser entre 40 g/mol e 80 g/mol.

Depois de definir todos os parametros, a etapa final é definir o tamanho da
populacdo em ‘population_size’ e o Hall of Fame em ‘hall of fame’ que é a
quantidade de composi¢des que serado selecionadas por rodada com o melhor valor
de aptidao. O Apéndice A, encontrado no fim do trabalho, explica como instalar as
bibliotecas dentro do ambiente de desenvolvimento integrado e como configurar a
lista de elementos participantes (array elements) e os parametros Hy e AH,,. Para
mais detalhes sobre as configuragbes dos parametros anteriores consultar [2].

Todos os parametros ja implementados anteriormente, continuam sendo
utilizados na nova versao do AG. Entretanto, o elemento Lantanio (La) foi retirado
em relagcdo a versdo anterior devido ndo ser incluido no modelo utilizado para os
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calculos dos novos parametros implementados.

Para a determinagao do parametro H,, foi utilizada a seguinte equacgao:

H =¢ —¢ (25)

M total total

o4 1) ~ ~ .
onde Etot e Emmz sdo representadas pelas equacdes 17 e 18 respectivamente,

al

utilizando os valores de ligag¢des entre atomos obtidos na tabela 3.

Para a determinacdo do parametro AH,,, primeiro foi calculado hy para cada
fase conforme a equacéao 19 utilizando os valores de composicdes e os valores da

tabela 2, obtendo:

(04 o o
AHm(cH) H, + hm. c, (26)

8 8 8
AHm(cH) H, + hm. c, (27)

nas quais foram considerados para a fase CCC C, =1 e para o hidreto CFC C, = 2,

obtendo:
(04 (04 04
AH (c,=1) = H_+ Lh_ (28)
8 8 8
AH (c,=2) = H_ +2.h (29)

8 a
AHm(cH)—AHm(cH)

— , obteve-se a equacéao final utilizada:
H8 Ha

Foi considerado AH = =
plat
AH  =H —H* +2.0° —h° 30
plat T M M m m ( )
Na primeira etapa, foram realizados alguns testes rapidos para verificar se os
parametros implementados retornariam algum resultado. Foram configuradas uma

populagao inicial de 400 individuos, 100 geracdes, 5 repeticbes e os parametros

escolhidos foram ®, VEC, AH_, AH;, MM, Hy e H,.. Depois de conferidas as 5

linhas de repeticdes e os valores das colunas e confirmado positivamente o retorno
de resultados, iniciaram-se as situagdes reportadas na secdo 5 de Resultados e
Discussdo. O numero de repeticoes de 20 foi utilizado para saber se os resultados
seriam consistentes ao decorrer das repeticdes, por isso todas as linhas reportadas
foram analisadas uma por vez.

Para o Problema 1, foram escolhidos 5 elementos, pois o interesse era saber

o comportamento do AG com a implementagcdo dos novos parametros e poucos
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elementos participantes.

Para o Problema 2, foram mantidas as configuragdes do problema anterior,
porém, foram utilizados todos os elementos quimicos com o objetivo de analisar o
efeito da quantidade de elementos participantes sobre os pardmetros escolhidos.

Para os Problemas 3 e 4, foram mantidas as configuragdes dos parametros,
porém, foi alterada a faixa de valores de MM, com o objetivo de analisar o efeito
dessa reducao sobre os parametros escolhidos.

Para o Problema 5, o tamanho da populagao inicial foi aumentado, com o
objetivo de analisar o efeito do tamanho da populagao inicial sobre os parametros
escolhidos.

Para os Problemas 6 e 7, foi removida a restricido no valor da fracdo atdomica
dos elementos quimicos e usadas as configuragdes dos Problemas 2 e 3
respectivamente, com o objetivo de analisar o efeito da remogao dessa restricao nos
parametros escolhidos.

Para o Problema 8, o objetivo foi testar o efeito da alteragdo da faixa de
valores do parametro H,, sobre os parametros e elementos escolhidos.

Para o Problema 9, aumentou-se muito a faixa de valores de MM para
analise do efeito de uma faixa grande sobre os parametros escolhidos.

A tabela a seguir apresenta de forma resumida os parametros com seus
respectivos valores e objetivos utilizados neste trabalho com destaque para cada

ponto atacado.
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Tabela 4: Resumo dos valores e objetivos dos parametros.

AR Tamanho N° de
H,a ] o
Problema Elemento MM ¢ VEC AH f Hu (kJ/mol) plat Fr_aggo N dfz da B Hall of repeticde
s (g/mol) (kJ/mol) Atémica Geragbes Populaca Fame
(kJ/mol) s
(kJ/mol) o
Mg,Al, Ti, Minimizar R } (-60) - 0,1 <Mg
1 Nb, Mn 42-80 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 -80) <035 200 4000 1 20
Minimizar ~ } (-60) - 0,1 < Mg
2 Todos 42-80 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 (-80) <035 200 4000 1 20
Minimizar (-60) - 0,1 < Mg
3 Todos 42-70 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 (-80) <035 200 4000 1 20
Minimizar (-60) - 0,1 <Mg
4 Todos 42-60 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 (-80) <035 200 4000 1 20
Minimizar R } (-60) - 0,1 < Mg
5 Todos 42 - 60 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 (-80) <035 2000 4000 1 20
Minimizar ~ ; (-60) - B
6 Todos 42-80 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 (-80) 200 4000 1 20
Minimizar (-60) -
7 Todos 42-70 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 (-80) - 200 4000 1 20
Minimizar 0,0<Ti<
8 Todos 40 - 80 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 0 - (-100) 0.35 200 4000 1 20
Minimizar (-60) - 0,0<Ti<
9 Todos 40 - 100 >20 <6,87 <-20 <-40 >0 (-20) 0.35 200 4000 1 20
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

O algoritmo genético foi aplicado a nove problemas de design de ligas
multicomponentes para armazenamento de hidrogénio. Nos cinco primeiros
problemas, os mesmos parametros de design utilizados no trabalho desenvolvido
por J.Faria [2]. Portanto, € possivel comparar e apresentar as alteracdes nas

composi¢des encontradas devido a adicdo de dois novos parametros, Hy € AH,.

Para os quatro ultimos problemas, foram escolhidos parédmetros de design de
entalpia e massa molar, além dos paradmetros de estabilidade da estrutura CCC,
porém, foram desconsideradas as restricdes nos elementos da composigcédo, de
forma que é possivel analisar o efeito dessas restrigdes nos resultados. Todos os
relatorios de busca com as listas de configuragbes para cada problema estédo

disponiveis no apéndice B.

5.0 Resultados

A seguir sao apresentados as descricbes e resultados dos problemas,
considerando as melhores composi¢gdes que obtiveram o menor valor de aptidao.
Caso algum elemento selecionado ndo apareca na tabela de composigdes, significa

que sua fragdo molar é zero em todas as ligas dos problemas.
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5.1 Problema 1

Para o Problema 1 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Mg, Al, Ti, Nb, Mn;
e MM: Minimizar
o Minimo: 42 g/mol;
o Maximo: 80 g/mol;
o & >20;
e VEC <6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

o AH; < -40 kJ/mol:

e Hy,>0kJ/mol
o AH,
o Minimo: -80 kJ/mol
o Maximo: -60 kd/mol
e Fragao Atémica de Mg: 0,1 < Mg < 0,35;
e Numero de Geracdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 5 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configura¢des do

Problema 1:
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Tabela 5: Composicdes obtidas a partir do Problema 1.

o
Hoa "o Al m M No (gllvrlnwll) phi VEC oA, (k Jf:;) (kJmol) (k;z:::l)
(kJ/mol)
1 76 1,5 65,2 6,1 19,7 55,1 20,2 4,2 -39,3 -56,3 0,5 -60,9
2 78 1,6 62,8 3,1 24,8 57,1 20,0 4,2 -40,0 -56,8 0,2 -60,7
3 7,5 1,7 69,2 75 14,2 52,7 20,0 4,2 -39,2 -56,7 0,1 64,8
4 7,7 1,5 64,6 4,6 21,5 55,8 20,1 4,2 -39,7 -56,7 0,2 61,7
5 12,1 6,0 66,4 3.4 12,1 49,4 20,2 3.9 -34,9 -55,5 -4,2 -60,0
6 7,5 25 67,5 8,38 13,8 52,4 21,6 4,2 -38,0 -55,5 0,1 -60,2
7 7,5 1,4 65,1 48 21,2 55,7 20,0 4,2 -39,9 -56,8 0,3 62,3
8 78 1,6 62,8 3,1 24,8 57,1 20,0 4,2 -40,0 -56,8 0,2 -60,7
9 10,0 4,0 64,7 3.3 18,0 53,0 20,4 4,0 -37,2 -56,0 2,4 -60,4
10 7.1 1,0 63,3 3,1 25,5 57,7 20,1 4,2 -40,8 -57,2 0,7 62,0
1 73 1,6 61,3 1,6 28,2 58,7 21,2 4,2 -40,6 -57,0 0,2 -60,1
12 6,6 0,9 62,3 - 30,2 59,7 20,0 4,2 -42,2 -58,1 0,4 64,0
13 7,5 1,4 64,4 3.4 23,3 56,5 20,0 4,2 -40,3 -57,1 0,1 62,9
14 73 1,8 70,6 9,2 11,0 51,4 20,1 4,2 -38,8 -56,4 0,3 64,7
15 6,7 0,7 65,1 2,7 24,8 57,5 20,1 4,2 -41,7 -57,9 0,6 -65,6
16 7,0 1,2 69,8 7,0 15,1 53,3 20,1 4,2 -40,2 -57,3 0,4 67,0
17 7,5 1,4 64,4 4,1 22,6 56,3 20,1 4,2 -40,1 -56,9 0,3 62,1
18 79 1,8 64,9 53 20,2 55,1 20,1 4,2 -39,2 -56,4 0,1 61,2
19 11,0 5,1 65,7 3,7 14,6 51,1 20,6 4,0 -35,9 -55,6 -3,3 -60,1
20 10,2 4,2 67,0 59 12,7 50,7 20,2 4,1 -36,3 -55,5 2,2 -60,1
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5.2 Problema 2

Para o Problema 2 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar
o Minimo: 42 g/mol;
o Maximo: 80 g/mol;
o &> 20;
e VEC <6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

o AH; < -40 kJ/mol:

e Hy,>0kJ/mol
o AH,
o Minimo: -80 kJ/mol
o Maximo: -60 kd/mol
e Fragao Atémica de Mg: 0,1 < Mg < 0,35;
e Numero de Geracgdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 6 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configura¢des do

Problema 2:
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Tabela 6: Composicdes obtidas a partir do Problema 2.

AH

MM AH £ | Hu | Hoae
Liga| Mg | Al Ti \' Cr | Mn | Fe | Co Ni Cu | Zn Zr | Nb | Mo | Pd | La Hf | Ta W | (g/m| phi | VEC @ (kJi | (kI | (kI

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 7110062900 14|14 )00 |00])]00]|00]|O00]|O00]|257|00]14]00]00]00]|00]|588]|20,1| 43 |-40,7|-57,2| 0,1 |-63,2
2 |108| 00 |669|20| 002007 00| O00])]00]|20])]00]|54|20]20]00]00]61]|00]586]|203]| 43 |-363|-550]-2,1-60,2
3 91|13 |675f(00 ]| 00| 26|00 |00|O00[|00|O00]O00|91]91]|13]00]00(O00]|O00]549]202]| 4,2|-333]|-534| 0,3 [-60,7
4 73|16 |707f(00]|] 00| 08)]00|00|O00|O00|O00]O00O|B89]89]|00]00]08]|00]|O08]564]200]| 4,1|-34,7]|-542| 0,2 |-67,7
5 |106| 13 |656 |07 |00|00])07 00]O00]O00]|O00]|O00|73]|40])]13]00]07]60]|20]626|205]| 4,1 |-33,5(-52,8]-1,8-60,3
6 [101| 20 |664 )| 00 ) 00 ] 20}00 |00} O00]|O00]|O07])]00]101] 34 |00/|00]|O00]|54]00]|586]|204]| 41 |-364]|-553]|-0,9 |-60,1
7 | 111|100 |647|07|00]00|f00]00|O00])]O00]|00])]00]|®65]|07]20]00]00]144]| 00 |688]|204]| 4,1 |-39,1]|-57,0]-1,9 |-60,4
8 |103| 00 |630f07 |07 ]00(f00]]00|O00]O00]]O00]|]O00]158|34]21]|00]00]34]07]|609]|201]| 42 |-362|-54,7|-0,8|-60,1
9 |107| 33 |667|07 |07 |07 0000 O00])]O00]|O00]O00|380]|53]13]00]00]|20]07]553]|218]| 4,1 |-329|-534]|-2,7-60,5
10 | 101| 0,7 |676| 07 | 00| 20|00 00| 00)00]|00]O0O]|34|54]14]00)]00]388]|00]621]202]| 42 |-357|-549|-04[-60,3
1 |126| 0,7 |636| 07| 00| 00]00]}|00]]O00]|O00]|O07]|00]132] 33|26 |00]00]26]00]575]|204]| 42 |-354]|-552|-2,6 [-60,0
12 | 10| 14 |658 ]| 00| 00| 21 |00 |00} O0O0]|O0]O07]00]103]| 21|07 |00]|O00]|27]|34]596]200]| 4,2 |-324]|-51,2]-1,6 |-60,0
13 | 93| 00 |674| 00| 0000|0000} O00]00]O00]00|93(|105|23|00])]00]|12]|00]578]201]| 43 |-337]|-538] 0,1 [-63,0
14 | 101 00 |614| 13 | 00| 00 |00 00| 00]O00]|00]00]203f13]25]00])]00]32]|00]609]|221]| 42 |-388]|-565]|-1,5]-604
15 | 89 | 10 |653| 00 | 00| 10|00 00| 00)]00|00]00|99]|30]00]00]10]99]|00]660]|210][ 41 |-385]|-565| 0,0 |-60,4
16 | 10,1 | 1,3 |658 ]| 00 | 00| 00 | 0,7 OO0 | OO | OO0 ]|O7 |O00]101] 60 |13 |00]|O07]|13]20]590]207]| 4,2 |-32,1|-51,8] -1,6 |-60,5
17 | 10,2| 2,0 |653 | 14 | 00| 20 | 00 OO0 | OO0 | OO0 |00 ]|00]122]| 34|07 |00]|O00]|27]00|564]203]| 4,1 |-36,1|-553]|-1,1]-60,3
18 | 72 | 00 |639| 00|00 ) 000000} O00]00]O00]00]|196(21]00]00])]00]|10]|62]|658]|204]|42|-329|-49,1] 03 |-62,7
19 |106| 0,7 |669| 14 | 00| 14 |00 00| 00 )00 |07 |O00]| 423514 ]|00)]00]|70]|21]622]209]| 42 |-337|-525]|-1,5]-60,3
20 | 106 0,7 |66,2| 00| 00| 40|00 (00| OO|O0|13 |07 |66]| 40| 1300|2607 13]578]200]( 4,3 |-335]-534|-1,3-60,0
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5.3 Problema 3

Para o Problema 3 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar
o Minimo: 42 g/mol;
o Maximo: 70 g/mol;
o &> 20;
e VEC <6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

o AH; < -40 kJ/mol:

e Hy,>0kJ/mol
o AH,
o Minimo: -80 kJ/mol
o Maximo: -60 kd/mol
e Fragao Atémica de Mg: 0,1 < Mg < 0,35;
e Numero de Geracgdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 7 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configura¢des do

Problema 3:
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Tabela 7: Composicdes obtidas a partir do Problema 3.

AH

MM AH f | Hu | Hoe
Liga | Mg Al Ti \' Cr | Mn | Fe Co Ni Cu | Zn Zr Nb | Mo | Pd La Hf Ta W |(g/m| phi | VEC “ (kJ! (kJ/ | (kJ/

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 10,3 0,0 |630| 07 | 00| 21)|00]00]O00]00]|O00]O0O0|178) 27|21 ]|00]|00]| 14|00 |580]|204] 42 |-37,3]|-557|-0,5-60,0
2 |13 13 |653|07|00)13)]00]00}|O00|O00]|O07)|O00O|13]33]13|00]|O00]33]|00|571]|205]| 42 |-358]-553|-1,7|-60,4
3 91100 |691]00(f00)18)00}|00|O00|O00|f00) ]O0O|O09]|91]18]|00|O09]|S64]|09 |626]200] 43 |-332(-529| 0,1 |-61,8
4 |130| 48 |671]00) 002100 |0O0|O0|fOO0]O7 |00)] 48|07 |00]|00]|21]|48]00 |556]|200]( 39 |-348|-56,0|-4,1|-60,1
5 88 | 00 |658) 00| 00| 44|00 |00)]O0O0O]|O00O]O9 |OO]|140| 26|09 |00]| 18| 00|09 |578]|200]| 43 |-36,5(-54,7| 0,0 |-61,8
6 [102] 07 |642]| 29| 00) 07 )|O00]O0O0]|OO]O00]|O00O0])]OO|S88 )07 ]15]|]00]|O00]95]|07 |642|208] 41 |-37,7(-556]-1,7 |-60,1
7 [101] 00 |649]| 00| 00)O00)]O00]OO0|]O0]O00]|O00])]O00|O95 )| 41]14]00]O00]101]| 00 |66,0]|204] 42 |-37,6(-559|-0,3 |-60,1
8 65| 00 |636]|00|00)]09)00]}|00|O00]|O00]|O00])]00|f271]09]00]00]O00]O09]|00 |603|200] 42 |-420](-57,9| 14 |-64,5
9 8o |11 |667]|11|00]23)1100|00]|O00]|O00])]00|92]23)]00] [00]O00]|380]|O00 |620]|201]|4,2 |-382]|-558| 0,1 |-60,8
10 | 10,3| 0,7 |671]07 | 07 | 07 |00 |O0O|OO0O|OO]|14]|]00]|62]|62]|14|00]| 00| 41]07 |586]200] 43 |-33,5(-532|-1,1-60,2
11 10,1 0,0 | 623 |06 | 00| 06 |00 |00 O00]]O00]|O00]|]00|f195]25)]|19]00]00]25]|00 |600]|207] 4,2 |-381]|-56,1|-0,5|-60,2
12 | 108 2,0 |655| 07 | 14|07 | 00O |]OO|OO|OO |14 |07 ]| 74|27 |14 ]|00]| 14|07 | 34 |582]|200] 42 |-30,8]|-50,7| -3,1 |-60,1
13 | 11,9 00 |656 |07 | 00| 26 |00|00|O00|O00]13]00]106]| 33|26 |00]|O00]|O07]07|552]203]| 43 |-343(-539|-1,9|-60,2
14 | 104 00 |66,0| 00 | 07 | 28 |07 |OO|OO0|OO0O]OO]|]OO]|63]|14]|21|00]|O07]|63]28|634]200] 43 |-33,7(-522| -1,4|-60,0
15 | 109 20 |639| 14| 00| 14|07 |00 | 00| 00| O00]00]136|]00] 14 |00]| 00| 27|20 |584]|206] 4,1 |-34,9|-534|-2,7 |-60,1
16 | 105 00 |647 ]| 20| 07| 13|00 }|O0|O0O0|O00]|13]00]|18]|13]|20]|00]|O07]|26]13]590]|204]| 43 |-357(-54,2|-2,0|-61,2
17 | 10,1 0,0 64900 | 00 | 14 |00 |00 |00 00|14 ]00]122| 2007 |00]|O07]|68]00|625]201]| 42 |-3871(-562]|-0,6 |-60,3
18 | 10,2 00 |631] 13| 06 | 13|00 |00} O00|O00]O00]00]153| 13|19 |00]|O00]|51])]00]610]201]| 42 |-382(-56,2]|-0,8 |-60,0
19 | 101 13 |664 |07 | 07 | 27 |07 |0O0O|O0|O0O0]OO]|]O00]| 87|27 |13 |00]|O07]|34])]07 |578]202]| 42 |-352(-54,4]|-1,3|-60,9
20 |105]| 00 |639|08| 08|23 |00])]00]00]00]|00]|o00]|143|15|23]00]00]23]|15|591]|202]| 42 |-355]-539]|-1,2]-60,4
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5.4 Problema 4

Para o Problema 4 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar
o Minimo: 42 g/mol;
o Maximo: 60 g/mol;
o &> 20;
e VEC <6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

o AH; < -40 kJ/mol:

e Hy,>0kJ/mol
o AH,
o Minimo: -80 kJ/mol
o Maximo: -60 kd/mol
e Fragao Atémica de Mg: 0,1 < Mg < 0,35;
e Numero de Geracgdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 8 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configura¢des do

Problema 4:
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Tabela 8: Composicdes obtidas a partir do Problema 4.

MM AH AH; Hu | Hpuat
Liga | Mg Al Ti v Cr | Mn | Fe Co Ni Cu | Zn Zr Nb | Mo | Pd La Hf Ta W |(g/m | phi | VEC (kJ/ (kJ/ | (kJ/

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 10,2 0,7 | 63,5] 0,7 | 0,0 15100 | 00 |00])] 00| 00| 00 |168] 29 15100 | 00| 22| 00 |582]20,7]| 42 |-37,2|-55,7| -0,7 |-60,2
2 16| 2,1 |664| 14 | 00| 34| 00|00 |00} 00] 07 ] 00| 82] 27 14 100 | 07 | 0,7 | 0,7 | 53,7 |20,1| 4,2 |-33,9|-54,0| -2,2 |-60,1
3 1,2 0,7 |651| 13 | 00| 46 |00 }| 00 |OO]| O00]]O00]O00](|1,2]07]20]00]1]07]20]0,7 |564]20,1| 4,2 |-36,2|-55,1]-1,4|-60,4
4 1061 0,7 |656 | 0,7 | 0,0 | 3,3 | 0,7 | 0,0 | 0,0 | 0,0 1,3 1 0,0 |126 | 0,0 1,3 100 | 0,0 | 2,0 1,3 | 56,7 | 20,0 | 4,3 |-35,8|-54,0| -1,8 |-60,5
5 10,3 0,7 |669]| 0,7 | 00 | 28 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 00 | O,7 | OO0 | 83 | 55 14 100 | 00| 28 | 0,0 | 56,5]|20,2]| 42 |-349]|-54,4| -0,5 |-60,3
6 124 28 |669]| 0,0 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 2,1 00| 76| 28|07 |00]|00]| 28] 21 ]|564])]204]| 41 |-32,1|-52,3|-3,6 |-60,3
7 12,8 | 4,7 | 676 0,0 | 0,0 14107 | 00 | 00| 00| 0,0 | 00 | 54 14107 | 0,0 | 0,0 | 41 1,4 | 54,7 | 20,3 | 4,0 |-32,7|-53,6 | -4,1 |-60,3
8 104 26 | 649 1,3 | 0,6 19100} 00)|]00)]O0O0O]|O6|O00]136]| 13| 06 | 0,0 | 0,0 1,9 | 0,0 | 549 | 204 | 4,1 |-36,4|-55,5] -2,2 | -60,1
9 10,1 14 |674]| 0,7 | 00| 43 | 00| 00 |OO)|] OO0 | 00|00 ]|72]|29]| 07 ]001]00]| 51 0,0 | 57,3 20,1 | 4,1 |-36,3|-55,4| -0,5 | -60,4
10 |110| 14 |671] 0,7 | 00 | 48 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | O,7 | 0,0 | 89 | 2,7 1,4 1 0,0 | 0,0 1,4 | 0,0 | 53,4 | 20,2 | 4,2 |-353|-54,8 | -1,2 | -60,2
1" 1241 0,7 | 634 26 | 0,7 | 0,0 | 0,0 | 00 | OO )| OO | 00 | 00 |92 |20|33]|]001|07] 52] 00 ]597]|20,0]| 42 |-359|-55,7]-3,2|-60,1
12 |105| 0,7 | 64,7 O,7 | 00 | 39 | 00 | OO0 | OO ]| OO | OO0 | O0 |144| 26 | 20| 00 | OO | O,7 | 0,0 | 553|206 42 |-36,4|-553]| -0,8 |-60,1
13 |118| 0,7 | 651 0,7 | 00| 33 ] 00| 00 }|0OO]OO}|OO]OO]|M2|33|26]1|00])]O00]|O0,7] 0,7 ]|551]|203]| 42 |-34,3|-54,1|-1,7 |-60,1
14 |101| 2,2 |659| 00 | 00 | 22 | 0,7 | OO J OO ] OO | OO0 OO0 109 29|07 }|00]|O00]| 43] 00 |577]209]| 41 |-36,1|-55,2|-1,4|-60,0
15 |10,2| 0,0 | 63,7 1,9 | 0,0 19100 | 00 |00)] 00| 00| 00 |146] 2,5 19100 | 00| 32| 00 |588]20,1]| 42 |-37,5]|-55,8| -0,5 |-60,4
16 |19 40 |66,2| 07 | 0,7 | 0,7 | OO | OO JOO]OO}|OO)|OO}|79|20|07]|00]|O00]| 261 26 |564]200]| 40 |-31,6]|-51,9]|-3,5[-60,3
17 |103| 29 |684 ]| 22 | 0,0 | 29 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 0,0 15100 | 44| 22|00 |00 |00] 29| 22]|553]|20,1]| 42 |-32,8]|-52,0|-2,3 |-60,2
18 |18 0,7 | 654 13 |00 )] 39 ] 00| 00 |00] 00| 00] 00|98 1,3 126 | 00|00 33| 00 |562]209]| 42 |-36,4]-556]|-1,9 |-60,2
19 |119| 20 |656| 07 | 00| 33 ] 00|00 }|00] 00| O0O0]|O00]}106|20]|201]00]|00]| 07 1,3 | 545 |210| 4,1 |-33,7|-53,5| -2,5 | -60,1
20 |113]| 14 |674)| 14 | 00| 43|00} 00|00} O00]O07]00]50]07 1,4 1 00 | 0,0 | 50 14 |57,3 1206 | 42 |-34,7|-53,8 | -2,0 |-60,0
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5.5 Problema 5

Para o Problema 5 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar
o Minimo: 42 g/mol;
o Maximo: 60 g/mol;
o &> 20;
e VEC <6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

o AH; < -40 kJ/mol:

e Hy,>0kJ/mol
o AH,
o Minimo: -80 kJ/mol
o Maximo: -60 kd/mol
e Fragao Atémica de Mg: 0,1 < Mg < 0,35;
e Numero de Geracgdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 4000;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 9 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configura¢des do

Problema 5:
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Tabela 9: Composicdes obtidas a partir do Problema 5.

AH

MM AH_ f | Hw | Hp
Liga | Mg Al Ti v Cr | Mn | Fe Co Ni Cu | Zn Zr Nb | Mo | Pd La Hf Ta W |(g/m| phi | VEC (kJ/ (kJ/ | (kJ/

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 108| 06 |637| 19 00| 25|00 )]00)]O00|O00]|O00]|O0O0]108|25]|19 00| 25| 25|00 |594]201] 42 |-365]-559| -1,5-60,0
2 |105| 00 |645| 00| 00|39 ]|]00]|00)]00|O00(|fO00]|O00]151]20]20]00]|00]|20]|00|572]201]| 42 |-37,3|-558| -0,4 |-60,3
3 10,1 14 |669| 0,7 | 00 | 20 | 0,0 | 00 | 00 | OO0 | OO | OO | 74 | 7,4 14 | 00| 0,0 | 20 | 0,7 |56,7]| 20,3 | 4,2 |-32,9|-53,0| -0,4 |-60,0
4 10,0 0,7 | 66,0 | 0,7 | 0,0 1,3 100 |00)] 001} O00]|00]00] 93|67 1,3 100 | 00| 40 | 0,0 |59,0]20,1| 42 |-350]-545| 0,0 |-60,2
5 |104| 00 |649|06 | 00|19 ]|]00]00|O00|O00]|O00]|O00]123]52]|19]|00]| 00| 19|06 |582]200] 42 |-349]-54,1|-0,2|-60,4
6 |101| 00 |671}|07 | 00| 54 ]|00])]00|O00|O00]|O00]|O00]87]|40]20])]00]|O00]|20]|00 |556]200] 43 |-358]-548| 0,0 |-60,8
7 10,1 0,7 | 651 |13 | 00| 2,7 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | O,0 | 0,0 | 0,0 | 121 | 3,4 1,3 100 00| 34| 00 |579]203| 42 |-36,7|-554| -0,4 |-60,3
8 10,0 0,7 | 66,7 | 00 | 00 | 6,0 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | O,0 | 0,0 | 0,0 | 10,7 | 2,7 1,3 100 00| 20 | 0,0 |553]20,1]| 42 |-36,3]|-55,1| 0,0 |-60,0
9 |100]| 00 |660| 07| 00| 47 |00 )|0O0O|O00O0]|O00]|O00]|O0O0]100]| 47 |20])|00]|O07]| 13|00 |564]20,1]| 43 |-355|-54,7| 0,1 |-60,1
10 | 100 0,7 |660| 13| 00 | 27 |00 |OO | OO | OO|O0O0O0]|O0O]|100| 47|13 ]00]| 00|33 |00 |576]|201]| 42 |-359]-550( -0,2|-60,5
1" 10,5 20 |658 | 0,7 | 00 | 39 | 0,0 | 00 | 0,0 | O,0 | 0,0 | 0,0 | 125 3,3 1,3 100 00| 00 | 0,0 |533]203| 42 |-353]-54,9| -1,2 |-60,1
12 | 10,0| 0,7 | 653 | 20| 0,0 | 27 | OO JOO | OO | OO )OO }|OO0|M3]53]20]}|00]|O00])]O07]| 00 |553]|]202]| 42 |-351]-54,4] -0,5|-60,2
13 | 105| 00 |645| 07 | 00| 26 |00 |OO]|]OO|OO]|O0O0]|O0] 13853 ]| 26 |00]| 00]|O00]|O00|559]|201]| 43 |-352]|-545|-0,5]-60,0
14 |101| 0,7 |658 | 00 | 00 | 47 | OO |OO]| OO |OO]|O0O0]|O00]128|27 |13 ]00]| 00]| 20| 00 [562]|203]| 42 |-36,6]-554|-0,2|-60,2
15 | 10,5| 0,0 | 658 | 0,7 | 0,0 | 46 | 00 J OO | OO | OO | OO |O0O(105]| 26 |20|00]|O00] 26|07 |573]|202]| 43 |-357]-54,5| -0,4 |-60,2
16 | 100| 0,0 |66,7 | O,7 | 0,0 | 3,3 | 0,0 | OO | OO0 | OO0 | O,7 | 0,0 | 10,7 | 3,3 1,3 100|001 33|00 |575]200]| 42 |-36,9]|-555]| -0,2 |-61,6
17 | 105| 00 |647| 07 | 00 | 33 |00 |OO]|OO|O0O]|O0O0]|O00]137]| 46 |26 |00]| 00| 00|00 |556]|202]| 43 |-355]-54,7|-0,6 |-60,2
18 | 103| 06 |645| 06 | 00|19 | 00O |OO|OO]|OO]|O0O6 |00]148|39]|13 |00 00| 13|00 |566]201] 42 |-36,2]|-551| -0,6 |-60,1
19 |10,2| 00 |653)| 14 | 00 | 34 | 00 | 00| 00 | 0,0 | 0,0 | 0,0 | 10,9 | 41 20100} 00| 27|00 |574]|20,2]| 43 |-36,1|-55,0] -0,2 |-60,0
20 |103| 0,0 |645| 06 | 00|26 | 00O |OO]| O00])]O00]O0]O00]|142] 39 1,9 | 0,0 | 0,0 19 1 00 |576|20,1| 4,2 |-36,5]|-55,3| -0,2 |-60,4

34




5.6 Problema 6

Para o Problema 6 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar
o Minimo: 42 g/mol;
o Maximo: 80 g/mol;
o &> 20;
e VEC <6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

o AH; < -40 kJ/mol:

e Hy,>0kJ/mol
o AH,

o Minimo: -80 kJ/mol

o Maximo: -60 kd/mol
e Numero de Geracdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 10 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configuragoes

do Problema 6:
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Tabela 10: Composicdes obtidas a partir do Problema 6.

AH

MM AH f | Hu | Hpi
Liga | Mg Al Ti v Cr | Mn | Fe Co Ni Cu | Zn Zr Nb | Mo | Pd La Hf Ta W |(g/m | phi | VEC (kJ/ (kJ/ | (kJ/

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 3,5 14 1699 98 | 00| 42| 00|00 )|OO)OO}|OO|OO]|M2|00|f00]00]|O00]|O00]O00]524])]202]| 43 |-420|-576] 0,0 |-70,3
2 7,6 14 1694 28 |00 )| 83| 00|00 |]OO)OO}|OO|OO]|90]}O0O7]|O07]|00]|]O00]|O00]O00]513]200] 43 |-38,0]-558]| 0,2 |-63,4
3 47120 |667|93 00| 400000 }|00]|O00]O00O0]|O00](127|07]00]00]00]|O00]O00]|529]|202]| 42 |-40,1(-56,3| 0,1 |-64,3
4 54 | 2,0 |68,0] 6,1 07| 48| 00)00}00}|00)]O0O0]OO0(|M1M6]|] 14 ] 007100 ]00] 00| O00|526]204]| 42 |-389]-559| 0,1 |-64,4
5 43| 14 |714| 64 |07 | 570000 |O00]|O00]O0O]|O0(f100|00]00]00]00]|O00]O00]|517|202]| 43 |-41,1|-574] 0,2 |-70,3
6 4,2 14 16991 98 | 00| 42 ] 00 |00 |0O0O] OO0} O7 ]| 00|77 14100 | 00 |00]) 07 | 00 |524]201]| 43 |-40,2]|-56,4| 0,0 |-67,6
7 541 07 |680)| 27 |07 | 48| 20|00 00| 00| O00]|O00]82]]27]|07]00]O00]| 41 0,0 | 579|200 44 |-376|-546] 0,9 |-61,1
8 54| 07 |680| 68 | 14 ] 27|00 )00])]00|O0O0]|O7]|00]}|102]27]07])]00]00]| 07|00 ]|542]200] 43 |-386]-556] 0,3 |-65,2
9 46 | 20 | 66,2 99 |07 | 33| 00)|00O0 |00} O0O0]|O0O0])]O00]}|106|07]|O00]O00])]O00]| 207100 |547]201]| 42 |-39,8]|-56,0| 0,1 |-63,0
10 48 | 0,7 |685| 82 |00 | 48| 00|00 |0O0] 00| O00])]O00|123}00]|0O07]00])]00]|O00]O00]|531]202]| 43 |-41,3|-57,2| 0,2 |-67,9
11 51|15 |730| 44 |07 )| 66| 00])00)]00|O00|O0O0}|00]|80]07]00])]00])]00]|O00]|O00]510]|200]| 42 |-40,1]|-57,2] 0,2 |-70,8
12 29 107|730 88 07| 36|00} 00])]00)O0OO]|O0O0|O0O0]|]88]00]|O00]O00|DO00 1,51 0,0 | 53,5|203| 4,2 |-43,0|-58,6 | 0,1 |-75,5
13 | 31|00 |787| 16 |16 | 00|08 |00|00O|OO| 16|00 ]|31]79|00|00]|00] 16| 00 |549]|200]| 43 |-389|-566| 0,1 |-80,0
14 6,9 14 16941 42 | 07| 69 ] 00| 00 |00)] 00| 00| 00|56 14107 |00 | 00])] 28| 00 |539]|]200]| 43 |-37,8]|-555| 0,2 |-62,7
15 4,1 14 1690 97 | 00| 48] 00 | 00 |0OO)] OO} O00]|O00]97]|00(|O00]O00]|O00 1,4 | 0,0 | 53,4 | 20,0 | 4,3 |-41,2|-57,0| 0,3 |-67,2
16 | 49| 14 |694]| 69 |00 | 42|00 |00 |0O0O|O0O0]|O00]O00]125]07|00]|00]|00]O00]O00]529]|203]| 42 |-41,0(-57,3| 0,1 |-69,0
17 4,2 14 1704 ] 56 1141|4900 |00 )O00O]| 0000100 ]|120] 00| 00 ])00]||00]|O00]O00]525|20,1| 43 |-40,9|-57,2| 0,2 |-69,4
18 1,9 1,3 | 64,11109 | 1,9 179106 |00 )|00) 00| 06 |O00]135| 06| 00])]00](|00]| 26])]00]576]|20,1| 44 |-40,4|-551] 1,1 |-60,3
19 | 67| 07 |746]| 07 |07 | 45|00 |00 |O00O| 00| O00]00]|]45]|60| 07 |00]|00]O00]O07]528]|201]| 42 |-362|-550( 0,2 |-71,6
20 40| 20 |67110,1) 07 | 27 | 00 | OO0 OO} OO O0O0])] OO0 12113 00]}00])]O00]|O00]O00]|531]201]| 42 |-40,0|-56,2| 0,0 |-65,5
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5.7 Problema 7

Para o Problema 7 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar
o Minimo: 42 g/mol;
o Maximo: 70 g/mol;
o &> 20;
e VEC <6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

o AH; < -40 kJ/mol:

e Hy,>0kJ/mol
o AH,

o Minimo: -80 kJ/mol

o Maximo: -60 kd/mol
e Numero de Geracdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 11 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configuragdes

do Problema 7:

37



Tabela 11: Composigdes obtidas a partir do Problema 7.

AH

MM AH f | Hw | Hpit
Liga | Mg Al Ti v Cr | Mn Fe | Co Ni Cu | Zn Zr Nb | Mo | Pd La Hf Ta W | (g/m | phi |VEC (kJ/ (kJ/ | (kJ/

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 40 | 0,7 | 671 94 | 0,7 | 27 | 0O | OO | OO }|O0O}| OO0} O0O]|148|00]| 07 ]O00]]O00]|O00] 00]543|200] 43 |-418]|-57,3| 0,1 |-68,0
2 4,3 14 |709| 78 |00 |57|00]|00]|00)]0O00O}JOO0O}|O00]99|00|O0O0]O00]O0O0]|O0]| 00]517|20,1] 4,2 |-41,3|-57,4| 0,2 |-69,9
3 48 | 21 |685| 14 | 41 | 41|00 )00 |00 |OO|OO|OO0]|96|21]00])]00]|O00]|34]|O00]567]|200]| 43 |-374]|-549| 0,6 |-62,0
4 55 1|21|690|691|00|62}|00] 00100 00]00]00]|97]07]00|O00]O00]O00]|O00]|B515]|20,1]| 4,2 |-393]|-56,1| 0,1 |-64,9
5 62 | 00 |671] 07 |00 |41 14|00} 00]|00]O00]O00]123]07]| 07 |O00]|O00]868]00]622]|234]| 43 |-403|-565]| 0,7 |-62,7
6 5508|7100} 00 |86 |00 00|00 ]0OO)]OO}]OO|70]|00]OO|JOO0]OO0]O00]|O00]|B502|202]|42]-418]-59,0| 0,1 |-78,3
7 66 | 22 |730| 15|00 |66 |07 ] 00100 O00]O0OO0]OO]|S58]36]00|O00]O00]O00]|O00]|B508]202]|42]-370[-555]| 0,0 |-67,2
8 37110773574 |07 |37|00|00}|00|0OO}OO)OO]S81]|]07]|O00]|O00]O00]¢15]00]533]|202] 4.2 |-423|-584]| 0,1 |-755
9 6,4 13 |641| 64 | 06 | 32| 0000} 00)0OO}| OO0} O0]160|06]| 06 ])|00]O00]|O06]| 00]553]|20,1] 43 |-39,3|-559| 0,1 |-61,2
10 4,7 | 20 | 671 94 | 00 | 47| 00| OO} OO]|JOO}|OO}|OO0O]|M4}|07]|O00]O00]O00]|O0] 00]524|200] 42 |-399]|-56,1| 0,2 [-64,0
1 6307|699 35|07 |63|00|00|00]|00O00)]O00]98]|21|07]|00]|O00]00]O00]526]|202]|4,3]|-386|-560| 0,7 |-66,0
12 6,2 14 |690)| 28 | 0,7 | 48| 00 | OO0 | OO J OO | OO | O0 |145}| 07 | OO ]| OO0 ] OO0 | O0]| 00 ]5341|20,1] 4,2 |-399|-570| 0,2 |-67,0
13 | 52 | 26 |649| 97 |00 | 32| 00| 00|00 |O0O0)O0OO0O|O0O]|17]|26]|00]|00]00]00])]00]|531|203]| 4,2 [-380(-549]| 0,1 |-60,3
14 6,1 14 | 676 | 41 20 |34} 00|00} 0O0O]|0OO])O7]|]O0O0O(|108|34]07|O00]O00]O00]O00]|536]20,0]|43]-369]|-547| 0,1 |-62,6
15 4,7 | 20 | 67,1 | 6,7 13 | 47| 00)00]}|00]|00]O00]O00(|134J00)]001}00]|]00]1]O00]|O00]|B530]20,1]| 4,3 ]-398]|-562| 0,2 |-64,0
16 | 43 | 14 |725| 51 |14 | 51| 00| 00|00 0O0)]O00|O00|94]|07]|00|00]00]O00])]O00]|B517]|20,1]| 4,2 |-40,6(-57,3] 0,1 |-71,6
17 37 107 | 746 | 45 | 22 151100100} 00)]00O] 07| O00])]45]|52]00]00]00 15| 0,7 | 548 20,2 | 43 |-38,0[-55,4| 0,3 |-73,8
18 48 | 20 |680| 75 | 07 | 54| 00| 00}|O0OO]|OO0O}|OO}|OO]|M6|0O]| O00]O0O0]O00]|O00]O00]522|200] 43 |-399|-56,3| 0,1 |-64,7
19 | 73|07 |730| 15|07 |73|00|00]00]0O0O0)OO|O0O]|S58]|07]|07]|00]00]22])]00]|529]|200]| 4,2 [-392(-57,0] 0,0 |-69,0
20 4,3 1,4 1709 85 | 0,0 | 21 oojoojoojoo0ofoojooy|92]|35|0071]00]1|00])]00] 00]528]|201]| 4,2 |-40,1|-56,9| 0,1 |-71,3
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5.8 Problema 8

Para o Problema 8 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar
o Minimo: 40 g/mol;
o Maximo: 80 g/mol;
o &>20;
e VEC<6,87;
o AH_<-20 kJ/imol;

. AH; < -40 kJ/mol:

e Hy>0kJ/mol
o AH,
o Minimo: -100 kJ/mol
o Maximo: 0 kdJ/mol
e Fracdo Atémica de Ti: 0,0 < Ti < 0,35;
e Numero de Geracgdes: 2000;
e Tamanho da Populagao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 12 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configuragdes

do Problema 8:
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Tabela 12: Composicdes obtidas a partir do Problema 8.

MM AH_ TH; Hu | Hpat
Liga| Mg | Al | Ti | v | cr|[Mn|Fe|Co| Ni|cCu|zn]| zr | No [Mo [ Pd | Hf | Ta | W |(g/m]| phi | VEC (i | (I | (e

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 |143] 49 |188] 08 | 00 |134] 00| 00 ] 00|00 ]|23]|66]|188]23|13]58]100] 08 [80,0][178] 47 [-210]-40,1| 0,0 | -6,6
2 | 90|66 [346|55]03|142]00]00|00]o00]|31]00][242|24]00]|00]00]00]582]200]| 48 |-234[-403]| 1,3 |-137
3 |100] 41 |345| 59|00 [103[10]07]00]00]52]|07]|228|24 0003|1703 ]|615]|200] 49 [-236(-402( 05 [-153
4 |133]| 64 |290| 38|00 [128]00]00]00]00]|17|00]|264|12|12]00]41]03|636]|200] 46 [-22,0[-400[ 0,1 |-11,5
5 (121|611 [225[ 07 02 |115]00]00]|02]|00]|36]|56|220|27|04]16]108]| 00 |756]200]| 48 [-224]-400] 02 |-7,5
6 [103]|69 34452 10]|117]00]00]|00]|00]|24]|00]|265]|]14]00]00]03]00]|585|200]| 46 |-241]-416] 07 |-154
7 | 37|71 ]339[139| 00 [122]00]00]00]00]31]|00]247|10|00]00]03]00|594]|202] 49 [-271(-41,1| 23 [-137
8 |137] 28 |233[ 090095 |[05]00]02]00]37]|44]|219(23|26]|05]133]| 05 |787]|200] 49 [-230[-40,0] 0,0 [-9.0
9 |100]|84 [313| 19|06 |134]|06]00|03]00]|09]|03][201|13]00]|o00]16][03]614]201]|46 |-22,7|-40,1]| 03 |-127
10 | 11,2| 78 |340| 37|10 |11,9|00 ] 00| 00] 00 |20]|00]|255[20]00|00]03]03]583]|200]| 46 |-222[-405| 0,1 |-14,9
1 11,365 |323]| 65|00 |135]|00]| 03| 00|00]|32]00[21.9]03]00]00]42]00|61,2|200]| 47 |-233]-404| 04 |-125
12 | 82 | 66 |302| 66 | 00 |118] 00 00 ] 00|03 |33 12[263|18|09]03] 2400 |636]|205]| 49 [-243(-402( 0,4 |-122
13 | 124 | 59 |310| 25 | 03 |130]| 03| 00| 00|00 |37 |09 |257|19 |06 00] 1900 |611]|201] 48 [-22,1|-400( 0,0 |-124
14 |124| 60 [199| 28 |00 |96 | 00| 00| o00]00]|30]|72|199]38]08]36]106] 06 |789]|190]| 47 [-21,8[-40,1] 0,1 |-7.1
15 | 129 65 |17,7| 48 |00 | 97 |00 ]| 00| 02|00 |18 | 80 [17.7] 39 | 05| 55 |101] 09 |800][173| 46 |-209]-40,0] 0,0 | -6,3
16 | 135 37 |186| 07 [ 00 |119] 00 ] 00| 00|00 |48 891863307 ]|65]|78]09|800][173]| 48 [-212]-40,1] 00 |-6,9
17 | 115| 45 |262| 34|03 |84 |00 05| 05]|00|45]|31|243|45 08| 18] 58]00 |708]200]| 4,9 |-22,4[-40,0| 0,1 |-10,9
18 [ 133 | 49 |233| 12|00 |93 |00 00| 0000|3047 221|449 |16|33]|79]|05]|757]|200]| 47 |-21,3(-40,0] 0,0 | -9,2
19 | 100 6,5 |323| 48 |00 |135]| 03| 00| 06|00 ]32| 00258130000/ 1600 |603]|200] 48 [-233|-401| 04 |-129
20 |105] 68 |340| 37|10 |12|03|00]00]00]34]| 002791000 00]00]00|586]|201]|47 |-238]-412| 01 |-153
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5.9 Problema 9

Para o Problema 9 foram inseridas as seguintes configuragdes:

e Elementos Incluidos: Todos;
e MM: Minimizar

o Minimo: 40 g/mol;

o Maximo: 100 g/mol;
o &>20;
e VEC<6,87;
o AH_ <-20 kJ/mol;

o

° AHf < -40 kd/mol;

e H,, >0 kJ/mol
o AHg.:
o Minimo: -60 kJ/mol
o Maximo: -20 kJ/mol
e Fracao Atémica de Ti: 0,0 < Ti < 0,35;
e Numero de Geragdes: 2000;
e Tamanho da Populacao: 400;
e Tamanho do Hall of Fame: 1;

e Numero de Repeti¢des: 20.

A Tabela 13 apresenta os resultados obtidos pelo AG com as configuragoes

do Problema 9:
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Tabela 13: Composicdes obtidas a partir do Problema 9.

MM AH_ AT'; Hy | Hoa
Liga | Mg Al Ti \' Cr | Mn | Fe Co Ni Cu | Zn Zr Nb | Mo | Pd Hf Ta W | (g/m| phi | VEC ® (kJ! (kJ! | (kJI

ol) (kJ/ mol) mol) | mol)

mol)

1 35|45 |30]161 10 )07 |10} 03|03 |14 |42 00]269| 10|00 00] 38|00 |655]|200]| 49 |-29,6]-42,8] 0,1 |-20,3
2 59|35 |30]| 66|07 )]70|07]|00]03]| 07|21 0,0 |283| 10 | 00| 59 | 21 0,0 |70,9]20,2| 4,7 |-30,0|-45,5| 2,0 |-20,0
3 66 | 28 |350| 80| 14|42 |03 | 10|07 |07 |45]| 17 |266)] 00 |00} 00|63 ]| 00 |685]|202] 49 |-29,7]|-43,9| 0,2 |-201
4 7.1 64 |337]|131| 13|20 |00} O7|00]|O03]|17]|00]303|00]1]00]|00])]34]00 |640]200]| 45 |-29,4]-44,7| 0,1 |-20,1
5 66 | 52 |347| 94|07 |38 |10] 10|07 ]03]| 21 0,0 |306| 10 | 00| 00 ] 28] 00 |645]|200]| 47 |-286]-436]| 0,2 |-20,2
6 76 | 66 |347]| 97 |14 35|00} 0700|0021 00 |39|17 |00 00])] 00|00 |610]|202| 46 |-27,8]-44,0] 0,3 |-20,2
7 56 | 49 |348)| 87|07 |28 |24|07 03|07 |10} 03]265|00 07| 00]98]00]721]|200]| 47 |-30,1]-442] 0,1 |-20,0
8 76 | 28 |344)]| 42|10 |17 |03 | 17|17 |03 |28 07 |323|35]|00]| 00]49]00 |697]|208]| 48 |-283]-436]| 0,5 |-20,8
9 72 |55 |342]|1441 03 | 27 |03|03|03|00]|27]|00]288|07 |00]O00]24]00 ]627]|202| 46 |-29,3]|-445]| 0,3 |-20,2
10 96 | 18 |3%50| 75|04 |39 |00)]| 00|04 )07 |46 ]| 32 |204)]|36 |14 | 14| 54| 0,7 |698]|20,1] 49 |-26,9|-43,4| 0,0 |-204
1" 73138 |346]128 10|28 | 03| 03| 00| 14|31 00 |280| 00 |07 | 00 )] 35|03 |649]|200]| 48 |-288]-43,4]| 0,2 |-20,3
12 77124 |348| 45103 |35 |07 |35|07 |10 (17| 00]265|28 03] 00]94]00]|729]|201]| 49 |-27,7]|-42,4] 0,0 |-20,0
13 69 | 31 |345| 93|14 |38 |00 )| 10|17 )]00(|38]00]1]286)]0071|00|O00]59]|O00]|679]|200] 49 [-296]-43,9| 0,2 |-20,2
14 | 92 | 34 33927 |07 |27 |10 10|07 |00 |17 ]| 27 |261] 51 0,7 | 3,1 54 100 |728]|20,1| 46 |-27,5|-45,0| 0,6 |-20,5
15 73 121|348 98|00 )38 |07 |10]|17 |07 |42 00]279|10 00| 00])] 49|00 |670]|200]| 50 |-289]-43,1] 0,1 |-20,4
16 87 | 17 |3%0| 28| 17|49 |03 |10} 1410 |17 ] 1023407 |07 | 1,7 |115| 03 |766|20,1]| 48 |-28,7|-441| 0,6 |-201
17 77 | 1,7 |350] 49 | 1,7 | 21 00|24 |07 |14 |38 10]269]| 31 03|00} 70|00 |709]|200] 50 |-27,4|-424| 0,1 |-20,3
18 87 |31 30|94 |17|28 |]00]|]10|03]07|24]00]1]252]10 10|00} 73| 00 |686]|20,1]| 4,7 |-28,4]-44,0| 0,3 |-20,3
19 87 |45 |350| 52 |00}|59)|07]03|00)00(|28]31]|2,6)]38]|00]|49]42]| 00 |705]|202)] 46 |-27,6|-453| 0,4 |-20,0
20 9,1 35 |30 590352 |03|00|03]|00]|49]|31]234|35 03] 31 1,7 | 0,0 | 66,7 |20,1| 48 |-27,4|-446| 0,0 |-20,3
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5.10 Discussao dos Resultados

Tabela 14: Valores médios de parametros para cada problema.

Problema | MM (g/mol) Hw(kJ/mO') AH;(kJ/mol) Hu (kJ/mol) |AH,,, (kJ/mol)
1 55,4 -39,8 -56,8 0,2 61,4
2 58,9 -35,0 54,5 1,2 -60,3
3 59,1 -35,8 -55,0 1,1 -60,2
4 56,4 -35,6 -54,6 1,8 -60,2
5 57,0 -35,8 -54,9 -0,3 -60,2
6 53,0 -40,1 -56,3 0,2 67,4
7 52,9 -39,8 -56,2 0,1 -66,5
8 62,6 -22,6 -40,1 0,1 12,3
9 68,6 -28,7 -43,9 0,2 -20,2

Para o problema 1, o AG calculou uma MM médias de 55,5 g/mol e atendeu
quase todos os requisitos, menos para H,. Foi requerido Hy, > 0, em média
apresentou 0,2 kd/mol, porém, ao analisar cada composicdo da Tabela 1, nota-se
que as Ligas 5,9,19 e 20 apresentam valores negativos para H,, significando que
para essas ligas, teoricamente, a fase CFC sem H é mais estavel que a fase CCC.
Além disso, essas ligas apresentaram os maiores valores de AH,,, representando
maior pressao de equilibrio. Nota-se que os novos parametros nao impediram que ®
e VEC atingissem valores para obter uma liga monofasica com estrutura CCC.

Para o problema 2, a unica diferenca para o problema 1 é que todos os
elementos foram selecionados. Apesar do maior numero de elementos presentes,
nao houve um aumento significativo na MM média, o que é um ponto pensando em
aplicagbes moveis. Atende os requisitos de ® e VEC, mantendo no campo de ligas
CCC monofasicas. Porém, nesse caso, a maioria das ligas apresentou Hy < 0,
representando estabilidade da fase CFC sem H. Um ponto observado é que todas
as ligas que apresentaram a fracdo atébmica de Mg > 10%, apresentaram H,
positivo. As ligas que apresentaram Hy, positiva, apresentaram os menores valores
de AH, .

Para o problema 3, continuaram todos os elementos selecionados, porém, o
valor maximo da massa molar foi reduzido para 70 g/mol. Nota-se um aumento de

MM média muito pequeno em relagéo ao problema 2. Seguindo no mesmo caminho,
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apresentou uma Hy < 0 para a maioria das ligas, mostrando a fase CFC como a
mais estavel.

Para o problema 4, foi reduzido o valor maximo de MM para 60 g/mol e
continuando com todos os elementos. Todos os requisitos continuaram sendo
atendidos, menos Hy. Nota-se uma redugao da MM média em relagdo ao problema
anterior. Apresentou a menor Hy,, média entre todos os problemas, com todas as
suas ligas apresentando Hy, < 0, podendo ser um sinal da limitagdo do algoritmo.
N&o apresentou nenhuma variago significativa nos valores de AH,.

Para o problema 5, foram mantidas as configuragdes do problema 4 e foi
aumentado o numero da populacio inicial de 400 para 4000. Nota-se que a MM
média aumenta novamente. Sua Hy média é maior que as anteriores, com algumas
ligas apresentando H,, > 0, mostrando a estabilidade da fase CCC. Os valores de
AH,,; entre as ligas apresentam variagcdo quase nula.

Porém, os valores nio respeitam todas as restri¢gdes, visto que em todos os
problemas o valor de Hy < 0 surgiu para algumas composigdes, ou seja, ndo houve
minimizagdo completa e solugéo aceitavel dos problemas de design.

Entretanto, verificou-se que, os cinco problemas apresentam um parametro
em comum, a restricdo dos valores das fracbes atdbmicas dos elementos quimicos
na liga. Portanto, foram realizados dois calculos, problemas 6 e 7, sem as restricdes
das fracbes atdmicas dos elementos.

Para o problema 6, temos as mesmas configuragcdes do problema 2, porém,
sem a restricdo da fragdo molar de elementos. O ponto positivo é que todos os
requisitos foram atendidos. Nota-se também, uma redu¢do MM média em
comparagao aos problemas anteriores. Outro ponto importante € a Hy, média
positiva, com todas as ligas apresentaram Hy > 0, mostrando que a retirada das
restricbes composicionais podem ajudar na estabilidade da fase CCC desejada.
Alem disso, foi notorio o efeito da retirada da restricdo nos valores AH,,;, pois s&o os
valores mais negativos entre todos os problemas, resultando em um outro patamar
de pressao de platd, por estarem diretamente ligadas.

Para o problema 7, temos as mesmas configura¢des do problema 3, porém,
sem a restricdo da fragdo molar de elementos. Nesse caso, o AG atendeu todos os
requisitos, sendo um ponto positivo. Apresentou MM média menor que o0s
problemas anteriores e Hy média, com todas as ligas com Hy > 0, favorecendo a
estabilidade da fase CCC, consequentemente, melhorando as propriedades de
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armazenamento de hidrogénio.

Entdo, é possivel verificar que o AG consegue definir composi¢cdes que
respeitem as restricoes de Hy, AH,,; € MM.

Portanto, foi definida uma metodologia para testar o design de ligas
considerando todas as restri¢des, incluindo na composigao dos elementos. Onde, foi
variado uma restricdo por vez, de forma que foi disponibilizado um intervalo de
valores razoavel para que o cédigo buscasse os resultados. Baseado nessa
premissa, foram propostos os problemas 8 e 9.

Para o problema 8, foram inseridos todos os elementos e todas as
configuragbes dos primeiros cinco problemas, porém, foi aumentado o intervalo de
valores para AH,.. Foram atendidos os requisitos e notério o aumento dos valores
de MM e AH,,. Algumas ligas (1, 15 e 16) apresentaram o valor maximo de MM,
porém, essas mesmas ligas apresentaram ¢ < 20, que € um valor que diminui a
probabilidade de formacéo de solugcdo sélida monofasica e o os maiores valores de
AH,.. Nesse caso, todas as ligas apresentaram Hy, > 0, favorecendo a estabilidade
da estrutura CCC.

Para o problema 9, aumentou-se o intervalo de valores para MM e diminui-se
o intervalo dos valores de AH,,, em relagdo ao problema 8. Todos os requisitos
foram atendidos e apresentou a maior média de MM entre todos os problemas.
Houve uma no valor médio de AH,,; em relagdo ao problema anterior, porém, ainda
muito maior que o restante dos problemas.

Apos a analise dos casos e alguns testes feitos, percebeu-se que alguns
pontos precisam ser discutidos e levados em consideragdo para o manuseio do

algoritmo genético. Para isso, iremos utilizar a proxima imagem como apoio.
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f(x)

MM

Figura 8: Esquema explicativo do plano da fungao de aptidao e parametros.

A figura 6 € um esquema que auxiliara na explicagao de como funciona a
funcdo de aptiddo juntamente com os seus parametros. O desenho foi feito em trés
dimensdes, pois € a unica maneira de representa-lo em uma folha. Vamos
considerar cada curva como uma busca e seu vale sera o menor valor de aptidao
encontrado pelo AG. Os numeros fazem referéncia aos problemas citados
anteriormente.

O primeiro conceito que deve ser lembrado ao operar o AG € que 0 mesmo é
uma meta-heuristica, logo, o resultado apresentado nem sempre sera o melhor, mas
provavelmente muito perto do desejado. O segundo ponto, é que a partir do terceiro
parametro temos um plano com quatro dimensdes ou mais, dificultando o manuseio
do AG. Por isso, para essa discussao iremos nos limitar ao plano tridimensional.

Considere que a fungao de aptidao, f(x), € o eixo principal, na qual queremos
obter o menor valor e os parametros AH,, € MM s&o os dois eixos e formam um
plano entre si, representado pela area cinza. Logo, quando escolhemos os valores e
intervalos dos parametros, estamos definindo regides de busca nesse plano, como
representadas pelas areas azul e verde. Logo, é preciso que o operador conhega os
parametros para poder fazer boas escolhas de valores e obter resultados mais
préoximos da realidade. Isso ficara mais evidente com os exemplos.

Digamos que no problema 3 estamos na area verde, mas decidimos fazer a
reducdo no intervalo de MM e AH,,,; como no problema 4, com isso, passamos a ter
a regiao azul. Pode-se notar pela imagem, que o menor valor para o problema 4

esta fora da area de busca definida, logo, os resultados nao serdao totalmente
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satisfatorios.

Porém, quando olhamos para o problema 5, no qual aumentamos o tamanho
da populagao inicial, aumentamos o numero de pontos que serao verificados dentro
de regidao, com condicbes melhores de busca, aumentando a possibilidade de
encontrar valores de aptiddo mais proximos do desejado.

Para o problema 7, temos um caso de um ajuste mais fino, pois houve a
reducdo do intervalo de MM, porém, foi retirada a restricdo de valores das
composi¢des, o que provavelmente resultou em uma regiao de busca mais precisa,
assim, atendendo aos requisitos.

Em contrapartida, o problema 8 € outro caso que evidencia a necessidade do
conhecimento dos valores dos parametros. Nesse caso, o intervalo de AH,
esperando resultados melhores, que atenderiam aos requisitos solicitados. Porém o
resultado foi oposto, aumentou muito os valores de MM, sendo que o objetivo era
sua minimizagao. Logo, pode-se concluir que uma area de busca muito grande nao
necessariamente trara bons resultados sem fornecer uma grande quantidade de

populagao ou geragdes para a busca.
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6 CONCLUSOES

A nova versao do AG foi capaz de atender a maioria dos requisitos
solicitados nas configuragdes. A adigdo dos novos parametros quase nao afetou os
valores de ® e VEC, que sao parametros que auxiliam na obtencédo de solugdes
sélidas monofasicas e com estrutura CCC, respectivamente, favorecendo as

propriedades de armazenamento de hidrogénio.

Entre os pardmetros adicionados, Hy e AH,,, 0 primeiro mostrou maior
sensibilidade em relagdo aos outros parametros e suas configuragdes, pois objetivo
é Hy > 0, mas em muitas ligas foi encontrado Hy < 0, mostrando que a fase CFC
sem H é mais estavel do ponto de vista do modelo termodinamico, sendo uma fator
que prejudica as propriedades de armazenamento de hidrogénio. Porém, como ® e
VEC mostram que a liga € CCC monofasica e o modelo entende como CFC, pode
ser uma falha do modelo, assim ndo sendo possivel o calculo deste parametro

através do modelo.

A adi¢cado dos novos parametros trouxe mais opg¢des para o0 modelo, podendo
assim, ser testado um maior numero de situagdes, 0 que € positivo pensando em
design de materiais. Entretanto, com o aumento do numero de parametros,
consequentemente aumenta a necessidade de experiéncia e conhecimento do
operador, pois se o0s parametros forem configurados de maneira aleatéria, o AG
sera pouco eficiente para obtencado de valores que agreguem as propriedades de

armazenamento de hidrogénio.
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APENDICE A - Titulo do Apéndice
1. Instalagao e Preparagao do Ambiente de Desenvolvimento

Primeiramente é necessario fazer o download e instalagdo do Python e do
ambiente de desenvolvimento que o usuario preferir. Essa nova verséo do algoritmo
genético foi desenvolvida no Jupyter Notebook.

Estando com eles instalados, é necessario instalar o git no para utilizar os
arquivos e a biblioteca “GLAS” e “medeleev”. Abra o Anaconda Prompt e digite

conda install -c anaconda git e aperte “Enter”, conforme a figura a seguir.

] Anaconda Prompt

(base) C:\Users\vtrds>conda install -c anaconda git

Figura 1A: Instalagcédo do git no Anaconda Prompt.

Depois, dentro do ambiente de desenvolvimento, digite pip install
"git+https://qithub.com/drcassar/glas@dev3” para instalar a biblioteca GLAS, o

mesmo passo deve ser seguido para instalar a biblioteca “mendeleev”, conforme

imagem.

In [ ]: pip install "git+https://github.com/drcassar/glas@gdev3i”

In [ ]: pip install mendeleev

Figura 2A: Instalagédo das bibliotecas GLAS e mendeleev.

Para usar os arquivos em excel (.xlsx) que sao usados no programa, €
preciso fazer o] download deles no link
<https://github.com/juliofferreira/ GAHydrogenStorage>. Para o programa funcionar,

€ necessario que o codigo e os arquivos estejam na mesma pasta e seus nomes
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nao podem ser alterados.

2. Configuragao do Algoritmo Genético

O primeiro passo dentro do cédigo é definir os elementos que seréo
considerados, para isso, configuramos o array “elements” na area “Variaveis
Internas”. Os elementos que conterem o simbolo de “#” na frente, ndo serao

considerados devido as caracteristicas da propria linguagem Python.

B A R R N R A R R A R R A R R B R A A A R B R A A AT

ternas
R R T R R R R R R R R

elements = np.array([
"Mg”,

YT

Figura 3A: Array elements.

O préximo passo é na area de “Configuracdo de Busca” onde estdo os
parametros de “design” e “constraints”. O “design” aborda os problemas de
maximizagdo e minimizagdo, enquanto que “constraints” limitam os valores dos
parametros. Neste trabalho serdo explicadas as configuragdes dos novos

parametros. Para a explicagdo dos parametros anteriores, consultar [15].

Em design temos o parametro “H plateau” e pode ser configurado da seguinte

maneira:
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'class": Nao modificar,

e 'name': Nome do parametro,

e 'use for optimization: Nao modificar,

e 'min': Valor minimo do parametro,

e 'max’: Valor maximo do parametro,

e ‘'objective": Objetivo de minimizar ou maximizar,

e 'weight': Escolher o peso do parametro

s': PredictHplat,
Hplat ',

'use_for_optimization': True,

£ S T T T T T
= |
=

Figura 4A: Configuracdo do parametro em “design”.

Em “constraints” temos dois parametros, ‘H phase transition” e “H plateau”,

sendo configurados da seguinte maneira:

‘H phase transition”

e 'class': Nao modificar,

e 'min': Valor minimo do parametro,

‘H phase transition”
e 'class': Nao modificar,
e 'min_plat": Valor minimo do parametro,

e 'max_plat": Valor maximo do parametro

53



'"H phase transition': {
‘class’: ConstraintHM,
‘config': {

‘min‘: @,
s
}J

'H plateau': {
‘class’: ConstraintHplat,

‘config': {
‘min_plat': -68,
‘max_plat': -28,

Figura 5A: Configuragdo de parametros em “constraints”.

3. Executando

Apos feitas todas as configuragbes, aperte o botdo Run no menu, conforme

imagem:
File Edit View Insert Cell Kemel Widgets Help Trusted Python 3 (ipykemel) O
B+ = &2 B 4 % FRun B C W Code v | @
L}

Figura 6A: Botdo Run destacado em vermelho.

Apds o inicio da execucdo, o ambiente de desenvolvimento exibira
informagdes do valor fithess de cada geragao, e a cada 50 geragdes, o individuo
com menor valor fitness sera exibido com os valores dos parametros, como

mostrado na imagem abaixo.
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F Finished generation @48, Best fitness is ©9.555.
Finished generation 849. Best fitness is 8.555.
Finished generation 858. Best fitness is 8.554.

Best

{'al':
"Co':
Ot
"Cu':
"Fe':
"HE':
"Mg":
"Mn"
Mo
"Nb*
"Pd"
Ta'
"Tit:

"y

individual in this population (in mol%):
» 1.77,
.35,
.86,
.42,
.42,
.71,
.71,
.71,
W7,
v 29.88,
1.a6,
> 4.61,
34.4,

= @D m @

: 14,54,
"W

1.42,

Figura 7A: Algoritmo em execucéo.

Por fim, € gerado um relatério em Excel com as melhores composi¢des

encontradas. O arquivo sera gerado na mesma pasta que esta o algoritmo e seu

nome sera a data com dia e horario do momento da execucao.
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APENDICE B - Relatérios de Configuracido de Busca para cada Problema

Problema 1

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{'compound_list": ['Mg', 'Al', 'Ti", 'Mn', 'Nb'],
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,

'population_size': 400}

{'molar mass". {'class": <class ' __main__.PredictMM'">,
'config': {'max": 80,
'min': 42,
'objective’: 'minimize’,
'weight': 1},
'name’; 'MM',
'use_for_optimization': True}}

________ Constraints

{'H hydride formation": {'class": <class' main__.ConstraintHf'>,
‘config': {'max': -40}},

'H hydrogen solution": {'class": <class' main__.ConstraintHinf>,
‘config': {'max': -20}},

'H phase transition": {'class': <class' main__.ConstraintHM'>,
‘config": {'min": 0}},

'H plateau': {'class": <class ' __main__.ConstraintHplat'>,

‘config": {'max_plat': -60, 'min_plat'": -80}},
'VEC": {'class": <class ' __main__.ConstraintVEC">, 'config": {'max". 6.87}},
'‘elements”: {'class": <class ' __main__.ConstraintElements'>,
‘config": {'Mg": [0.1, 0.35]}},
'phi': {'class": <class ' __main__.ConstraintPhi">, 'config": {'min": 20}}}
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Problema 2

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{’compound_list": ['Mg',
lAll’

'‘Nb',

'‘Mo',

'Pd’,

'La’,

'Hf",

"Ta',

Wi,
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 400}

{'molar mass": {'class". <class ' __main__.PredictMM">,
‘config": {'max’: 80,
'min'; 42,
'objective’: 'minimize’,
'‘weight": 1},
'name": 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints
{'H hydride formation": {'class": <class '__main__.ConstraintHf">,
‘config": {'max’: -40}},
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'H hydrogen solution": {'class": <class' main__.ConstraintHinf>,
‘config": {'max": -20}},
'H phase transition": {'class": <class'__main__.ConstraintHM">,
‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class '__main__.ConstraintHplat'>,
‘config": {'max_plat": -60, 'min_plat': -80}},
'VEC": {\class": <class '__main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max": 6.87}},
'‘elements": {'class": <class'__main__.ConstraintElements'>,
‘config": {'Mg'": [0.1, 0.35]}},
'phi': {'class": <class'__main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}
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Problema 3

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{’compound_list": ['Mg',
lAll’

'‘Nb',

'‘Mo',

'Pd’,

'La’,

'Hf",

"Ta',

Wi,
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 400}

{'molar mass": {'class". <class ' __main__.PredictMM">,
‘config": {'max': 70,
'min'; 42,
'objective’: 'minimize’,
'‘weight": 1},
'name": 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints
{'H hydride formation": {'class": <class '__main__.ConstraintHf">,
‘config": {'max’: -40}},
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'H hydrogen solution": {'class": <class' main__.ConstraintHinf>,
‘config": {'max": -20}},
'H phase transition": {'class": <class'__main__.ConstraintHM">,
‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class '__main__.ConstraintHplat'>,
‘config": {'max_plat": -60, 'min_plat': -80}},
'VEC": {\class": <class '__main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max": 6.87}},
'‘elements": {'class": <class'__main__.ConstraintElements'>,
‘config": {'Mg'": [0.1, 0.35]}},
'phi': {'class": <class'__main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}
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Problema 4

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{’compound_list": ['Mg',
lAll’

'‘Nb',

'‘Mo',

'Pd’,

'La’,

'Hf",

"Ta',

Wi,
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 400}

{'molar mass": {'class". <class ' __main__.PredictMM">,
‘config": {'max’: 60,
'min'; 42,
'objective’: 'minimize’,
'‘weight": 1},
'name": 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints
{'H hydride formation": {'class": <class '__main__.ConstraintHf">,
‘config": {'max’: -40}},
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'H hydrogen solution": {'class": <class' main__.ConstraintHinf>,
‘config": {'max": -20}},
'H phase transition": {'class": <class'__main__.ConstraintHM">,
‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class '__main__.ConstraintHplat'>,
‘config": {'max_plat": -60, 'min_plat': -80}},
'VEC": {\class": <class '__main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max": 6.87}},
'‘elements": {'class": <class'__main__.ConstraintElements'>,
‘config": {'Mg'": [0.1, 0.35]}},
'phi': {'class": <class'__main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}
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Problema 5

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{’compound_list": ['Mg',
lAll’

'Nb',

'Mo',

'Pd’,

'La’,

'Hf",

'Ta',

W,
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 4000}

{'molar mass": {'class". <class ' __main__.PredictMM">,
‘config": {'max’: 60,
'min'; 42,
'objective’: 'minimize’,
'‘weight": 1},
'name": 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints
{'H hydride formation": {'class": <class '__main__.ConstraintHf">,
‘config": {'max’: -40}},
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'H hydrogen solution": {'class": <class' main__.ConstraintHinf>,
‘config": {'max": -20}},
'H phase transition": {'class": <class'__main__.ConstraintHM">,
‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class '__main__.ConstraintHplat'>,
‘config": {'max_plat": -60, 'min_plat': -80}},
'VEC": {\class": <class '__main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max": 6.87}},
'‘elements": {'class": <class'__main__.ConstraintElements'>,
‘config": {'Mg'": [0.1, 0.35]}},
'phi': {'class": <class'__main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}
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Problema 6

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{’compound_list": ['Mg',
lAll’

'‘Nb',

'‘Mo',

'Pd’,

'La’,

'Hf",

"Ta',

Wi,
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 400}

{'molar mass": {'class". <class'__main__.PredictMM">,
‘config": {'max’: 80,
'min'; 42,
'objective’: 'minimize’,
'‘weight": 1},
'name": 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints
{'H hydride formation": {'class": <class '__main__.ConstraintHf">,
‘config": {'max’: -40}},
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'H hydrogen solution": {'class": <class' main__.ConstraintHinf>,

‘config": {'max": -20}},
'H phase transition": {'class": <class'__main__.ConstraintHM">,

‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class '__main__.ConstraintHplat'>,

‘config": {'max_plat": -60, 'min_plat': -80}},

'VEC": {'class": <class '_main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max’: 6.87}},
‘elements": {'class": <class'__main__.ConstraintElements'>, 'config": {}},
'phi': {'class": <class '__main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}
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Problema 7

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{’compound_list": ['Mg',
lAll’

'‘Nb',

'‘Mo',

'Pd’,

'La’,

'Hf",

"Ta',

Wi,
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 400}

{'molar mass": {'class". <class'__main__.PredictMM">,
‘config": {'max': 70,
'min'; 42,
'objective’: 'minimize’,
'‘weight": 1},
'name": 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints
{'H hydride formation": {'class": <class '__main__.ConstraintHf">,
‘config": {'max’: -40}},
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'H hydrogen solution": {'class": <class' main__.ConstraintHinf>,

‘config": {'max": -20}},
'H phase transition": {'class": <class'__main__.ConstraintHM">,

‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class '__main__.ConstraintHplat'>,

‘config": {'max_plat": -60, 'min_plat': -80}},

'VEC": {'class": <class '_main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max’: 6.87}},
‘elements": {'class": <class'__main__.ConstraintElements'>, 'config": {}},
'phi': {'class": <class '__main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}

68



Problema 8

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{'compound_list": ['Mg',

‘Al',

Ti',

3

'Cr',

‘Mn',

'Fe',

'Co',

'Ni',

'Cu’,

'Zn',

‘Zr,

'‘Nb',

'‘Mo',

'Pd',

'Hf",

"Ta,

W,
'hall_of_fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 400}

{'molar mass". {'class". <class ' __main__.PredictMM">,
‘config": {'max': 80,
'min': 40,
'objective’: 'minimize’,
'weight': 1},
'name’. 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints
{'H hydride formation': {'class": <class '__main__.ConstraintHf'>,
‘config': {'max’: -40}},
'H hydrogen solution': {'class": <class ' __main__.ConstraintHinf'>,
‘config": {'max’: -20}},
'H phase transition": {'class': <class'__main__.ConstraintHM'>,
‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class '__main__.ConstraintHplat'>,
‘config": {'max_plat": 0, 'min_plat". -100}},
'VEC" {'class": <class '__main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max": 6.87}},
‘elements”: {'class": <class ' __main__.ConstraintElements'>,
‘config": {'Ti": [0.0, 0.35]}},
'phi": {'class": <class ' __main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}




Problema 9

-------- REPORT

-------- Design Configuration
{’compound_list": ['Mg',
lAll’

'‘Nb',

'‘Mo',

'Pd’,

'Hf",

"Ta',

W,
'hall_of fame_size": 1,
'num_generations': 2000,
'num_repetitions': 20,
'population_size": 400}

{'molar mass": {'class": <class'__main__.PredictMM">,
‘config": {'max": 100,
'min": 40,
'objective’: 'minimize’,
'‘weight": 1},
'name": 'MM',
'use_for_optimization': True}}

-------- Constraints

{'H hydride formation": {'class": <class '__main__.ConstraintHf'>,
‘config": {'max’: -40}},

'H hydrogen solution": {'class": <class' _main__.ConstraintHinf'>



‘config": {'max": -20}},
'H phase transition": {'class": <class'__main__.ConstraintHM'>,
‘config": {'min": 0}},
'H plateau': {'class": <class ' __main__.ConstraintHplat'>,
‘config": {'max_plat": -20, 'min_plat": -60}},
'VEC": {'class": <class '__main__.ConstraintVEC'>, 'config": {'max": 6.87}},
'‘elements": {'class": <class'__main__.ConstraintElements'>,
‘config": {'Ti": [0.0, 0.35]}},
'phi': {'class": <class '__main__.ConstraintPhi'>, 'config": {'min": 20}}}
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