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Introducao

Os algoritmos genéticos (GA's) tém sido
empregados na determinagdo de minimos, em
principio globais (MG) para superficies de energia
potencial (SEP) associadas as estruturas de
clusters. O método padrdao de GA's, utiliza
operadores (OP) genéticos evolucionarios como 0s
de cruzamento, mutacado e selegao natural aplicados
a uma populacéo inicial, visando a otimizagdo do
sistema, avaliando a “qualidade” dos individuos
através de uma fungdo denominada Fitness
Function (FF).

Com o objetivo de refinar a andlise desse tipo de
sistema e aumentar a probabilidade de se encontrar
o MG de energia na SEP (o que muitas vezes se
mostra bastante dificil), o GA finalmente usa outros
dois operadores, sendo eles o OP aniquilador e o
OP histéria.

O sistema binario estudado foi 0 Na,K,, (com n + m
< 15), através do potencial empirico classico Gupta®:
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Onde V(i) é a interacéo repulsiva (em pares) entre
os nucleos ibnicos dos atomos metalicos e V(i) é a
expressao, para muitos corpos, da energia de
coesao devido aos elétrons de valéncia que mantém
os atomos metélicos conjuntamente.

Resultados e Discussao

Os parametros empiricos associados ao potencial
acima (ro, A, ¢, p e q) foram obtidos da literatura® e
estao apresentados na Tabela 1 a seguir:

Tabela 1. Parametros empiricos do potencial Gupta
para o sistema Na-K.

ro(A) A(eV) T(eV) P q
Na-
Na | 256989 | 001586 | 0.2911 1013 | 1.30
K-K | 43673 | 0.02054 | 02626 | 1058 | 134
Na-K | 40331 | 001825 | 02769 | 1036 | 132

*Os valores dos parametros para Na-K foram obtidos fazendo-se
a média aritmética dos valores obtidos da literatura para as
interacdes homoatémicas® (Na-Na e K-K).
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As estruturas mais estaveis e suas energias foram
determinadas atravées do GA, ja descrito aqui,
estando tais energias em alta concordancia com
dados obtidos na literatura para clusters de Na e K
respectivamente puros por metodologia distinta da
aqui apresentada®. Partiu-se de sistemas com
namero predominante de atomos de Na com
subsequente adicdo de atomos de K. Verificou-se
posicionamento externo dos atomos de K ao arranjo
de atomos de Na nas estruturas de menor energia.
Para o caso inverso (K predominante e adigao
posterior de Na), observou-se posicionamento mais
aleatério destas espécies, onde os atomos de Na
adicionados tiveram capacidade de se misturar ao
arranjo de atomos de K.
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Conclusoes

As estruturas e suas energias foram obtidas,
convergidas pelo GA, estdo em acordo com a
literatura e servirdo como condi¢do inicial para o
devido tratamento quéantico de tal sistema, que
podera permitir a analise de possiveis clusters com
propriedades de vidros metalicos.
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