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I ntroducéo

Foi feito um estudo do procedimento para otimizacdo de agregados atdbmicos utilizando
Algoritmos Genéticos.

Objetivos
Desenvolver um aplicativo que encontre os minimos globais de energia, adém dos

minimos locais de baixa energia de agregados atdmicos, utilizando os Algoritmos Genéticos
juntamente com potenciais empiricos

Metodologia

Agregados atdbmicos e moleculares podem ser compostos por d&omos ou moléculas
idénticas, ou duas ou mais espécies diferentes. Estes agregados podem conter entre algumas
unidades e milhdes de atomos e moléculas.

Algoritmos Genéticos sdo inspirados no principio Darwiniano da evolucdo das espécies
e na genética [1]. S8o algoritmos probabilisticos que fornecem um mecanismo de busca
paralela e adaptativa baseado no principio de sobrevivéncia dos mais aptos e na reproducéo.

A busca pelas geometrias de pequenos agregados depende muito do "chute” inicia da
estrutura. Nos Ultimos anos, Algoritmos Genéticos tém sido usados para encontrar 0 minimo
globa e os minimos locais de baixa energia. O uso de AG para a otimizacdo da geometria de
agregados iniciouse no comego da década de 90 por Hartke [3] e Xiao e Willians [3] paraa
otimizagdo de peguenos agregados de silicio e agregados moleculares, respectivamente. Em
ambos os casos, a geometria do agregado era codificada por bits. Depois de trabalho pioneiro,
Hartke publicou o resultado da otimizacdo da geometria por AG para outros agregados, tais
como &gua[3] e mercurio [3].

Um estdgio importante da evolucdo da otimizacdo dos agregados por AG foi
introduzido por Zeiri, que passou a representar a estrutura do agregado por genes reais [3].
Esta metodologia permitiu representar a posicdo dos elementos do agregado de forma
continua, removendo a necessidade de codificagdo e decodificagdo do cromossomo binario.
Em seguida, Deaven e Ho desenvolveram um agoritmo hibrido onde se aplica uma
minimizacdo local por gradiente sempre que uma nova estrutura é gerada pelo AG [3]. A
introdugdo da minimizagdo local transforma a curva do potencial de energia em uma
superficie de degraus, onde cada degrau corresponde a uma base de atragdo, como mostrado
na figura 1. Esta smplificacdo facilita consideravelmente a busca pelo minimo global,
reduzindo o espaco de busca do AG. Neste contexto, a utilizacdo da minimizagéo local
corresponde a uma evolucdo Lamarquiana, ao invés da Darwiniana, j& que os individuos
agregam a0 Seus Cromossomos caracteristicas que adquiriram pela minimizagcdo local,
alterando parte do que foi herdado.
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Figura 1. Simplificagdo da superficie de energia por degraus.

O aplicativo faz as minimizagdes locais usando o gradiente decrescente pelo método
quase- newton L-BFGS[3] e o célculo da energia pelo potencial de Gupta, mostrado na figura
2. Essas escolhas foram tomadas levando em consideracdo que a precisdo ndo é a mais
importante e sim a rapidez do processo. Outras funcdes de avaiagdo, como cs célculos ab
initio, s80 mais precisas, porém requer um alto poder de processamento. A Figura 3 apresenta
2 agregados de Pd e Pt otimizados.
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Figura 2: Equagdes do Potencia de Gupta
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Figura 3: 2 agregados otimizados.

Conclusdes

Os resultados preliminares confirmam que a utilizacdo de Algoritmos Genéticos para a
minimizacdo da energia de agregados atdmicos € eficiente. Agregados de baixa energia foram
encontrados, semelhantes aquel es apresentados em [3].
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