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RESUMO

LEAL, AHC. Desenvolvimento de programa em Python para auxiliar a extracao e
visualizagdo dos dados de compostos binarios metélicos. 2021. Numero de folhas 88f.

Monografia — Escola de Engenharia de Lorena, Universidade de Sdo Paulo, Lorena, 2021.

A quantidade de dados presente no mundo vem aumentando exponencialmente nos Gltimos
anos e, cada vez mais informacOes estdo presentes nos servidores da internet, incluindo
informacdes e dados dos materiais e suas caracteristicas intrinsecas. Utilizando a plataforma
Web da Materials Project e sua API, a monografia teve por objetivo criar um programa de
extracdo das informagdes dos compostos bindrios metalicos de aluminio, boro e silicio com os
demais trinta metais de transicdo e, em seguida, gerar as visualizagcdes dos pardmetros fisicos
desejados. Para isso, dois programas principais foram feitos em Python, desenvolvidos para a
extracdo, geracdo da base de dados extraida dos compostos metalicos, acesso a base de dados
criada e geracdo das visualizagcBes das propriedades desejadas em graficos. Os programas
produzidos permitem uma boa extracdo dos dados e visualizacdo de suas propriedades elasticas.
Um dos resultados obtidos foi a e relacdo de eficiéncia entre a extracdo via API e a extracao via
Web Scraping, utilizando a API foi possivel extrair os dados em média de forma 441,6 vezes
mais rapido via API. Utilizando os programas desta monografia como modelos é possivel, com
alguns ajustes leves, extrair as informacdes de quaisquer compostos binarios que for desejavel
e, em seguida, gerar visualiza¢fes de suas novas bases de dados, sendo um 6timo comeco para

outros projetos com analise dos dados dos compostos binarios da plataforma.

Palavras-chave: Python. Programa. API. Compostos Binarios. Materials Project.



ABSTRACT

LEAL, AHC. Software development in Python for extract and visualize data of metallic
binary compounds.2021. Number of sheets 88. Monograph — Escola de Engenharia de Lorena,

Universidade de S&o Paulo, Lorena, 2021.

The amount of data present in the world has been increasing exponentially in recent years, and
more and more information is present on internet servers, including information and data on
materials and their intrinsic characteristics. Using the Materials Project web platform and its
API, the monograph aimed to create a program to extract information from the metallic binary
compounds of aluminum, boron and silicon with the other thirty transition metals and then
generate the parameter views desired physical properties, belonging to the database generated
from the data extracted from the platform. For this, two main programs were made using
Python, developed for the extraction, generation of the metallic compounds database, access of
the created database and generation of the visualizations of the desired properties. The produced
programs allow a good data extraction and visualization of its elastic properties. One of the
results obtained was the efficiency ratio between extraction via APl and extraction via Web
Scraping, using the API it was possible to extract data on average 441.6 times faster via API.
Using the programs in this monograph as models it is possible, with some light adjustments, to
extract information from any binary compounds you desire and then generate its visualizations
from its new databases, making it a great start for other projects with data analysis platform

binary compounds.

Keywords: Python. Software. API. Binary Compounds. Materials Project.
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1 INTRODUCAO

Vivemos a era do Big Data! Sdo gerados e coletados mais dados do que nds conseguimos
processar. Esses dados as vezes sdo Uteis e sdo armazenados em bases de dados que permitem
acessar tais informagdes de uma maneira simples posteriormente (FIA, 2020). As APIs e os
Web Scrapings sdo maneiras de extrair estes dados quando sdo advindos da internet. A evolugao
das APIs permitiu o compartilhamento dos dados de forma mais agil e simples, possibilitando
a extracdo de conjuntos de informacdes desejados via codigo.

A plataforma Materials Project possui diversos dados sobre as propriedades dos seus
materiais possuindo uma API para fazer a extragcdo (JAIN et al., 2013). A extragéo, filtragem,
visualizacdo e armazenamento destes dados sdo funcionalidades muito desejaveis para uma
analise das propriedades do material e, o trabalho teve enfoque em montar um programa de
extracdo dos dados referentes a estabilidade eldstica dos compostos binarios metalicos de
aluminio, boro e silicio da plataforma.

A linguagem Python permite automatizar tarefas chatas e repetitivas que poderiam ser
feitas manualmente, como uma consulta em uma APl ou o download de uma informacéo
disposta na pagina da Web (SWEIGART, 2015). Por isso o trabalho se prop6s a utilizar essa
nova ferramenta muito Util na esfera dos dados para montar dois programas, um voltado para a
extracdo e armazenamento das informacoes, e 0 outro para acesso e geracdo das visualizacbes
a partir da base de dados.

Com isso o desejo do trabalho é de extrair os dados dos materiais desejados de forma
automatizada e mais rapida por meio da plataforma e, em seguida visualizar tais dados. Criando
um modelo que com alguns ajustes possa ser Gtil para a extracdo e visualizacdo de outras

informacdes da plataforma de forma mais facil.
1.1  Motivacéo

A motivacdo para a realizacdo deste projeto estava em produzir uma ferramenta capaz
de auxiliar na obtencdo dos dados das propriedades fisicas dos compostos binarios metalicos
de aluminio, boro e silicio. Assim, estavam dentre 0s objetivos:

1. Desenvolver um software que possibilitasse a geracdo de bases de dados locais dos
compostos binarios de aluminio, boro e silicio. Que futuramente também servisse como um

modelo que possa ser adaptado para extrair quaisquer compostos binarios.
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2. Desenvolver um software de visualizagdo dos dados extraidos e armazenados nas
bases de dados locai que possibilitasse a geracdo de graficos das propriedades fisicas dos

compostos binarios metalicos.
1.2 Justificativa

O desejo de utilizar essas ferramentas e montar esse projeto foi algo mais pessoal, tinha
como objetivo me aprofundar no tema e desenvolver um pouco mais minhas habilidades na
programacado e montar uma automacédo com ETL de dados e visualizacdo. Alem de permitir que

outros estudantes tenham meios de extrair varios dados da plataforma de forma mais rapida.
1.3 Organizagéo do trabalho

No Capitulo 2 séo apresentados os conceitos fisicos e computacionais tedricos para a
compreensdo da metodologia, dos resultados e das conclusdes do trabalho. No Capitulo 3
esta explicada a metodologia empregada no desenvolvimento da monografa, com os
softwares empregados e as linguagens utilizadas. O Capitulo 4 expGe os resultados obtidos
no desenvolvimento do programa para a extracdo das informacdes e geracdo da base de
dados, e do programa de acesso e visualizacdo das informac6es. O Capitulo 5 é
responsavel por concluir o trabalho com algumas conclusd@es feitas sobre os programas,
baseada nas informacdes obtidas no trabalho e sobre algumas possiveis melhorias que
podem ser feitas para permitir o programa extrair os dados de outra maneira. Por fim
seguem os Apéndices com todos os cddigos abordados nos resultados e que compde o
programa e, as imagens de interface, tabelas e graficos gerados pelos programas. Os
cadigos finais podem ser acessados no repositério do
Github:https://github.com/Alexandre-L eal/Binary-Compound-Data-Collector-RPA
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA
2.1  Propriedades elasticas do material
2.1.1 Tensor elastico

Um corpo sélido qualquer deformar-se-4 ao ser aplicada uma forca de tracdo ou
compressdo uniaxial sobre duas de suas superficies opostas de seu corpo. A forca aplicada
gerara uma tensdo mecanica interna, de compressao ou de tracdo respectivamente, que €
responsavel pela deformacéo fisica do material. Se a tenséo gerada pela forca aplicada estiver
abaixo de um determinado limite, chamada de tensdo limite de escoamento, 0 corpo néo
apresentard nenhuma deformacéo plastica e permanecerd no regime elastico, ou seja, ao ser
retirada a tensao o corpo retornara a sua forma inicial (CALLISTER e RETHWISCH, 2016).
Essa relacdo de tensdo-deformacao no regime elastico é conhecida como Lei de Hooke, descrita
na equacdo (1), a constante de proporcionalidade E é chamada de mddulo de Young ou mddulo
de elasticidade (CALLISTER e RETHWISCH, 2016). A Lei de Hooke pode ser escrita de
forma generalizada como na equacdo (2), descrevendo para uma determinada tensdo

homogénea o;; 0 valor da deformacéo resultante ,; ocasionada no cristal (NYE, 1985).
oc=FE.¢ (1)
0ij = Cijkir 2)
Sendo C;j; as constantes de rigidez elastica do cristal em questdo. Dessa forma, a

equacao (2) passa a representar um conjunto de 9 equacdes gue ao todo possuem 81 constantes
elasticas Cyjy;. Mas, como o;; € a parte simétrica do tensor de tensdo, a consideragdo abaixo
pode ser feita abaixo (NYE, 1985).
0ij = 05 = Cijii = Gy 3)
Além disso, a simetria do tensor de deformacéo implica na igualdade da equacédo (4)
(NYE, 1985).
& = & = Cij = G 4)

A partir das consideracdes feitas nas equacgdes (3) e (4) por conta da simetria dos
tensores de tensdo-deformagao, o nimero de constantes elasticas independentes C; j; € reduzido

de 81 para 36 (NYE, 1985).
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A tensdo pode ser obtida por meio da derivada parcial da energia potencial elastica U

pela deformagdo ¢;; do material através da equacgdo (5) (WANG, LEE e KAN, 2016 apud
SINGH et al., 2021).

Y .
% = e, ()
A partir das equagdes (2) e (5) pode-se montar a relacdo presente na equagdo (6)
(SINGH et al., 2021).

aO'ij OZU
Cijki = e, = Ciji =

(6)

aEklaEij

Por conta da arbitrariedade na ordem da diferenciacdo presente na equagao (6), Cyjx; =
Cjix,- Essa relagdo também é chamada de simetria maior do tensor de rigidez e reduz o nimero
de constantes elasticas independentes C;; de 36 para 21 (SINGH et al., 2021).

Utilizando a notagdo matricial e abreviando para as constantes elasticas Cjjy; seus
sufixos “ij” para um valor de 1 a 6 e “kl” para um valor de 1 a 6, por conta da simetria do
segundo ranque dos tensores de tensdo-deformacao, é possivel escrever as equacgdes para as 36
constantes elasticas C,,,, das quais 21 sdo independentes (NYE, 1985). Dessa maneira, a
notacdo de Voigt para a matriz dos tensores de tensdo e deformacdo pode ser expressa no

formato da equacdo (7) (SINGH et al., 2021).

01 Ci1 Ciz Gz Ciy Cs G151
02 Co1 Cop Gz Gy Cis (e |82
03[ _ |Ca1 Cs2 (33 Caa (35 Cse (€3 )
04 Cy1 Cap Caz Caa Cus Cue||Ea
05 (51 Csz Csz3 Csy Css Coef |85
Og Co1 Coz Coz3 Cou Cos Coel leg

-1

De maneira similar, o tensor de complacéncia elastica, com s;; = C;;~, pode ser escrito

na forma matricial como na equacéo (8) (SINGH et al., 2021).

€17 S11 S12 S13 S14  S15  S16 017
& S21 S22 S23 Saa Szs  Sae| |02
&3 _ S31 S32 S33 S34 S35 S36| |03 8)
&y Sa1  Sa2  S43  Sasa  Sas  Sse| |04
£ Ss1 Ss2 Ss3 Ss4 Ss5 Sse| |og
& ] Se1 Se2 Se3 Sea Ses  Seel ||
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2.1.2 Influéncia da simetria cristalina sobre o tensor elastico

Como visto acima, qualquer sistema cristalino possuira no maximo 36 constantes de

rigidez elastica C;j; das quais, dependendo da simetria do sistema cristalino, até 21 podem ser

independentes, como acontece para o sistema Monoclinico. Basicamente quanto mais simétrico
for o sistema cristalino menos constantes elasticas independentes ele possuird, um exemplo
disso é o sistema cubico que possui apenas 3 constantes independentes (C11, C12, Caa).

A tabela 1 mostra a quantidade de constantes de rigidez elasticas independentes para
cada sistema cristalino. Os sistemas cristalinos Romboédrico e Tetragonal apresentam
quantidades de constantes elasticas independente dependendo da classe de Laue, por conta disto
ela foi deixada entre parénteses nesses casos. A partir da tabela 1 fica mais evidente que o
aumento da assimetria do sistema cristalino gera o aumento do seu nimero de constantes
elasticas independentes presentes na sua matriz de rigidez elastica (MOUHAT e COUDERT,
2014), basta olhar o crescimento da quantidade de constantes independentes com o aumento
das diferenciacOes dos parametros da rede.

Tabela 1 - Relacdo da simetria do sistema cristalino com o numero de constantes elasticas independentes

. S Quantidade de Cj Angulos entre Relagéo dos
Sistema cristalino . R A
independentes parametros parametros de rede
Culbico 3 a=p=y=90° a=h=c
Hexagonal 5 a=pB=90°vy=120° ar=az=as#c
Romboédrico (1) - (3m) 6 a=p=vy#90° a=h=c
Romboédrico (11) - (3) 7 a=p=vy+#90° a=h=c
Tetragonal (1) - (4/mmm) 6 a=B=y=90° a=b#c
Tetragonal (1) - (4/m) 7 a=pg=y=90° a=b#c
Ortorrombico 9 a=p=y=90° azb#c
Monoclinico 13 a=7=90°#£p atzb#c
Triclinico 21 a#B#y#90° azb#c

Fonte: Adaptada de MOUHAT e COUDERT (2014) e CALLISTER (2016)
Cada sistema cristalino deve obedecer determinadas condi¢bes, necessarias e

suficientes, para que o sistema seja elasticamente estavel. Tais condigdes podem ser descritas
matematicamente na forma de inequacdes que relacionam as constantes de rigidez elastica da
matriz de rigidez (MOUHAT e COUDERT, 2014). A seguir estdo as matrizes de constantes
elasticas e as condi¢cbes matematicas de estabilidade para cada sistema cristalino.

Para a matriz, os simbolos e foram utilizados para representar as constantes elasticas
diferentes de zero da matriz simétrica e as constates elasticas iguais a zero foram deixadas em

branco.
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1.1.1.1. Cubico

O sistema cubico apresenta 3 constantes elasticas independentes: Ci1, C12, Cas € sua
estabilidade pode ser descrita matematicamente pelas 3 inequacdes (10) que séo originadas da
sua matriz de constantes elasticas (9) (MOUHAT e COUDERT, 2014).

[C11 Ciz Coa

® Ci1 Cyy

° ° C11
9
Con 9)

Cyq
Cysl

Cll - ClZ > O, Cll + 2612 > O, C44 > 0 (10)

1.1.1.2. Hexagonal

O sistema Hexagonal apresenta 5 constantes elasticas independentes: C11, C12, C13, Cas, Cas
e sua estabilidade pode ser descrita matematicamente pelas 3 inequagfes (12) que s&o
originadas da sua matriz de constantes elasticas (11) (MOUHAT e COUDERT, 2014).

[C11 Ciz Cis
® Ci1 Ci3
[ ] [ ] C33
11
Con (11)
Cya
(Cip— C12)/2 ]
Ci1 > |Cyizl, 2CE; < C33(Cy1 + Cy), Cys >0 (12)

1.1.1.3.  Tetragonal (I) - 4/mmm

O sistema Tetragonal (1) apresenta 6 constantes elasticas independentes: Ci1, Ci2, C13, Cas,
Cuaas, Cep € Sua estabilidade pode ser descrita matematicamente pelas 4 inequac6es (13) que sé&o
originadas da sua matriz de constantes elasticas (14) (MOUHAT e COUDERT, 2014).
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Ci1 Ciz Ci3

* Ci1 Ci3

° ® C33
(13)

Caa
Caa
Cee.

Cy1 > |Gz, 2Cf; < C33(Cy1 + Cyp), C4q >0, Ce6 > 0 (14)

1.1.1.4. Tetragonal (II) - 4/m

O sistema Tetragonal (I1) apresenta 7 constantes elasticas independentes: C11, C12, C13, C1s,
Cas, Cus, Cep € Sua estabilidade pode ser descrita matematicamente pelas 4 inequagdes (16) que
sdo originadas da sua matriz de constantes elasticas (15) (MOUHAT e COUDERT, 2014).

€11 Ciz Ci3 Ci6 ]
® Ci1 Ci3 —Ci6
° ° C33
(15)
Caa
Caa
° ° C66
Ci1 > |Cyzl, 2Cf; < C33(Cy1 + Cy), C4s >0, (16)

2C%5 > Ce6(Cy1 — C13)
1.1.1.5. Romboédrico (1) - 3m

O sistema Romboédrico (I) apresenta 6 constantes elasticas independentes: Ci1, Ci2, C1s,
Cu4, Ca3, Cas € sua estabilidade pode ser descrita matematicamente pelas 4 inequagdes (18) que
sdo originadas da sua matriz de constantes elasticas (17) (MOUHAT e COUDERT, 2014).

[C11 Ciz Ciz Ciy
* Ci1 Ciz —Ciy

(17)

Ci1 > |Cyal, C4s >0, (18)
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1
Cfs < §C33 (Ci1 + Ci2),

1
CLy < 5644(611 —C12) = C44Ce6

1 . . . .
Sendo Cgg = = (Cy1 — C42). Assim como no caso do sistema cristalino Hexagonal.
2

1.1.1.6. Romboédrico () - 3

O sistema Romboédrico (I1) apresenta 7 constantes elasticas independentes: Ci1, C12, Ci3,
Cu4, C15, Cas, Casa € sua estabilidade pode ser descrita matematicamente pelas 4 inequagdes (26)

que sdo originadas da sua matriz de constantes elasticas (25) (MOUHAT e COUDERT, 2014).

[C11 Gz Gz G G5
o Cll C13 _Cl4 _615
* e (33
19
. . C4_4, _C15 ( )
. . Cya Ci4
. ° Ces
Ci1 > |Cyal, C4q >0,
1
Cts < 5633 (€11 + C12), (20)

1
C124 + C125 < 5644(611 — C13) = Cy44Ceg

Sendo Ceg = %(C11 — C;2). Assim como no caso do sistema cristalino Romboédrico (1).

1.1.1.7. Ortorrébmbico

O sistema Ortorrobmbico apresenta 9 constantes elasticas independentes: C11, C12, C13, C22,
Ca23, Cas, Cas, Css, Ces € sua estabilidade pode ser descrita matematicamente pelas 6 inequacdes
(22) que séo originadas da sua matriz de constantes elasticas (27) (MOUHAT e COUDERT,

2014).
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Ci1 Ciz (i3

® Cyy Cy3

° ® C33
21
Cor (21)

Cas
Coe

Ci1 >0, Cus >0, Css >0, Ce6 > 0, C11Cyp > Cfy, 22)

C11C22C33 + 2C12C13C23 - C11C223 - 6226123 - C33C122 > 0
1.1.1.8. Monoclinico e Triclinico

Os sistemas cristalinos monoclinico e triclinico apresentam 13 e 21 constantes de rigidez
elasticas independentes respectivamente e suas condi¢des de estabilidade apresentam sistemas
de inequacdes maiores e mais complexos e que ndo serdo abordados no desenvolvimento deste
trabalho.

2.1.3 Mddulos elésticos de Voigt, Reuss e Hill

Para um material policristalino, os tensores de tensdo e deformacéo variam na posicéo
r. Dessa maneira a expressdo da Lei de Hooke generalizada para um sistema policristalino
linear e homogéneo, utilizando a notacdo de Voigt simplificada, pode ser dada pela equacéo
(23) (SINGH et al., 2021).

0;(r) = C;(r)g(r) (23)

Para calcular as constantes elasticas e propriedades mecanicas efetivas num material
policristalino € preciso considerar os valores médios no sistema de coordenadas r. As equacoes
(24) e (25)permitem determinar o valor médio da tenséo (o) e o valor médio da deformacdo (&)

para um sistema estatisticamente uniforme (SINGH et al., 2021).
1
(o) = v f o(r)dr (24)

(e) = %fe(r) dr (25)

Sendo V o volume e assumindo que o(r)e e(r) variam pouco e continuamente na
posicao do espaco r. Existem varias maneiras de calcular as constantes elasticas efetivas, sendo

algumas das mais conhecidas as de Voigt, Reuss e Voigt-Reuss-Hill (SINGH et al., 2021).
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No esquema de Voigt é considerado que o campo da deformacédo é constante ao longo
do material e, portanto, e(r) = ¢, sendo € independente de r. Em contrapartida, o esquema de
Reuss se baseia na premissa de que o campo da tensdo é uniforme ao longo do material e,
portanto, o(r) = o e é independente de r. No modelo de Voigt-Reuss-Hill, é feita uma média
aritmética entre os valores dos modelos de Voigt e Reuss, 0 que acabou gerando uma boa
estimativa quando comparada com valores medidos de forma experimental. Assim, o modelo

Voigt-Reuss-Hill mostrou-se ser o mais verossimil dentre os trés modelos (SINGH et al., 2021).
X Bulk Modulus ou Mddulo volumétrico (K)

O modulo volumétrico K é a razdo entre a tensdo aplicada e a deformacdo volumétrica
de um determinado material, dessa maneira, ele € um parametro que descreve a capacidade do
material a resistir as mudancas de volume quando aplicada uma tensdo sobre este
(POPLAVKO, 2019). As equacbes (26), (27) e (28) representam matematicamente o calculo
do médulo volumétrico K para os modelos de Voigt, Reuss e Voigt-Reuss-Hill respectivamente
(SINGH et al., 2021).

Ky = % [(C11+ Coz + C33) +2(Ciz + Coz + C31)] (26)
K, = (11 + S22 + S33) + 2(S12 + S23 + S31) (27)
Kyry = @ (28)

X3 Madulo de cisalhamento (G)

O mddulo de cisalhamento, também chamado de modulo de rigidez, € a razdo entre a
tensdo de cisalhamento e a deformacdo de cisalhamento (POPLAVKO, 2019). As equacdes
(29), (30) e (31) sdo utilizadas para calcular os modulos de cisalhamento nos modelos de Voigt,
Reuss e VVoigt-Reuss-Hill respectivamente (SINGH et al., 2021).

1
GV = E [(Cll + CZZ + C33) - (612 + 623 + C31) + 3(C4-4 + C55 + C66)] (29)

1
G_ = 4(s11 + Sz + S33) —4(S12 + Sa3 + S31) + 3(S4sa + Ss5 + Ses) (30)
R

Gy + G
GVRH == % (31)
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Para o célculo das propriedades abaixo, nas equa¢fes onde constam os modulos elastico
K e G, foram utilizados os modulos elasticos Kyzy € Gyry respectivamente, obtidos por meio

do modelo de Voigt-Reuss-Hill.
2.1.4 Modulo de Young (E)

O médulo de Young, ou também chamado de modulo eléstico, representa a capacidade
de um determinado material se alongar ou se comprimir ainda no regime elastico quando
aplicada sobre ele algum tipo de tensdo (POPLAVKO, 2019). Sendo ele a constante de
proporcionalidade na relacdo tensdo-deformacdo (NYE, 1985). O modulo de Young pode ser
calculado a partir dos modulos volumétrico K e de cisalhamento G utilizando a equacdo (32)
(SINGH et al., 2021).

9KG

= 32
3K+ G (32)

2.1.5 Coeficiente de Poisson isotrépico (v)

O coeficiente de Poisson indica o0 quanto a se¢édo transversal de uma amostra deforma
quando o material é submetido a tensdo longitudinal, aplicada ao longo de seu comprimento, e
que, portanto, deforma a amostra longitudinalmente. Esse coeficiente permite acompanhar o
comportamento da deformacdo da secédo transversal do material conforme o corpo se deforma
longitudinalmente (POPLAVKO, 2019). O coeficiente de Poisson para um determinado
material isotropico pode ser calculado utilizando a equacdo (33) (SINGH et al., 2021).

_3K—E _ 3K- 26
VZ Tk T 28K+ 06)

(33)

2.2 Density Functional Theory (DFT)

A DFT, também chamada em portugués de Teoria do Funcional da Densidade, possui
dois teoremas principais que sdo utilizados para 0 método de calculos de primeiros principios
guando se busca prever os valores das propriedades do material. Estes dois principais teoremas
séo o de Hohenberg, Kohn e Sham (HOHENBERG, KOHN e SHAM, 1990).

O primeiro teorema afirma que a energia no estado fundamental é um funcional da
densidade eletrdnica. Isso implica que a densidade eletrbnica é a Unica variavel que influencia

a energia do estado fundamental e, portanto, € a Unica que precisa ser calculada para se
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determinar a energia e outras propriedades. O segundo teorema afirma que a densidade
eletronica do estado fundamental é a densidade que minimiza a energia do sistema.

As contas da DFT poderiam chegar em resultados exatos, no entanto existe a presenca
do potencial de correlacdo e troca cujo valor ndo é conhecido. Para resolver este problema,
existem diversas consideragdes quanto ao valor deste potencial. Para os valores presentes neste
trabalho, que foram extraidos da plataforma do Materials Project, a consideragédo feita pelo
Materials Project para o potencial de correlacdo e troca foi a aproximacdo Generalized
Gradient Approximation (GGA).

2.2.1 Materials Project

Os valores presentes no Materials Project sdo calculados utilizando a DFT a p software
VASP (JAIN et al., 2011), para calcular o valor da energia total dos compostos a conta com a
DFT é realizada e um ajuste € feito utilizando a aproximacdo GGA (JAIN et al., 2011).

Para obter as constantes elésticas o Materials Project utiliza o método dos primeiros
principios da DFT, utilizando simula¢gdes computacionais para tentar prever os resultados das
propriedades elasticas dos materiais. Inicialmente é realizado um relaxamento de toda a tensao
no cristal, até que ela se torne zero. Em seguida perturbacgdes sdo aplicadas nos vetores da rede
e o tensor de tensdo resultante é calculado. Por fim o ajuste do tensor € realizado utilizando as
relacBes constitutivas linear de tensdo-deformacdo de elasticidade linear e as propriedades

derivadas do tensor sdo calculadas (JONG et al., 2015).

2.3 Energia de formagéo

A energia de formagdo de um composto (H]f‘“Bm) pode ser obtida na DFT através da
diferenca entre a energia total do composto com as energias potenciais quimicas dos elementos
separados. Na DFT a energia de formacdo de um composto pode ser calculada segundo a
equacéo (34).

Hfmom = E(AnBn) — nia — myg (34)

Onde u, e ug sdo as energias potenciais quimicas dos elementos quimicos A e B e

E(A,,B,,) € a energia total do composto A, B,,.
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2.4 Python
2.4.1 Bilbiotecas, modulos e Frameworks

De forma simples, podemos dizer que uma biblioteca possui um conjunto de médulos
que agregam funcionalidades diferentes a ela e a compdem (LUNDH, 2001).

Os Frameworks sdo conjuntos de mddulos que também ajudam a desenvolver
aplicacdes Web. Podem se parecer muito com as bibliotecas em alguns casos, mas em geral
possuem duas grandes diferencas em comparacdo a elas. A primeira é que ao utilizar uma
biblioteca o programador chama seus métodos e controla a acéo, ja em um Framework esse
controle é invertido, sendo definido pelo Framework as a¢des que ser utilizadas. A segunda é
gue uma biblioteca realiza operacgdes especificas enquanto os Frameworks possuem um fluxo

bésico e o restante deve ser construido pelo programador (WASEEM, 2021).
<> NumPy

A NumPy é uma biblioteca open source para a computacdo cientifica. Ela contém
diversas funcbes matematicas que sdo muito Uteis. A NumPy substitui algumas das
funcionalidades do Matlab e Mathematica, possibilitando uma rapida prototipacdo no proprio
cédigo. A NumPy permite deixar o codigo mais enxuto do que se utilizase apenas Python para
obter os mesmos resultados, pois suas fungdes matematicas permitem simplificar muito o

cddigo resultando em um codigo mais eficiente e enxuto (IDRIS, 2013).
<> Pandas

A Pandas é uma biblioteca ideal para trabalhar com dados arquivados na forma de
planilhas ou bancos de dados relacionais, com dados armazenados de forma tabular. Ela é a
ferramenta ideal no Python para explorar, limpar, e processar os dados. A biblioteca Pandas
suporta integracdo com diversos tipos de formatos como: CSV, Excel, SQL, JSON, entre outros.
A biblioteca possui maneiras de filtrar as informagdes muito eficientemente, podendo utilizar
diversas condig@es diferentes para determinar a informacéo a ser filtrada (MCKINNEY et al.,
2021).
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X Pymatgen

A Pymatgen é uma biblioteca que permite a extracdo dos dados do sistema do Materials
Project via API, denominada MAPI. Ela possui um empacotador conveniente para a MAPI para
possibilitar a extracdo de maltiplos dados do sistema em uma s6 consulta utilizando REST
(ONG, et al., 2013).

o Selenium

O Selenium é um Framework que possui uma série de ferramentas Gteis para simular
um usuario e testar o funcionamento das aplicacfes, no entanto, ele também permite a extracéo
de dados via browser o que também é conhecido como Web Scraping (CHACON, 2021). Essa
extracdo ocorre por meio das informacdes dispostas na tela do seu navegador automatico
(WebDriver) e por conta disto, essa extracdo também foi chamada de Screen Scraping
(GUNDECHA, 2014).

<> Getpass

O mdédulo Getpass faz parte da biblioteca padrdo do Python e permite omitir
informacdes no codigo, ele é bastante util quando se deseja deixar a informacéo digitada pelo

usuério oculta, como no caso de senhas (LUNDH, 2001).

O modulo Sys faz parte da biblioteca padrdo do Python e permite controlar a rotina do
programa com algumas fungdes, podendo por exemplo forcar o término da execucdo do

programa no momento desejado (LUNDH, 2001).
X Matplotlib

A Matplotlib € uma biblioteca para plotagens 2D que permite a geracdo de pontos,
histogramas, graficos de barras, graficos de linhas com marcadores ou apenas de linhas e muitos
outros utilizando Python (MORGAN, 2018).
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2.5  Application Programming Interface (API)

O termo API é um acrénimo de Application Programming Interface e, como o nome
sugere, as APIs sdo as interfaces entre dois softwares, que permitem com que esses programas
“conversem” entre si, compartilhando as informagoes entre eles. A API possibilitou a obtengéo
de dados de um programa para outro de maneira mais agil e simples. Além disso, elas também
podem ser utilizadas como via para armazenar informacdes no sistema, permitindo que o
programa compartilhe os dados com o programa na outra ponta da API. As APIs possuem
algumas arquiteturas diferentes entre si e, essas varia¢des, implicam no seu tipo, que podem ser
classificadas como: REST, SOAP, Webhooks, GraphQL, WebSocket, gRPC, EDI, MQTT,
AMOQP ou Server-sent event (LANE, 2020).

A maioria das APIs pedem identificacdo do usuario para que o programa possa estar
acessando e extraindo os dados do outro programa. Essa identificacdo é feita por meio de
credenciais que servem como identificadores Unicos para aquele usuério. Dentre as opcOes de
credenciais para uma API estdo nome, senha, token, chaves etc. (RAPIDAPI, 2021).

No caso da APl do Materials Project (MAPI) a credencial necessaria é a chave da APl e
para obter a chave da API basta criar uma conta no sistema e acessar a pagina API, nela a chave
esta disposta (ONG et al., 2014).

Apbs fazer a autenticacdo com a sua credencial, o usuario pode obter os dados por meio
de bibliotecas de requests, que no Python seria a requests. No entanto, no caso da MAPI existe
uma biblioteca ainda melhor desenvolvida especificamente para a extracdo de grandes
quantidades de dados dos compostos presentes nela, a biblioteca Pymatgen. Com ela é possivel
fazer as consultas das propriedades para os compostos indicados bastando seguir o modelo do

codigo descrito na sua documentacao (ONG et al., 2013).
2.6 Web Scraping

Web Scraping € a pratica de extrair os dados da internet de forma automatizada por meio
de programas, sendo uma pratica tdo antiga quanto a prépria internet. No entanto, no passado
essa pratica foi conhecida com outros nomes, como: screen scraping, data mining ou web
harvesting (MITCHELL, 2018).



32



33

3 METODOLOGIA

Esta secdo apresenta as tecnologias empregadas para a elaboracdo dos softwares de
extracdo, formatacdo e visualizacdo de dados e as metodologias empregadas para atingir o

resultado.
3.1  Materiais e Tecnologias empregadas

Para a elaboracédo do projeto foram utilizados um notebook com 8Gb de RAM e um
processador Intel (R) Core (TM) i5-5200U CPU @ 2.20GHz 2.20 GHz e uma conexao de
internet de 100 Mb além das seguintes tecnologias:

3.1.1 Pacote Miniconda 3

O pacote Miniconda 3é um instalador minimo para o Conda e que ja possui com ele
algumas bibliotecas uteis no desenvolvimento do software, como a biblioteca pip
(ANACONDA, 2017). Para o instalador Miniconda3 foi utilizado o Windows 64-bit pois era o

compativel com o sistema operacional do computador, que era um Windows 10.
3.1.2 IDE Jupyter Notebook

A IDE (Integrated Development Environment) ou também conhecido como Ambiente
de Desenvolvimento Integrado é uma aplicacdo web open-source que permite a criacdo de
cddigos com visualizagOes e tratamentos de dados. Além disso ele permite o uso de blocos de
codigo que sdo muito Uteis para desenvolver o cadigo em partes, gerando 6timas visualizacdes
durante a execu¢do (PROJECT JUPYTER, 2021).

A IDE Jupyter Notebook foi utilizada para desenvolver os cddigos em Python e serviu
como interpretador para o software desenvolvido em Python.

3.1.3 Chromedriver

O Chromedriver é um servidor que implementa o WebDriver, uma ferramenta open-
source para automacdes na Web utilizando o navegador Google Chrome. Além disso, a versédo
utilizada para o ChromeDriver foi a 96.0.4664.45, a que € compativel com a versdao do
navegador que estava instalado no computador.

Ele foi o programa utilizado para rodar o Google Chrome automatico que foi

desenvolvido utilizando o Framework Selenium em Python.
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3.1.4 Google Chrome

O Google Chrome é um navegador Web amplamente utilizado no mundo, o qual, assim
como supracitado, o proprio driver (Chromedriver) também utiliza como meio para rodar 0s
codigos de Web Scraping no navegador. O Google Chrome possui a funcdo de Inspecinar
elemento que permite acessar o cddigo HyperText Markup Language (HTML) do programa.

3.1.5 Materials Application Programming Interface (MAPI)

A Materials Application Programming Interface (MAPI) é uma API aberta que permite
acessar os dados do Materials Poject utilizando os principios de REpresentational State
Transfer (REST), assim um Uniform Resource Identifier (URI), identificador que designa

determinados dados do composto procurado (ONG et al. 2014).
3.1.6 Python e suas bibliotecas

A linguagem empregada no desenvolvimento do software foi o Python, ela foi escolhida
por se tratar de uma linguagem com vastas bibliotecas com usos pertinentes para a elaboracao

do software, como: Pip, Pymatgen, Pandas, Matplotlib, NumPy.

<> Pip

A Pip é uma biblioteca com um pacote de instalacdo para o Python, e foi utilizada para
instalar as demais bibliotecas, como a Pandas,NumPy e Pymatgen.

X Pymatgen

A Pymatgen foi utilizada para extrair os dados da MAPI, e gracas a ela foi possivel consultar

e extrair os dados das propriedades fisicas do material de forma mais rapida e eficiente.

<> NumPy

A biblioteca NumPy foi utilizada para realizar operagcbes matematicas e alguns recursos
especiais como valores ndo encontrados. Em conjunto com a Pandas ela foi utilizada para: o

tratamento dos dados extraidos e a geragédo da base de dados local.
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<> Pandas

A biblioteca Pandas foi utilizada para tratar os dados e gerar o arquivo final com as
informacdes obtidas e tratadas. Dessa maneira a Pandas foi empregada para formatar as
informacdes em DataFrames e, em seguida, para gerar a base de dados local em um arquivo
Excel.

X3 Selenium

O Selenium foi usado para o desenvolvimento do Web Scraping das informacdes que ndo
estavam disponiveis na API, mas apenas na interface Web do Site. Gragas a ela foi possivel
montar a parte do codigo referente ao Web Scraping das informacGes via interface Web

X Matplotlib

A Matploblib foi utilizada para a geracdo dos graficos personalizado das propriedades dos

materiais para cada composi¢do dos compostos binarios com metais de transi¢éo.

3.2 Métodos

O desenvolvimento do projeto esta separado em 3 grandes etapas: a instalacéo e preparo do
ambiente virtual para o desenvolvimento do codigo (3.2.1 a 3.2.3), 0 ETL das informacdes

gerando a base de dados locais (3.2.4 a 3.2.8) e a visualizacdo dos dados extraidos (3.2.9).
3.2.1 Instalagdo do pacote Miniconda 3

O primeiro passo para o desenvolvimento do projeto foi a instalacdo do pacote
Miniconda 3 que ja instala o Python e o instalador de pacotes Pip e Conda que permitiram

instalar as demais bibliotecas.
3.2.2 Ambiente Virtual

Em seguida, com o instalador de pacotes conda, uma particdo da maquina responsavel
por conter apenas informacGes desse projeto foi criada, passo muito Util para separar um
desenvolvimento dos demais. Portanto, usando o pacote conda, foi criado o ambiente virtual do

projeto para separa-lo dos demais desenvolvimentos presentes na maquina e retirar possiveis
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interferéncias que as bibliotecas de outras versdes de outros desenvolvimentos pudessem
ocasionar (APENDICE A).

3.2.3 Instalacdo do Jupyter Notebook e das bibliotecas

Logo em seguida, utilizando o instalador conda, a IDE Jupyter Notebook foi instalada
(APENDICE A). Ap6s isso, todas as bibliotecas necessarias para o desenvolvimento do projeto

também foram instaladas utilizando os pacotes conda ou Pip.
3.2.4 Importacdo das bibliotecas e definicdo de funcdes e variaveis

As bibliotecas instaladas foram ativadas dentro do cddigo para realizar a extracéo e
transformac&o dos dados. Além disso, algumas defini¢bes foram feitas, como a chave da API,
a lista com os elementos de transicdo a serem combinados, a lista com os elementos que o
usuario pode combinar com os de transicdo e o elemento que o usuario deseja combinar, com

essas informagdes foi possivel dar continuidade na extracdo (APENDICE B).
3.2.5 Extrator dos dados via API

A primeira parte do desenvolvimento foi a confeccao do programa extrator de dados via
API, realizando consultas na MAPI e coletando valores de determinadas propriedades de um
composto indicado. Para isso foi utilizada a biblioteca Pymatgen que permitiu a consulta e
extracdo das propriedades de diversos compostos através do MPRester, utilizou-se o token para
realizar a autenticacdo na APl (APENDICE C).

3.2.6 Transformacdo dos dados

Apo6s a extracdo dos dados via Pymatgen foi necesséario armazena-los em forma de
tabelas e para isso as bibliotecas Pandas e NumPy foram utilizadas, gerando novas colunas,
deletando colunas desnecessarias, renomeando colunas e reordenando as informag6es de acordo
com o0s objetivos. Essas bibliotecas permitiram a transformacdo de dicionarios para novas
colunas, tornando possivel a organizacdo adequada dos dados dentro dos DataFrames
(APENDICE D).
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3.2.7 Web Scraper dos dados faltantes

Para conseguir acessar os dados faltantes na API, predicdo de Kvrn, GvrH e Decomposes
To, foi necessario elaborar em uma parte do cédigo um Web Scraping destas trés informacdes
faltantes via interface Web.

Para isso, o Framework Selenium do Python foi utilizado no desenvolvimento desta
etapa, permitindo a confeccdo de um script que navegou entre as paginas dos compostos e
extraiu informag@es desejadas (APENDICE E).

Ao utilizar o codigo do (APENDICE E) vocé podera realizar o login com uma conta de
email USP, ou logar manualmente antes de dar o ok no input para prosseguir.

Assim o script ird logar na interface Web do site e em seguida ira acessar
individualmente cada uma das paginas dos compunds-ids extraidos via APl de uma base de
dados igual a copia do df extraido via APl (APENDICE E).

3.2.8 Calculo dos parametros desejados e da geracdo da base de dados local

Finalmente, com os valores de KvrH e Gvrn de todos 0s compostos bindrios metélicos,
as relacdes de tensdo-deformacdo como o Modulo de Young e o Coeficiente de Poisson, podem
ser calculadas, gerando a base de dados local com todos os dados extraidos, transformados e
calculados (APENDICE F).

3.2.9 Geracao das visualizacGes

A partir deste ponto um segundo programa foi confeccionado, separadamente, mas no
mesmo ambiente virtual criado na secdo 3.2.2. A separacdo foi feita para permitir que as
visualizacdes pudessem ser geradas por um segundo programa independente utilizando as bases
de dados gerada pelo software de extragdo. Assim, as visualizagdes puderam ser geradas a partir
das bases de dados locais criadas para o aluminio, boro e silicio.

Como o codigo foi escrito separado, as bibliotecas necessarias precisaram ser
importadas, como no caso da Matplotlib que permitiu a geracdo dos graficos. Além disso, 0s
parametros desejados foram inseridos na forma de listas para indicar ao codigo qual arquivo
Excel e quais parametros filtrar para posteriormente gerar a visualizacéo.

Dessa forma os dados da base de dados local foram separados em diversos DataFrames

diferentes a partir de sua composi¢éo referente ao elemento quimico escolhido pelo usuario e,
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apos isso, todos essas tabelas filtradas foram utilizadas para gerar os graficos personalizados de
todos os parametros para cada composicdo de cada um dos compostos binario metalicos
(APENDICE G).
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO
4.1  Extracdo dos dados via MAPI

O MPRester da Pymatgen possibilitou extrair os dados por consultas na MAPI. Com o
computador e rede de conexdo informados foi possivel extrair mais de 9200 dados em até 40
segundos, sendo que o codigo também empilhou os dados coletados de cada composto em um
unico DataFrame neste mesmo tempo.

Para a extracdo de dados ocorrer o usuario deve informar o elemento quimico desejado e
que sera combinado com os 30 metais de transi¢do expostos. Em seguida, todos 0s compostos
metalicos binarios entre o elemento selecionado e os metais de transicdo serdo extraidos da
MAPI. Mas para isso 0 usuario devera em seguida permitir o inicio da extracdo API, via
comandos na interface do programa, a Figura 1 apresenta essa interface inicial onde o elemento

desejado para a combinacdo devera ser escolhido.

Figura 1 — Interaface inicial referente as informagdes iniciais do programa

METAIS DE TRANSICAO UTILIZADOS PARA A COMBIMAGAD

Lista dos metais de transicdo: [5c, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn, ¥, Zr, Nb, Mo, Tc, Ru, Rh, Pd, Ag, Cd, La, Hf, Ta, W, R
e, 0s, Ir, Pt, Au, Hg]

Nimero total de elementos: 3@

DEFININDO O ELEMENTO A SER COMBINADO

014, seja bem-vindo ac extrator de dados!

Para prosseguir selecione um dos simbolos quimicos abaixo para extrair suas combinacdes com os 3@ metals de transicdo listades
acima.

0s simbolos quimicos disponiveis sade:
[Al, B, 5i]

Insira o simbolo quimico desejado: ||

Fonte: Autoria propria

Figura 2 — Selecionando o elemento e iniciando a extragao da API

DEFININDO O ELEMENTO A SER COMBINADO

0la, seja bem-vindo ao extrator de dados!

Para prosseguir selecione um dos simbolos quimicos abaixo para extrair suas combinaces com os 38 metais de transicdo listados
acima.

0s simbolos quimicos disponiveis sdo:
[al, B, Si]

Insira o simbolo quimico desejade: Si

EXTRACAD DOS DADOS VIA API

Observacdo: A partir de agora algumas perguntas para prosseguir serdo realizadas, as opg¢des estardo entre colchetes -> [y/n] gqu
e siginificam "yes or no" para prosseguir ou nic prosseguir.

Podemos iniciar a extragdo dos dados dos compostos SiM? [y/n]| |

Fonte: Autoria propria
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A Pymatgen possibilitou a extracdo dos dados de férmula quimica, magnetizacéo total,
energia de formacéo, grupo espacial (conjunto de dados), elasticidade (conjunto de dados),
densidade, sistema cristalino e volume da célula unitaria para cada um dos compostos binarios
metalicos extraidos. No entanto o formato das informac@es vindas da consulta da API era de
dicionério e, por conta disto, a Pandas foi utilizada para transformar essa estrutura de
dicionarios no DataFrame da Figura 3.

Assim, em menos de 1 minuto, os dados das propriedades acima foram extraidos no formato

de dicionario e em seguida armazenados no DataFrame da Figura 3.

Figura 3 — Geracdo do Dataframe com os dados da MAPI utilizando a Pymatgen e a Pandas

EXTRACAO DOS DADOS VIA API

Observacdo: A partir de agora algumas perguntas para prosseguir serao realizadas, as opcles estardo entre colchetes -> [y/n] qu
e siginificam "yes or no" para prosseguir ou n3oc prosseguir.

Podemos iniciar a extrac3oc dos dados dos compostos SiM? [y/n]y
Extraindo os dados e gerando o DataFrame...

DataFrame gerado com sucesso!

Tempo de execucdo --- 28.54 seconds ---
material_id pretty_formula total_magnetization formation_energy_per_atom spacegroup elasticity density crystal_system volume
{'symprec™ 0.1 {G_Reuss 72.0
0 mp-7822 Sch3i3 0.001283 -0.768762 'source” 'spglib’ '"G_VRH"72.0 3252083 hexagonal 315592481
‘symbol' 'G_Voigt: 72
I'symprec” 0.1 {'G_Reuss" -184.0
1 mp-2841 Scsi2 0.004605 -0.371364 'source”: 'spglib’ "G_VRH"-83.0 3.305853 hexagonal  50.799400
‘symbol" 'G_Voigt"
I'symprec™ 0.1 {G_Reuss": 86.0
2 mp-9969 ScSi 0.003176 -0.837596 'source’: "spglib’ 'G_VRH: 70.0 3336116 orthorhombic ~ 72.712176
‘symbol' 'G_Voigt: 74
mo- 'symprec’: 0.1
3 11902% Sc55i3 1.106745 -0.290534 'source”: "spglib’ Mone  3.038162 hexagonal 337.813713
‘symbol’..
mo- {'symprec’ 0.1
4 12IJBGBDE Sc55id 0.017014 -0.765365 "source”: "spglib’ None  3.269256 orthorhombic  684.930707

'symbol’..

Fonte: Autoria prépria

4.2 Formatacdo do DataFrame

As informac6es extraidas da API e inicialmente armazenadas no DataFrame ficaram
dispostas exatamente como na Figura 3. No entanto, as colunas spacegroup e elasticity
apresentaram dicionarios como sendo seus valores. 1sso ocorreu pois, nesses dois casos, o valor
do dicionario extraido pela Pymatgen relacionado as chaves spacegroup e elasticity também
eram dicionarios, ou seja, para as colunas spacegroup e elasticity os valores armazenados eram
dicionérios e, portanto, foi preciso realizar um novo processo de transformacédo das chaves
destes dois dicionarios em novas colunas do DataFrame adicionando também seus respectivos
valores. Para isso, foram adicionadas ao DataFrame novas colunas: spacegroup_number,
point_group, G_Reuss, G_VRH, G_Voigt, K_Reuss, K VRH, K _Voigt, C11, C12, C13, C14,
C15, C16, C21, C22, C23, C24, C25, C26, C31, C32, C33, C34, C35, C36, C41, C42, C43,
C44, C45, C46, C51, C52, C53, C54, C55, C56, C61, C62, C63, C64, C65, C66; com os valores
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das respectivas chaves dos dicionérios de spacegroup e elasticity. Apos isso, as colunas

elasticity e spacegroup foram deletadas e a coluna Method contendo a informacgédo do método

utilizado para a obtengdo dos valores de Kvrr € Gvrr foi gerada indicando o método “DFT”

para os valores extraidos via API. Dessa maneira, 0 DataFrame resultante desse processo ficou

como nas Figuras 4, 5 e 6.

Figura 4 - DataFrame com as novas colunas de Method, elasticity, spacegroup e seus respectivos valores

material_id pretty_formula total magnetization formation_energy_per_atom density crystal_system cell_volume spacegroup_number point_group G_Reuss G_VRH G_Voigt K_Reuss K VRH K_\Voigt
o 12092"2% ScéAl 0.073436 0.521431 2503547 cubic  274.337263 227.0 m-3m NaN NaN NaN NaN NaN NaMN
1 mp-999204 ScAl3 0.000114 -0.367746  2.916630 tetragonal 71.679549 139.0 4immm 63.0 64.0 85.0 940 94.0 94.0
2 mp-813 ScAl2 0001419 -0 486889  3.009750 cubic 109 151154 2270 m-3m 69.0 69.0 69.0 880 88.0 880
3 mp-1220 Sc2Al 0175192 -0.350048  3.024175 hexagonal  128.369562 194.0 6/mmm 44.0 44.0 45.0 70.0 700 .o
4  mp-978498 Sc3Al 1.255009 -0.247560  3.091582 cubic 86.931890 221.0 m-3m 34.0 36.0 37.0 520 52.0 52.0
246 1183T§5 Al3Au 0000144 -0.113982 6933301 tetragonal 66 560267 1380 4/mmm NaN NaN NaN NaN Nah NaN
247 1225’;5%- AlAud 0020434 -0 136008 14968187 monoclinic 90 397495 120 2im NaN NaN NaN NaMN NaN NaN
248 mp-589558 AlAu2 0.000005 -0.316636 13.867731 orthorhombic  204.552664 682.0 mmm 31.0 32.0 340 17.0 118.0 9.0
249 mp-10871 AlAu 0.000229 -0.243324  11.097747 cubic 33.509015 221.0 m-3m -19.0 -21.0 -23.0 147.0 147.0 147.0
250  mp-30550 AlAu2 0000099 -0.313114 13.709394 orthorhombic 509 829422 580 mmm NaN NaN NaN NaN NaN NaN
Fonte: Autoria propria
Figura 5 - DataFrame com as novas colunas de Method, elasticity, spacegroup e seus respectivos valores
elastic_anisotropy universal_anisotropy poisson_ratio Method warnings c1l c12 C13 C14 C15 C16 cn c22 C23 C24 C35 C26
NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaMN NaN NaM NaN NaN NaN NaN NaN NaN
022 0.22 022 DFT NaN 167.804222 70.389204 49.418412 0000006 0.0 0.0 70.389204 167.804222 49.418412 00 -0.000005 00
001 0.01 019 DFT NaM 186213145 38590199 385390199 0000000 00 00 38601216 186220569 38601216 00 0000000 OO0
0.20 0.20 0.24 DFT NaN 132370197  60.584140 27.470937 0000000 0.0 0.0 59.502863 132.880284 27.905192 0.0 0.000000 00
038 038 022 DFT NaMN  86.08058% 34968520 34968567 0000000 00 00 34960180 86053022 34960149 00 0000000 OO0
NaN MNaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaM NaN NaM NaN MNaN NaN  NaN NaN  NaN
NaMN NaN NaN NaMN NaMN NaN GEL NaMN NaN  NaN MNaN NaN NaN NaN  NaN NaMN  NaN
041 041 037 DFT NaN 140.329484 94081719 102.654049 0000000 0.0 0.0 92.963%69 169.510283 87.755593 0.0 0.000000 00
11 11 057 DFT NaMN 98541017 170864924 1708564924 0000000 00 0.0 170864924 93541017 170.364924 00 0000000 OO0
NaN MNaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaM NaN NaM NaN MNaN NaN  NaN NaN  NaN
B -
Fonte: Autoria propria
Figura 6 - DataFrame com as novas colunas de Method, elasticity, spacegroup e seus respectivos valores
=Y 52 c33 c: C35 36 cat caz ca3 caa cis cas cs1 cs2 53 o4 cs5 Cs6 c61 o2 63 Cot co5 66
NaN NN NN NaN  NeN NN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NN NeN NaN NaN NaN
51012518 51012513 167624716 000019 0000019 00 0000000 1413070e-07 0000000 62356826  >P41ME 7055300008 1413070607 0000000 0000000 3954194e-07 62350826 7065398608 0020094 020834 0000000 00 OMZB0E g gaantg
38503454 38593454 185212449 0.000000 0000000 0O 0010863 4.175399e03 0000328 66327780 00000006-00 0.000000e-00 4610909603 0.011125 0000777 0.000000E-00 65327454 0.000000e-00 0004833 0001443 0OTIB05 00 0.0000006+00 66325965
2756654 27566648 137.841430 0.000000 0000000 0O -D.000077 1.800064e-D4 0.000020 47.226072 0000000e-00 0000000e-00 3160338e-05 0000012 (0000059 00D0DN0e-00 47278770 0.000000+00 -0.045334 0003845 -0.015270 00 0000000e+00 35600452
34964214 34964131 86.065357 0000000 0000000 00 009662 20'CC'® 0032669 44594837 0.000000e-00 000000000 §267729¢-02 0096626 0082670 00000006+00 44595711 0.000000¢-00 0000000 0000000 0.000000 0.0 0.0000006-0 44595288
NaN NaN NaN  NaN  NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN
NaN NaN NaN  NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN
02264366 97645003 195655017 0000000 0000000 00 00000t >%%'% 0000014 3788467 000000000 000000000 4%°%3 0000028 0000007 0000000400 34227856 0.000000e+00 -0000263 0000142 -0.001BI8 0.0 00000008400 22145306
70864924 170864024 98541017 0000000 0000000 0O 0.000000 0.000000e-00 0.000000 -14292538 0000000e-00 0000000e-00 0.000000e+00 0000000 (0.000000 0.0D00N0E-00 -14292538 0.000000e<00 0000000 0.000000 0.000000 00 0.000000e+00 -14.262538
NaN Nal NaN  NaN  NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN NaN Nalt NaN

Fonte: Autoria propria

A extracdo via APl permitiu a geracdo de uma base de dados local bem ampla e de forma

eficiente e rapida, ficando faltantes apenas os valores de Kvrn e Gvrn ndo calculados no sistema

do Materials Project, aléem da informacéo de se tal composto € estavel ou se decompde para

outro(s) composto(s) mais estaveis.




42

4.3  Web Scraping e planilha final

Em seguida o programa pergunta ao usuario se tem interesse em fazer o Web Scraping
para coletar essas informacOes faltantes, ou se ele deseja pular tal etapa. 1sso pois 0 Web
Scraping dessas informacdes estd na ordem de 600 dados e levou cerca de 15 minutos para
coletar todos os dados e preencher os DataFrames com a informacéo faltante. Isso mostrou o
quao mais efetivo € extrair dados diretamente de uma API do que coletando-os via Web
Scraping. No entanto, como os dados previstos de Kvrr e Gvrn por Machine Learning ndo
estavam disponiveis na APl e sdo pertinentes para a analise do conjunto mais completo de
informacgdes, este foi o caminho encontrado para extrair tais informacdes da plataforma e
adiciona-las nos itens faltantes do DataFrame. Na Figura 7 podemos ver a interface para a
extracdo via Web Scraping. Espera-se que o programa leve 12 minutos em média para realizar
a extracdo destas informacbes complementares, com condi¢cdes de computador e internet

semelhantes.

Figura 7 — Interface para rodar o Web Scraping

EXTRACAO DOS DADOS VIA WEB SCRAPING

Atencdo! Ma API estdo faltando algumas informacdes importantes dos compostos:

1. Os dados de K_VRH e G_VRH dos compostos sem matriz de elasticidade, mas que sdo previstos no site pelos algoritmos de Machin
e Learning.

2. A informacdc 'Decomposes To', que indica para quais compostos o respectivo composto se decompde

Ambas as informacdes podem ser obtidas por meio de um Web Scraping no site do Materials Project.

Atencdo: Se vocg pular o Web Scraping sua base de dados ficard com essas informagdes faltantes.

Podemos adicionar & base de dados extraida via API essas novas informacdes via Web Scraping? [y/n]

Fonte: Autoria propria

Apbs decidir fazer o Web Scraping, o usuario tera de colocar suas credenciais USP como

na Figura 8.
Figura 8 — Inputs do Web Scraping

EXTRACAO DOS DADOS VIA WEB SCRAPING

Atencdo! Ma API estdo faltando algumas informacdes importantes dos compostos:

1. Os dados de K_VRH e G_VRH dos compostos sem matriz de elasticidade, mas que sd3o previstos no site pelos algoritmos de Machin
e Learning.

2. A informac3c 'Decomposes To', gue indica para quais compostos o respectivo composto se decompde

Ambas as informacdes podem ser obtidas por meio de um Web Scraping no site do Materials Project.

Atencdo: Se vocé pular o Web Scraping sua base de dados ficard com essas informacdes faltantes.

Podemos adicionar & base de dados extraida via API essas novas informagdes via Web Scraping? [y/n] v
Insira o seu e-mail usp: alexandrehcleal@usp.br

Digite seu nimeroc usp: 18278621

Digite sua senha usp: «««v-nn-

Podemos iniciar o navegador? [yfn]lﬂ

Fonte: Autoria propria
Esses inputs sdo necessarios pois para conseguir obter as informacdes previstas por ML

dos parametros Kvrx e Gvrh, iSS0 pois, para conseguir visualizar e em seguida extrair tais dados
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€ necessario que o navegador esteja logado no site. Caso 0 navegador ndo esteja logado tais
informacdes nédo irdo aparecer! Buscando contornar o problema o software é capaz de, com
esses dados, realizar o login utilizando o login com Google disposto na Figura 9. Apés inserir
as credenciais e permitir que o navegador inicie, o programa ira abrir uma aba anénima no
Google Chrome controlada automaticamente na URL do login com Google, igual a que esta

exposta na Figura 9.

Figura 9 — Login com Google utilizado pelo Web Scraping

[m] X

Login X 4+ (-]
&« X @ materialsproject.org/janrain/loginpage/?next=/janrain/loginpage/ b T S
O Chrome esta sendo controlado per um software de teste automatizacio. X

Home  About -~  Apps~  Documentation -~  Forum

Sign In or Register

Please sign in / register to access all the features of the Materials

Project. Registration is free — we ask you to register so that our ~
funding sources know how many industry users, students, etc. use a Sign in with Google

our site. You can use one of the identity providers at right.

o Sign in with Github
() Problems signing in?

As a fallback, or if you don't wish to use one of the providers above, Sign in with your email address
use your email address to receive a login link via email that will keep
you logged in for this browser. You won't need to set a password.

)

About Forum  Citing TermsofUse APl

Powered by pymatgen, custodian, fireworks, and atomate.
G-JIXEMN| Our data is licensed under a Creative Commans Attribution 4.0 Intemational License -
ttps://materialsproject org/social/login/google-cauth2/2ne... v

Fonte: Autoria prépria

Em seguida ira navegar até a URL da Figura 9 e iniciar o processo automatico de login,
inserindo e-mail, clicando no botdo de entrar, inserindo as credenciais USP e em seguida
confirmando no botdo. Apds essas etapas 0 programa estara finalmente na pagina principal do
Materials Project s6 que aguardando uma confirmacéo para prosseguir, como esta disposta na

Figura 10.

Figura 10 — Programa na pagina inicial, aguardando confirmacao para prosseguir

Expiore Materials anced » o of clements
Q. by Elements £
H He
s 8 7 8 9 cluced
Li Be B C N O F Ne
Na Mg Al Si P S Cl Ar "

K Ca Sc Ti V 'tr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
Rb St Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd VAg Cd In Sn Sb Te 1 Xe

s Ba HtTaWReOsIrPtAquTleBi

Band Gap (¢
r Nd Pm S 5d Io Tm .

Fonte: Autoria propria
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Note que na Figura 10 uma imagem da conta apareceu no lugar do icone cinza, isso
indica o login que foi realizado pelo programa. No entanto, durante 2 semanas o botéo de login
do site ndo estava funcionando e levava para uma URL legado que ndo estava funcionando.
Para contornar este problema, é pedido para o usuario que se certifique de que esta na pagina
principal e logado, como no exemplo da Figura 10, para entéo inserir ok e prosseguir, como

pode ser visualizado na Figura 11.

Figura 11 — Programa aguardando a validacdo de que estd na pagina principal do Materials Project e pode
prosseguir com o Web Scraping

EXTRACAD DOS DADOS VIA WEB SCRAPING

Atencdo!l Na API estdo faltando algumas informacdes importantes dos compostos:

1. Os dados de K_VRH e G_VRH dos compostos sem matriz de elasticidade, mas que sdo previstos no site pelos algoritmos de Machin
e Learning.

2. A informacio 'Decomposes To', que indica para quais compostos o respectivo composto se decompde.

Ambas as informacdes podem ser obtidas por meio de um Web Scraping no site do Materials Project.

Atengdo: Se vocd pular o Web Scraping sua base de dados ficard com essas informagdes faltantes.

Podemos adicionar & base de dados extraida via API essas novas informagdes via Web Scraping? [y/n] vy
Insira o seu e-mail usp: alexandrehcleal@usp.br

Digite seu nilmero usp: 18278621

Digite sua senha usp: --------

Podemos iniciar o navegader? [y/n]y

Assim que deixar na pdgina principal logada digite ok: ||

Fonte: Autoria propria

O “ok” pedido pelo programa na Figura 11 permite que o usudrio utilize outros meios
para realizar o Login além das credenciais USP, podendo realizar o login com um e-mail
qualquer, copiando o link enviado no e-mail para o navegador automatico, tornando o programa
mais flexivel para outras pessoas realizarem logins de forma diferentes.

Apbs a permissdo do usuario ser concedida, o programa continuard a comandar o
navegador de forma automatica extraindo os dados de decomposi¢édo e previsdes por Machine
Learning dos pardmetros Kvrn € GvrH para todos 0os compostos binarios extraidos via API
presentes no DataFrame. O comeco dessa extracdo pode ser visto na Figura 12.

Figura 12 — Extracdo dos dados via Web Scraping

EXTRACAO DOS DADOS VIA WEB SCRAPING

Atencdo! Na API estdo faltando algumas informacdes importantes dos compostos:

1. 0s dados de K_VRH e G_VRH dos compostos sem matriz de elasticidade, mas gue sdo previstos no site pelos algoritmos de Machin
e Learning.

2. & infermagdo 'Decomposes To', que indica para guals compostos o respective composto se decompde.

Ambas as informacbes padem ser obtidas por meio de um Web Scraping no site do Materials Project.

Atengdo: Se vocd pular o Web Scraping sua base de dados ficard com essas informades faltantes.

nar & base de dados extraida via API essas novas informacdes via Meb Scraping? [y/n] vy
sp: alexandrehcleal@usp.br

16278621

egador? [y/nly

gina principal logada digite ok: ok

Composto: 8

Id: mp-7822

Decomposes To: Stable

Composto: 1
Id: mp-2841
Decomposes To: Scsi + Si

Composto: 2
Id: mp-9969
Decomposes To: Stable

Composto: 3

Id: mp-1196215

Decomposes To: 55513

K_VRH: 73.37 GPa, G_VRH: 49.89 GPa

Fonte: Autoria propria
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O final da extracéo esta disposto na Figura 13, com 633,71 segundos de execugao. Sendo
0 maior tempo registrado pela maquina para executar Web Scraping foi 1411,92 tendo uma
média considerdvel de 12 minutos. Os dados faltantes foram adicionados ao DataFrame,
resultando nas colunas exibidas na Figura 14, assim como a indica¢do do método ML para 0s

casos em que 0 Kvrx e Gvry foram previstos por Machine Learning.

Figura 13 — Finalizacdo da execu¢do do Web Scraping e geracdo da base de dados local

Composto: 249
Id: mp-18871
Decomposes To: AlAu

Composto: 258

Id: mp-3855@

Decomposes To: AlAu2

K_VWRH: 123.97 GPa, G_VRH: 31.2& GPa
Podemos fechar o navegador? [y/n]y

DataFrame sditado com sucessol

Tempo de execucdo --- 633.71 seconds ---
DataFame apds a inclus3o dos dados coletados pelo Web Scraping:

Fonte: Autoria prépria

A coluna Method indica se 0 Kvrn e Gvrn foram previstos por ML ou calculados por
DFT, note que para as linhas que possuem apenas Kvrx € Gvrn 0 método foi ML e as

informac@es foram coletadas via Web Scraping.

Figura 14 — DataFrame final com os valores de Kvrr € Gvrr 0btidos por ML via Web Scraping

G_VRH G_Voigt K_Reuss K_VRH K_Voigt elastic_anisotropy universal_anisotropy poisson_ratic Method
72.00 720 88.0 89.00 90.0 0.08 0.08 0.18 DFT
-83.00 18.0 100.0  103.00 107.0 -5.41 -5.41 1.08 DFT
70.00 740 101.0  101.00 101.0 0.64 0.64 0.22 DFT
49.09 MaN NaM 7337 NalN MaN NaM NanN ML
59.20 NaN NaN  88.73 NaN NaMN NaN NaN ML
2724 NaN NaN  118.00 NaN NaMN NaN NaN ML
26.84 NaN NaN  114.50 NaM NaMN NaN NaN ML
25.78 Mah NaMN  114.40 NaN Mahl NaM MaN ML
-3.00 20 38.0 39.00 40.0 -6.31 -6.31 0.53 OFT
12.00 15.0 13.0 15.00 17.0 3.46 3.46 0.18 DFT

Fonte: Autoria propria

Ap0s isso, as colunas com o0 Modulo de Young e Coeficiente de Poisson sdo calculadas
e adicionadas ao DataFrame, a Figura 15 mostra um recorte do DataFrame com essas novas

colunas e seus respectivos valores. Por fim o DataFrame final é transformado em uma aba da
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planilha. A planilha com todos os DataFrames relevantes é gerada ao final, formando a base

de dados local.

Figura 15 — Coluna Decomposes_To obtida via Web Scraping e colunas E_Young e Coef _Poisson calculadas
com os valores extraidos de Kvrn € Gvrr Obtidos por DFT ou ML.

C65 C66 Decomposes_To E_Young Coef Poisson
0.0 77.24697 Stable  170.123394 0.121416
0.0 -18.798929 ScSi+ 81 -340.4458903 1.050885
0.0 59169670 Stable  170.589812 0.218499

Mal MNaM Sch8i3  120.414561 0.226467

Mal NaM SchSi3 + 8¢S 145.583434 0.229590

Mal MNaM Au+ Si 75.881020 0.392823

Mal NaM Au+Si 74684308 0.391289

Mal NaMN Au+ Si 74.524807 0.391427
0.0 10.288203 Hg + Si -9.236842 0.539474
0.0 7401528 Hg + Si 28.421053 0184211

Fonte: Autoria prépria

4.3.1 Geracdo da base de dados local

A base de dados local foi gerada ao longo de toda a execucdo do programa, nela as
versoes relevantes dos DataFrames, os das Figuras Figura 3, Figura 4, Figura 14 e Figura 15,
foram salvos no formato de abas ao longo de um Unico arquivo Excel. Por fim, um Gnico arquivo
Excel com essas abas foi gerado. As Figuras 16, 17, 18 e 19 mostram as abas do arquivo gerado
como base de dados.

08042 T3S
mp-9383E Tias!
mp-2562 Tisi2
| wo-sassz Tissia
mg- 52

a3
21,378
15876
28231
22726

37

Reuss 5 81051
107,308

prerey

2174

a3 5082

60,4511

Fonte: Autoria propria
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Ao longo do processo algumas transformacdes e novas extracdes foram necessarias. A
primeira extracdo via APl permitiu obter muitos dados condensados na forma de dicionarios
denrto das colunas spacefroup e elasticity que precisaram ser alocados em novas colunas para
facilitar a visualizagéo originando a tabela da Figura 17.

Figura 17 — Aba referente ao DataFrame transformado, com os valores das colunas spacegroup e elasticity

explodidos em mais colunas
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Fonte: Autoria propria
No entanto, mesmo apds a extracdo via API os dados de Kvrn € Gvrr estavam faltantes
para alguns compostos, além dos dados de decomposi¢do. Para isso 0 Web Scraping dessas

informagdes foi realizado originando a aba da Figura 18.

Figura 18 — Aba referente ao DataFrame completo com a decomposicdo do composto e seus valores previstos
de Kvrr € Gvri eXtraidos via Web Scraping
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Dados iicais

Dados completos

Dados calculadas

Fonte: Autoria prépria

Por fim, alguns pardmetros como o Modulo de Young e Coeficiente de Poisson
precisavam ser calculados para todos os compostos, utilizando seus médulos de cisalhamento

e volume, o que resultou na Gltima aba representada pela Figura 19.
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Figura 19 — Aba referente ao DataFrame final com as colunas de Modulo de Young e Coeficiente de Poisson
também calculados

06759 1104105 5261451

T T
6 1% 0l om
95 18 018 018

1615

Fonte: Autoria prépria
Finalmente ap0s essa Ultima aba ser gerada o arquivo Excel com todas as abas foi salvo

finalizando a fase de extracdo, tratamento e armazenamento dos dados em uma base de dados
local. Dessa maneira ao fim da execucdo do programa de extracdo de dados, um Excel com
todos os dados coletados e tratados foi gerado, permitindo guardar essas informacGes para
futuras analises ou modelagens feitas a partir do préprio computador, sem ter que gastar tempo
requisitando e coletando tais informag0es novamente.

A geracdo das bases de dados poderia ser expandida para mais compostos binarios, o
trabalho focou em combinar aluminio, boro e silicio com os trinta metais de transicdo listados,
no entanto, dado um elemento quimico qualquer pelo usuario e uma lista de combinacao
qualquer, toda combinacdo desejada de composto binario poderia ser extraida. Portanto, com
leves ajustes no cadigo o usuario pode alterar a lista de elementos quimicos permitidos e inserir
outros elementos além do Al, B e Si para combinar com a lista de metais de transicdo. Além
disso, a lista de combinacgdes também pode ser alterada para conter quaisquer materiais que se
desejar combinar. Assim, o c6digo com pequenos ajustes permite obter a base de dados local

das propriedades elasticas retiradas do sistema de qualquer combinacao binaria desejada.
4.3.2 Geracdo de gréficos

A geracdo dos graficos se deu por meio do segundo programa, feito exclusivamente para
analisar as bases de dados geradas. Como dito anteriormente, essa decisdo permitiu que o
programa pudesse gerar visualizagdes de multiplas bases de dados locais sem precisar extrai-
las no mesmo instante. Permitindo que as visualizagBes fossem feitas apos a extracao de varios

compostos.
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Para iniciar a geracdo das visualizagbes o usuério deve inserir na interface inicial do
programa o elemento que ele ira analisar, escolnendo um dentre os elementos quimicos

disponiveis, como disposto na Figura 20.

Figura 20 — Interface inicial do programa gerador de visualiza¢des aguardando o elemento quimico desejado para
andlise

INSTRUCEES

Seja bem-vindo ac programs gerador de visualizagdes das bases de dados dos compostos bindrios metdlicos!

As seguintes propriedades serdo analisadas da sua tabels: formation_energy_per_stom, E_Young, polsson_ratio, K_VRH, G_VRH

DEFININDD O ELEMENTO AMNALISADO

Il

Para prosseguir basta escolher o elemento guimico desejado.

Qual o elemento que serd analisado [Al, B, 5i]? | J

Fonte: Autoria prépria
No entanto, a geracdo dos graficos se baseia em trés listas: propriedades, titulos e legendas,
para criar os graficos personalizados para cada propriedade. Se por algum motivo, uma dessas
trés listas possuir um comprimento diferente dos demais uma mensagem de erro aparece

informando que existe algum dado excedente ou faltante como na Figura 21.

Figura 21 — Fim da execugédo do programa gerado por listas de tamanho diferentes

INSTRUCHES

Seja bem-vindo ao programs gerador de visuslizagdes das bases de dados dos compostos bindrios metdlicos!
As seguintes propriedades serdoc analisadas da sua tabels: formation_energy_per_atom, E_Young, poisson_ratio, K_VRH

DEFININDC O ELEMENTO ANALISADO

Para prosseguir basta escolher o elemento guimico desejado.
Qual o elemento que seré anialisado [Al, B, 5i]? Al

0 comprimento das listas de propriedades, titulos e legenda ndo € o mesmo! Para que o programa funcione € preciso que ambas as
listas possuam o mesmo numero de itens. Por favor revise as listas e adcione os itens faltantes ou exclua os excedentes.

& serguir estdo o ndmero de itens por lista:

Lista de propriedades: 4

Lista de titules: 5

Lista de legendas: 5

An exception has occurred, use ¥tb to see the full traceback.

SystemExit

Fonte: Autoria propria

Apds inserir o elemento quimico desejado o programa filtra a base de dados e gera 5
novos DataFrames para cada propriedade da lista, um para cada uma das proporcdes definidas
25%, 33%, 50%, 66% e 75%. No exemplo da Figura 20, 25 DataFrames foram gerados durante
a execucdo. Cada DataFrame possui 2 colunas, uma para a formula quimica do composto
analisado e a outra para o valor da propriedade analisada. A

Figura 22 mostra o primeiro DataFrame “impresso” na tela, para as energias de

formacéo dos compostos binarios metalicos com 25% de Al. Assim como este os demais 24
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DataFrames também foram gerados nesta etapa (APENDICE H) e serviram como base para a
geracdo de seus respectivos graficos.

Figura 22 — Primeiro DataFrame “impresso” na tela com as informacdes de energia de formacao para 0s
compostos binarios de 25% de aluminio.

DEFININDO O ELEMENTO ANALISADO
Qual o elemento que serd andlisada [Al, B, 5i]? Al
Foram encontrados 21 compostos.
Elementos faltantes no gréfico:25%al
42 elemento da 12 linha
102 elemento da 12 linhz
62 elemento da 22 linha
32 elemento da 32 linha
42 elemento da 32 linha
52 elemento da 32 linha
62 elemento da 32 linha
72 elemento da 32 linha
182 elemento da 32 linha
Total: 8
pretty_formula formation_energy_per_atom
235 AlPt3 -0.692685
169 AlPd3 -0.612381
155 AlRh3 -0 491630
76 AlNI3 -0 433437
115 Zr3Al -0 296003
22 Ti3Al -0.279486
& Sc3al -0.268877
129 AlMad -0.241469
197 Hi3Al -0.221002
183 La3Al -0 201390
52 AlFe3 -0.199436
244 AlAud -0.197910
B4 AlCu3 -0.159439
101 Y3Al -0.185329
127 Mb3AI 0173775
60 AlCo3 -0.145929
25 AV -0.135408
144 Al -0.112514
170 AlAg3 -0.073814
44 Mn3Al -0 037628
176 AICd3 0.102806

Fonte: Autoria prépria
O mesmo processo pode ser feito para o Boro (B) e para o Silicio (Si) ja que suas bases
também podem ser geradas com o programa de extracdo via APl e Web Scraping. Assim todos
os DataFrames e 75 graficos puderam ser gerados, o (APENDICE H) consta todos os
DataFrames pertencentes ao aluminio, mas para o boro e silicio o formato da informacéo seria
0 mesmo.

Com os 75 DataFrames gerados, seus respectivos 75 graficos podem ser tragados. As
Figuras 24, 25 e 26 contém os graficos das propriedades das propor¢des com 0 maior numero
de compostos para o aluminio, boro e silicio respectivamente. Por fim, o programa salva cada
um dos gréficos individualmente como um arquivo PDF, permitindo o0 armazenamento de tais
visualiza¢des no computador. Os gréficos das demais composicdes dos compostos binarios

com aluminio, boro e silicio podem ser encontrados no (APENDICE 1).
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Figura 23 — Gréaficos das propriedades dos compostos binarios com 75% de aluminio
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Fonte: Autoria prépria

A partir do conjunto de gréaficos é possivel notar o comportamento igual entre as curvas

do Modulo de Cisalhamento e Madulo de Young, o que faz todo sentido ja que E é um mdltiplo

de G, sendo, portanto, diretamente proporcional aquele.
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Figura 24 — Graficos das propriedades dos compostos binarios com 66% de boro
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Fonte: Autoria propria
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Figura 25 — Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 25% de silicio
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Fonte: Autoria propria

Os gréficos para as demais composi¢fes dos compostos binarios com silicio podem ser
encontrados no (APENDICE 1).
Da mesma maneira, a visualizagdo para os demais compostos binarios também pode ser

obtida, para qualquer elemento desejado, bastando apenas leves ajustes no codigo e possuir a

base de dados local destes compostos no com suas composi¢des quimicas e valores a serem

analisados.
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5 CONCLUSAO

A partir do programa montado foi possivel extrair os dados de todos os compostos binarios
metalicos com aluminio, boro ou silicio presentes na plataforma Materials Project. Além disso,
com esses dados extraidos o programa permite gerar arquivos Excel com todas as informacdes,
permitindo salvar cada etapa de transformagéo ou adi¢éo de informag6es novas como uma nova
aba da planilha, que por sua vez pode ser utilizada como uma base de dados local. Em seguida,
um segundo programa possibilita acessar estas bases locais e gerar a visualizacdo dos dados de
suas colunas.

Com algumas pequenas adaptaces na parte inicial do coédigo do programa de extracao,
seria possivel expandir a extracdo de dados para outros compostos binarios. Dessa forma,
indicando os elementos permitidos e 0os metais, ou outros elementos quimicos, na lista de
combinacéo, seria possivel extrair e gerar uma base de dados para quaisquer compostos binarios
desejados. Dessa maneira, 0 programa serve como base para a extracdo de dados de outros
compostos binarios via APl dos compostos binarios, além de permitir o Scraping dos dados
previstos por ML de Kvrx e Gvrn dos compostos, podendo ser ainda mais aprimorado para se
tornar um programa de extracdo ainda mais completo ou que atenda outras necessidades
desejadas, como extrair outras caracteristicas via APl ou Web Scraping. A implementacdo de
novas extracdes no Web Scraping € um pouco mais complexa, mas um programador que possua
um Python intermediario ja dard conta de inserir as demais informacdes que deseja extrair
utilizando como modelo o c6digo molde ja programado.

O segundo programa permite a visualizacdo das informac6es das colunas da base de dados
local para as bases dos compostos binarios extraidos de aluminio, boro e silicio. Ajustando as
listas iniciais no cédigo é possivel selecionar o parametro desejado que sera plotado, além de
definir seu titulo e legenda do eixo Y. Ajustando a funcédo para ser igual a lista de combinacéo
do programa de extracdo € possivel gerar visualizacbes para as bases de dados locais de
quaisquer compostos binarios. Podendo, portanto, servir como um codigo base para novas
adaptacgdes que permitirdo gerar, com leves ajustes, novas visualizag0es para outros compostos
binarios.

Quando comparada velocidade da extracéo via APl com relacéo a via Web Scraping, ficou
evidente o qudo mais prudente e otimizado € extrair dados diretamente de uma API. Enquanto
aproximadamente 9200 dados foram extraidos em média em 30 segundos por uma API, apenas,

mas apenas 500 dados foram extraidos em uma media de 12 minutos. Ou seja, a API teve uma
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velocidade de extracdo de dados 441,6 vezes mais veloz para 0 mesmo computador e internet
especificados nos materiais do trabalho. Um motivo para essa diferenca esta no tempo que o
navegador automatizado leva para extrair cada informacéo, precisando extrair uma a uma,
carregando pagina por péagina. Além disso o login também precisa ser feito no site 0 que pode
tomais mais alguns segundos da execucao total. Com relagdo a isso é possivel concluir que a
extracao das informacdes deve ser feita sempre via APl e apenas quando necessario a extracdo
via Web Scraping deve ser realizada.

Por fim, a linguagem Python se mostrou muito versétil e Gtil para trabalhar com dados,
tanto para a parte de extracdo, transformacdo quanto visualizagcdo. Provando-se bastante
poderosa ao sempre ter uma biblioteca que suprisse a necessidade durante o desenvolvimento.
Com a biblioteca Pymatgen foi extremamente facil extrair os dados de forma rapida e pratica;
gragas a Pandas e NumPy a transformagdo dos dicionarios em DataFrames bem definidos e
organizados foi possivel; o Selenium possibilitou 0 Web Scraping de forma completa de todos
os dados desejados da maneira mais agil possivel; a Matplotlib permitiu a criacdo de gréaficos
totalmente estilizados que suprissem exatamente as necessidades de visualizacdo do trabalho e,
ndo menos importante, a flexibilidade da sintaxe e facilidade para o encadeamento de
componentes ldgicos possibilitou a programacdo de dois codigos relativamente pequenos
capazes de gerar bases de dados e visualizagbes personalizadas, mostrando mais uma vez o
qudo bom o Python pode ser para trabalhar com dados.

O link do cédigo ainda estd sendo melhorado e pode ser acompanhado e obtido no

repositério do Github disponivel na introducéo.
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APENDICE A - Cddigo de instalagio do ambiente virtual e Jupyter Notebook

Figura A-1 Criando o ambiente virtual do programa

Fonte: Autoria prépria

Figura A-2 Instalando o pacote conda, com o gerenciador de pacotes pip o Python e alguns extras

Fonte: Autoria prépria

Figura A-3 Ativando o ambiente de trabalho

Fonte: Autoria prépria
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Figura A-4 Instalando o Jupyter Notebook

Fonte: Autoria propria



61

APENDICE B - Cédigo ETL dos dados

from pymatgen.ext.matproj import MPRester

import pandas as pd

from selenium import webdriver

from selenium.common.exceptions import NoSuchElementException
from selenium.webdriver.common.by import By

from selenium.webdriver.support.ui import WebDriverWait

from selenium.webdriver.support import expected_conditions as EC
from selenium.webdriver import ActionChains

from selenium.webdriver.common.keys import Keys

from selenium.common.exceptions import TimeoutException

from selenium.webdriver.chrome.service import Service

from getpass import getpass

from datetime import time

import math

import NumPy as np

import time

import sys

## DefinicBes principais

# Para alterar os elementos a serem combinados com o elemento_analisado, basta alterar esta
lista

# Metais que serdo combinados com o elemento em questéo

metais_de_transicao = ['Sc','Ti','V','Cr',/Mn','Fe','Co','Ni','Cu','Zn","Y",'Zr''Nb','Mo’,'Tc¢','Ru’,
‘Rh','Pd','Ag’,'Cd', 'La’,'Hf',Ta',;W',Re",'Os', 'Ir', 'Pt','AU’, 'Hg']

# Definindo as combinagdes permitidas

elementos_permitidos = ['Al', 'B', 'Si']

# Chave da API - Para acessar o Pymatgen
API_KEY ='6AsndhXp3MvcQulJ’
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## Definindo funcdes
# Funcdo de mensagem
def mensagem(mensagem):
Envia uma mensagem e averigua a confirmacéo do usuario para continuar a execucao ou
parar o programa.
msg = input(mensagem)
while msg.lower() '="y"

msg = input(mensagem)

# Funcdo cabecalho
def cabecalho(titulo):

Printa o cabecalho indicado.

print()

print('="* 127)
print(‘'{:*127}".format(titulo))
print('="* 127)

print()

# Cabegalho dos metais de transicdo
cabecalho(METAIS DE TRANSICAO UTILIZADOS PARA A COMBINACAOQ")

print(f"'Lista dos metais de transigéo: [{', ".join(metais_de_transicao)}]

Numero total de elementos: {len(metais_de_transicao)}")

# Cabecalho do elemento analisado
cabecalho('DEFININDO O ELEMENTO A SER COMBINADO")



# Definindo o elemento quimico a ser combinado com os metais de transi¢éo

elemento_analisado = input(f"Ola, seja bem-vindo ao extrator de dados!
Para prosseguir selecione um dos simbolos quimicos abaixo para extrair suas combinagdes

com os {len(metais_de_transicao)} metais de transi¢éo listados acima.

Os simbolos quimicos disponiveis sdo:

[{', ".join(elementos_permitidos)}]

Insira o simbolo quimico desejado: ")
while elemento_analisado not in elementos_permitidos:

elemento_analisado = input(f"'Simbolo quimico invalido! Os simbolos quimicos
disponiveis sdo: [{', ".join(elementos_permitidos)}]

")

# Definindo 0 nome do arquivo

if elemento_analisado =="Al":
nome_arquivo_bd = 'Aluminetos.xIsx’

elif elemento_analisado == "'B":
nome_arquivo_bd = 'Boretos.xlIsx’

else:

nome_arquivo_bd = 'Silicetos.xlIsx’

63
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APENDICE C - Cédigo extrator dos dados da MAPI

# Cabecalho da extragéo via API
cabecalho(EXTRACAO DOS DADOS VIA API')

print('Observacdo: A partir de agora algumas perguntas para prosseguir serao realizadas, as
opcOes estardo entre colchetes -> [y/n] que siginificam "yes or no™ para prosseguir ou néo

prosseguir.\n’)

mensagem(f'Podemos iniciar a extracdo dos dados dos compostos {elemento_analisado}M?
[y/n]’)

print("\nExtraindo os dados e gerando o DataFrame...")

start_time = time.time()

df_dados_api = pd.DataFrame() # Creating the Final Database

with MPRester(API_KEY) as mpr:
for metal in metais_de_transicao:
formula = f'{elemento_analisado}-{metal}'
query = mpr.query(formula,['material_id', 'pretty formula','total_magnetization’,
‘formation_energy_per_atom', 'spacegroup’,'elasticity’,'density’, ‘crystal_system’, 'volume)
df_query = pd.DataFrame(query)
df _dados_api = df_dados_api.append(df_query)

print(f"\nDataFrame gerado com sucesso!

Tempo de execugéo --- {(time.time() - start_time):.2f} seconds ---"")
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APENDICE D - Cddigo formatacdo do DataFrame gerado na extracdo da MAPI

# Renomenado a coluna do volume da célula unitaria

df_dados_api.rename(columns = {'volume:'cell_volume'}, inplace = True)

# Resetando os indices do Dataframe

df_dados_api.reset_index(drop=True, inplace=True)

# Criando a Workbook no Excel

writer = pd.ExcelWriter(nome_arquivo_bd, engine="xIsxwriter")

# Criando a Worksheet dentro da Workbook

df _dados_api.to_excel(writer, sheet_name = r'Dados iniciais’)

# Gerando as novas colunas
df_dados_api[['spacegroup_number', ‘point_group','G_Reuss', 'G_VRH', 'G_Voigt', 'K_Reuss',
'K_VRH', 'K_Voigt', 'elastic_anisotropy', 'universal_anisotropy', 'poisson_ratio', ‘Method]] =

np.nan

## Formatando os dicionarios de Spacegroup e Elasticity em colunas
for n in range(len(df_dados_api)):

# Separando o dicionario do Spacegroup

df_dados_api.loc[df_dados_api.index[n], 'spacegroup_number] =
df_dados_api['spacegroup][n]['number’]

df _dados_api.loc[df_dados_api.index[n], 'point_group'] =
df_dados_api['spacegroup’][n]['point_group’]

# Itera para as linhas que possuirem elasticidade
if df_dados_api.loc[n, ‘elasticity'] '= None:
for nova_coluna in ['G_Reuss', 'G_VRH', 'G_Voigt', 'K_Reuss', 'K_VRH', 'K_Voigt',

‘elastic_anisotropy’, 'universal_anisotropy’, ‘poisson_ratio']:
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df_dados_api.loc[df_dados_api.index[n], nova_coluna] =

df_dados_api['elasticity'][n][nova_coluna]

# Analisa se o id possui avisos e os adiciona em uma nova coluna
try:
df_dados_api.loc[df_dados_api.index[n], ‘warnings'] =
df_dados_api['elasticity'][n]['warnings']
except ValueError:

pass

# Extraindo Cij do tensor de elasticidade
for i in range(6):
for j in range(6):
df_dados_api.loc[df _dados_api.index[n], fC{i+1}{j+1}] =

df_dados_api['elasticity'][n]['elastic_tensor_original[i][j]

# Retirando as colunas Spacegroup e Elasticity

df _dados_api.drop(columns = ['spacegroup’, 'elasticity'], inplace=True)

# Indicando 0 método
df dados_api.loc[df dados_api['K_VRH'.notnull(), ‘Method'] = 'DFT"'

# Exportando a planilha com as novas colunas

df_dados_api.to_excel(writer, sheet_name='Dados com elasticidade ')

# Fazendo uma copia

df id = df dados_api.copy()
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APENDICE E - Web Scraping da dos valores de estabilidade

# Cabecalho da extracdo via Web Scraping
cabecalho(EXTRACAO DOS DADOS VIA WEB SCRAPING')

# Permite o usuario realizar o Web Scraping ou pular, como preferir

webscraping_pergunta = input("'Atencéo! Na API estéo faltando algumas informagdes
Importantes dos compostos:

1. Os dados de K_VRH e G_VRH dos compostos sem matriz de elasticidade, mas que séo
previstos no site pelos algoritmos de Machine Learning.

2. A informacdo 'Decomposes To', que indica para quais compostos 0 respectivo composto se
decompde.

Ambas as informacgdes podem ser obtidas por meio de um Web Scraping no site do Materials

Project.

Atencdo: Se vocé pular o Web Scraping sua base de dados ficara com essas informacdes

faltantes.

Podemos adicionar a base de dados extraida via API essas novas informagdes via Web
Scraping? [y/n] ™)

while webscraping_pergunta.lower() not in ['y', 'n]:

webscraping_pergunta = input("'Insira um valor valido! "y" para rodar o Web Scraping ou
"n" para pulé-lo.
Atencdo: Se voceé pular o Web Scraping sua base de dados ficara com essas informac6es

faltantes.™)

## Coletando os dados de estabilidade, K_VRH e G_VRH previstos pelo programa de
Machine Learning

if webscraping_pergunta =="y".

# Coletando dados com o usuario

email = input('Insira o seu e-mail usp: ')
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numero_usp = input('Digite seu nimero usp: ")

senha_usp = getpass('Digite sua senha usp: ')

# Outras constantes
stability XPATH =
'lhtml/body/div/div/div[3]/div[1]/div[2]/div[2]/table[1]/tbody/tr[6]/td/span’

google_email_xpath = r'//*[@id="identifierld"]'

google_continuar_xpath = r'//*[@id="identifierld"]'

google_confirmar_xpath =
r/*[@id="view_container"]/div/div/div[2]/div/div[2]/div/div[1]/div/div/button/span’

num_usp_xpath = r'//*[@id="username"]'
usp_senha_xpath = r'//*[@id="password"]'
usp_login_btn_xpath = r'//*[@id="login-main-content"]/div[1]/form/button’

url = f'https://materialsproject.org/janrain/loginpage/?next=/janrain/loginpage/'

## Iniciando o navegador

mensagem('Podemos iniciar o navegador? [y/n]’)

start_time = time.time()

# Inicializando o navegador
s = Service('chromedriver.exe’)

browser = webdriver.Chrome(service =s)

browser.get(url) # Navegando para a url indicada
wait = WebDriverWait(browser, 10)

action = ActionChains(browser)

# Fazendo login

try:
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btn_login_google = wait.until(EC.presence_of _element_located((By.XPATH,
r'/html/body/div/div[2]/div[2]/div[1]/a/button’)))

action.move_to_element(btn_login_google).click().perform()

except TimeoutException:
print(f'Erro browser demorou muito para carregar ou o elemento néo foi encontrado.")

browser.close()

wait.until(EC.presence_of _element_located((By.XPATH,
google_email_xpath))).send_keys(email)

wait.until(EC.presence_of element_located((By.XPATH,
google_continuar_xpath))).send_keys(Keys.ENTER)

wait.until(EC.presence_of element_located((By.XPATH,
num_usp_xpath))).send_keys(numero_usp)

wait.until(EC.presence_of_element_located((By.XPATH,
usp_senha_xpath))).send_keys(senha_usp)

wait.until(EC.presence_of element_located((By.XPATH, usp_login_btn_xpath))).click()

wait.until(EC.presence_of element_located((By.XPATH,

google_confirmar_xpath))).click()

home_page_ok = input('Assim que deixar na pagina principal logada digite ok: ")
while home_page ok !="ok":
home_page_ok = input('Assim que deixar na pégina principal logada digite ok: ")

wait.until(EC.element_to_be_clickable((By.XPATH,
r'//*[@id="searchfield"]/form/div[2]/div/button')))

## Extraindo estabilidade e predi¢des de K_VRH e G_VRH
# Extraindo estabilidade
for n in range(len(df_id)):

erro_estabilidade = 0
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material_id = df_id['material_id'][n]

# Definindo a url
url = f'https://materialsproject.org/materials/{material_id}/
browser.get(url) # Navegando para a url indicada

try:

WebDriverWait(browser, 1).until(EC.presence_of_element_located((By.XPATH,
stability XPATH)))

stability = browser.find_element(By.XPATH, stability XPATH).text # Valor do
elemento web

df_id.loc[df _id.index[n], 'Decomposes_To'] = stability

print(f"Composto: {n}
Id: {material_id}
Decomposes To: {stability}")

except TimeoutException:

print(f"Composto: {n}

Id: {material_id}

Decomposes To: N&o encontrado™)
erro_estabilidade =1

pass

# Extraindo K VRH e G_VRH
K_VRH_material = df_id['K_VRH'][n]

if erro_estabilidade == 1:
print(fK_VRH: Néo encontrado, G_VRH: Néo encontrado \n’)

elif math.isnan(K_VRH_material):
try:
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wait.until(EC.element_to_be_clickable((By.XPATH, r'//*[@id="kg-
prediction”]/button’))).click()

K_VRH_predicao = wait.until(EC.presence_of _element_located((By.XPATH,
r'/*[@id="kg-prediction"]/div/table/tbody/tr/td[1]/span’))).text

G_VRH_predicao = wait.until(EC.presence_of _element_located((By.XPATH,
r'//*[@id="kg-prediction"]/div/table/tbody/tr/td[2]/span’))).text

print(fFK_VRH: {K_VRH_predicao}, G_VRH: {G_VRH_predicao} \n’)

K_VRH_predicao = float(K_VRH_predicao[:5])
G_VRH_predicao = float(G_VRH_predicao[:5])

df_id.loc[df id.index[n], 'K_VRH] = K_VRH_predicao

df_id.loc[df id.index[n], 'G_VRH] = G_VRH_predicao

df_id.loc[df_id.index[n], ‘Method'] = 'ML' # Previstos segundo o algoritmo de
Machine Learning

except TimeoutException:

print(fK_VRH: Néo encontrado, G_VRH: Néo encontrado (TimeoutException)\n')
pass

else: # ver de tirar

df_id.loc[df id.index[n], 'Method'] = 'DFT" # Previstos segundo o algoritmo de
Machine Learning

print()
end_time = time.time()

mensagem('Podemos fechar o navegador? [y/n]’)

# Fechando o navegador

browser.close()
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print(f"\nDataFrame editado com sucesso!
Tempo de execucdo --- {(end_time - start_time):.2f} seconds ---"")

# Gravando a planilha ap6s o Web Scraping
df_id.to_excel(writer, sheet_name='Dados completos')
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APENDICE F - Cadigo do calculo dos parametros e geracdo do arquivo como base de

dados local

# Calculando o0 mddulo de Young
df_id['E_Young] = (9 * df _id['K_VRH] * df_id['G_VRHT)/(3 * df _id[K_VRH] +

df_id['G_VRH') # Capacidade de resistir a alongamento ou compressao longitudinal

# Calculando da razdo ou coeficiente de Poisson
df_id['Coef_Poisson'] = (3 * df_id['K_VRH'] - df id['E_Young') / (6 * df_id['K_VRHY) #

Compresséo ou alongamento longitudinal

# Criando Worksheet com a coluna de E_Young
df_id.to_excel(writer, sheet_name='"Dados calculados'’)

writer.save()

print()
print(f'Arquivo {nome_arquivo_bd} salvo com sucesso. Fim da execucéo!’)
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APENDICE G — Cddigo de geragao dos graficos

import pandas as pd
import NumPy as np
import math

import matplotlib.pyplot as plt

## Definindo as propriedades a serem extraidas

propriedades_lista = ['formation_energy per_atom’, 'E_Young', 'poisson_ratio’, 'K_VRH',
'G_VRH]

propriedades_lista_titulos = ['Energia de formacéo', 'Modulo de Young', 'Coeficiente de
Poisson', 'Mdédulo volumétrico', 'Madulo de cisalhamento']

grafico_legenda_lista = [r'$\Delta E_f$ (eV)', r'E-Young (GPa)', r'$\nu - Poisson$',
'$K_{VRH}$ (GPa)', '$G_{VRH}$ (GPa)]

## Definindo os elementos permitidos e os diretérios dos arquivos

elementos_permitidos = ['Al', ‘B, 'Si']

elemento_analisado = input(f*Qual o elemento que sera analisado [{’,

.join(elementos_permitidos)}]? ")

while elemento_analisado not in elementos_permitidos:
elemento_analisado = input(f"'Simbolo quimico invalido! Os simbolos quimicos

disponiveis séo: [{', '.join(elementos_permitidos)}] ™)

# Definindo 0 nome do arquivo
if elemento_analisado =="Al":

nome_arquivo_bd = 'Bases de dados\Aluminetos.xIsx'
elif elemento_analisado == 'B"

nome_arquivo_bd = 'Bases de dados\Boretos.xlIsx’
else:

nome_arquivo_bd = 'Bases de dados\Silicetos.xIsx'
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dados = pd.read_excel(nome_arquivo_bd, sheet_name = 'Dados calculados’)

# Definindo funcdes
def resetando_df modelo():

Funcdo para deixar as tabelas/dataframes no formato adequado para o script do gréfico
data = {'Metal": ['Sc','Ti','V','Cr,'Mn"'Fe','Co','Ni','Cu’,'Zn","Y",'Zr','Nb','M0','Tc','RU’,
'Rh''Pd','Ag¢','Cd", 'La','Hf','Ta',/'W','Re",'Os", 'Ir', 'Pt';'AU’, 'Hg'],
'Propriedade’: [np.nan]*30,
¥
# Create the pandas DataFrame
df_modelo = pd.DataFrame(data)
return df_modelo

## Transformando dataframes e gerando os gréaficos
for idxx, prop in enumerate(propriedades_lista):

df_prop = dados|[['pretty_formula’, prop]]

# Determinando os Dataframes

search_for =
['Sc3','Ti3','V3','Cr3','Mn3','Fe3','Co3','Ni3','Cu3','Zn3',"Y 3','Zr3''Nb3','M03','Tc3','Ru3’,
'Rh3','Pd3''Ag3','Cd3','Hf3",'Ta3''W3','Re3','Os3", 'Ir3', 'Pt3','Au3’, 'Hg3', 'La3"]

# Filtrando compostos com 3 metais de transi¢ao

df_prop_25por = df_prop[df_prop['pretty_formula'].str.contains('|'.join(search_for))]

search_for =
[Sc2','Ti2''V2''Cr2''Mn2','Fe2','Co2','Ni2','Cu2','Zn2','Y 2','Zr2''Nb2','Mo02','Tc2','Ru2’,
'‘Rh2''Pd2','Ag2','Cd2','Hf2','Ta2','W2','Re2','0s2", 'Ir2', 'Pt2','Au2', 'Hg2', 'La2']

# Filtrando compostos com 3 metais de transicao

df_prop_33por = df_prop[df_prop['pretty_formula’].str.contains(|'.join(search_for))]
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df_prop_50por = df_prop

# Filtrando compostos com 3 metais de transicao
df_prop_66por = df_prop[df_prop['pretty_formula'].str.contains(f'{elemento_analisado}2")]

df_prop_75por = df_prop[df_prop['pretty_formula’].str.contains(f'{elemento_analisado}3")]

filtro 25 75 =
[2''4')5''6','7''8"'9''10'11",'12''13",'14' '15''16','17','18','19','20",'21",'22",'23",'24','25",'26",'27",'2
8','29','30"]

filtro_50 =
[2,3,4''56',7''8"'9','10'11",'12''13",'14''15','16','17','18','19','20",'21",'22','23','24",'25",'26','27
','28','29','30"]

filtro_33 66 =
[3,4''5'6''7''8',9,'10'11"'12''13",'14''15','16','17','18','19','20",'21','22",'23",'24','25",'26','27",'2
8','29','301

porcent_lista = ['25%', '33%, '50%', '66%', '75%']
filtros_lista = [filtro_25 75, filtro_50, filtro_33_66]
df_lista = [df_prop_25por, df prop_33por, df _prop_50por, df_prop_66por, df_prop_75por]

prop_titulo = propriedades_lista_titulos[idxx]
legenda_do_grafico = grafico_legenda_lista[idxx]

for idx, df in enumerate(df _lista):
porcentagem = porcent_lista[idx]
nome_do_arquivo = f'{prop_titulo}-{porcentagem}{elemento_analisado}.pdf'

titulo_do_grafico = f'{porcentagem}{elemento_analisado} - {prop_titulo}'

testel = idx % 2
teste2 = idx // 2



if testel == 1:
foriin filtro_33 66:
df = df[~df.pretty_formula.str.contains(i)]
elif teste2 == 1:
for i in filtro_50:
df = df[~df.pretty _formula.str.contains(i)]
else:
foriin filtro_25 75:
df = df[~df.pretty _formula.str.contains(i)]

# Remove duplicatas e fica com a de menor energia de formacéo
df = df.sort_values(by = [prop]).drop_duplicates(subset="pretty_formula’, keep="first')

print(f\nForam encontrados {len(df)} compostos.")

df2 = df.copy()

for ireplace in [f'{elemento_analisado}’, '2', ‘3", '47:

df2['pretty_formula'] = df2['pretty_formula’].str.replace(ireplace,")

# Zerando a tabela do df_modelo

df_modelo = resetando_df_modelo()

# Adiciona os valores no modelo desejado
for element in df2['pretty_formula’]:
valor = df.loc[df2['pretty _formula’] == element, prop].iloc[0]

df_modelo.loc[df_modelo.Metal == element, 'Propriedade’] = valor

# extraindo nomes dos elementos e criando legendas
d3 = df_modelo['Metal'][:10]

d4 = df_modelo['Metal'][10:20]

d5 = df_modelo['Metal][20:]

L = [F{3\n{y}\n{z} for X, y, z in zip(d3, d4, d5)]
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# Gerando o grafico

fig = plt.figure()
110 = range(10)

plt.plot(110, df_modelo['Propriedade’][:10], marker ='0', color = '#6FE7DD", linestyle =
', label="3d")

plt.plot(110, df_modelo['Propriedade’][10:20], marker ='s', color = '#3490DE', linestyle =
', label="4d")

plt.plot(110, df_modelo['Propriedade’][20:], marker ="', color = '#6639A6', linestyle = '-
', label="5d")

# Titulo do grafico
plt.title(titulo_do_grafico)

# adiciona linhas tracejadas caso haja dados faltantes
is_NaN = df_modelo.isnull()

row_has_NaN = is_NaN.any(axis=1)
rows_with_NaN = df_modelo[row_has_NaN]

index_of_rows_with_NaN = list(rows_with_NaN.index)

print(f\nElementos faltantes no grafico:{porcentagem}{elemento_analisado}')
for i in index_of _rows_with_NaN:
j=1%10
grupo=1i//10
print(f'{j + 1}° elemento da {grupo + 1}* linha’)
ifj>0andj<9:
¢ = [j-1, j+1]
pi = df_modelo['Propriedade'][i-1]
pf = df _modelo['Propriedade][i+1]
color = ['#6FE7DD', '#3490DE', '#6639A6']
plt.plot(c, [pi, pf], color[i // 10], linestyle = '--")



# Repeticao dos ifs até encontrar o ponto subsequente, dependendo da distancia
traceja de uma maneira diferente
controlador = 8
while math.isnan(pf) and j < controlador and controlador > 1:
¢ = [j-1, j+(10-controlador)]
pf = df_modelo['Propriedade’][i+(10-controlador)]
color = [#6FE7DD', '#3490DE', '#6639A6']
if controlador == 8:
linha ="-.
else:
linha=""
plt.plot(c, [pi, pf], color[i // 10], linestyle = linha)

controlador -=1

print(f'Total: {len(index_of_rows_with_NaN)}")
display(df)

# formatacéo

plt.axhline(0, linestyle="--", color="'k")
plt.ylabel(legenda_do_grafico)

plt.legend(loc = 'center left', bbox_to_anchor=(1, 0.5))
plt.xticks(110, L)

plt.tight_layout()
plt.savefig(f'Graficos/{nome_do_arquivo}.pdf’)
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APENDICE H — DataFrames das propriedades por composic&o dos compostos metalicos
para o aluminio

Figura H-2 DataFrames de energia de formagao para os compostos binarios de Al com os metais de transicéo
nas propordes de 25%, 33%, 50%, 66% e 75% da esquerda para a direita.

pretty_formula formation_energy_per_atom pretty_formula formation_energy_per_atom pretty_formula formation_energy_per_atom pretiy_formula formation_energy_per_atom pretty_formula formation_energy_per_atom

28 AIPt3 0892885 235 AP 0853655 158 ARh -1101652 228 AZPt 0894034 223 Al 0664651
169 AlPd3 0812381 452 AlPd2 -0.833424 233 APt S04 445 ARRu 0718840 10 A3 -0.486934
155 ARh3 0491680 80 AlNi2 -0501585 222 Alle -0955380 161 AIZPY 0618174 8 ScAl3 -0.454931
% AlNi3 0433437 q43 AlTe2 0412661 159 AlPd 0915719 219 AROs 0562104 237 AI3PE 0440558
s 234l 0288003 423 Zr24 -0.358074 147 ARy 067273 19 Zia2 0537620 182 Laal3 0440391
2 TizAl -0.273485 3 Sc24l 0350048 69 AN -0.657566 100 YA 0531484 103 YA 0437952
& Sc3Al -0.268877  pa8 Alfu2 -0316636 65 ACo -0510262 180 LaAI2 0501039 124 Nbal3 -0.428580
129 AlMo3 -0.241469 108 Yaal -0.314966 122 zwal -0.462376 2 ScAl2 0485889 79 AI3NI -0.404993
197 Hi3Al -0221002 436 Nb2Al -0.293135 7 ScAl -0446304 195 HiAIZ 0441321 10 Tialz -0.397650
183 Lazal -0.201390 g1 AlRe2 -0262899 102 YAl -0418543 13 TiAlz 0429395 187 HiAI3 -0.395293
52 AlFe3 -0199436  qo4 Hi2Al -0262791 179 LaAl 0411507 242 Al2Au 0423042 153 AI3RU -0.386943
244 Altu3 0197910 303 Ta2Al -0247720 M TiAl -0407164 88 ARCu 0175086 167 AI3Pd -0.346222
84 Alcu3 0189439 26 AN2 0145029 217 AIDs -0.400855 208 Az 0035495 130 Al3Me 0321089
0 Y3Al 0185329 56 AlFe2 0141520 193 Hial -0394234 97 A2Zn ogorrez 1M Al3Te 0318806
127 NB3Al -0ATITIS  3p AiCr2 -0121507 245 Alku -0.394012 202 TaAl3 0318202
60 AlCo3 014E929 472 Akg2 0075495 59 AFe 0327249 27 A3V 0288522
% AVE 0135408 12 TizAl 0572197 212 ARe -0 315780 55 Al3Fe 0154243
144 ATc3 0112514 a2 Mnal 0272440 37 AI3Cr -0.140379
17 Alag3 -0.073514 94 AlCu -0.213428 248 Al3Au -0.113982
44 Mn3Al -0.037628 174 Alag -0.039721 90 AI3Cu -0.089984
176 AICd3 0.102806 9% A3Zn 0.024396
175 Al3ag 0042948

177 AI3Cd 0132653

Fonte: Autoria prépria

Figura H-3 DataFrames de Mddulo de Young para 0os compostos binérios de Al com o0s metais de transi¢do nas

propordes de 25%, 33%, 50%, 66% e 75% da esquerda para a direita.
pretty_formula E_Young pretty_formula E_Young pretty_formula E_Young pretty_formula  E_Young pretty_formula E_Young
82 AlCu3  0.000000 12 T2 15380577 43 MnAl -103.194379 208 AW -9.058062 95 YAI3 -19.028571
25 AlV3 293539384 243 AlAuZ 75717391 249 Alfu -B6.150000 161 AlZPd 52622851 96 Al3Zn 0.000000
74 AlNI3  46.618705 108 Y24 76.153846 179 LaAl 84031088 242 AlZAU  89.612069 177 ABCd  84.454935
185 LaZAl 45958522 172 Alhg2  81.3458154 102 Al 37.908977 a7 Al2Zn 100.242832 182 LaAl3  99.313853
176 AICd3  49.705100 109 Zi2al 108211144 2M APt 90793220 180 LaAlZz  100.434783 246 Al3Au 106112266
127 Nb3Al  52.071429 3 Sc2al 109.133858 174 Alsg 103399873 83 AI2Cu  105.756677 175 AlBAg 108.179761
101 Y3Al  75.837989 80 AlMi2 111.932773 7 ScAl 104661315 228 AI2Pt 106283732 a0 Al3CU  125.039634
244 Aldu3  79.362397 56 AlFe2 120024742 168 AlPd  140.400000 100 YAIZ  144.000000 194 HfAIF  131.680328
20 Ti3Al  87.513812 162 AlPd2  138.137143 19 TiAl  162.957975 2 ScAlZ 164.108108 223 Al3Ir 132.651394
4 Sc3Al 87.750000 194 HiZAl 144182278 94 AlCu  167.830048 9 TiAlZ  194.400000 [13 Al3Fe  139.310748
17 Alsgd  88.691479 201 Tazal 145.800000 122 ZiAl 168612245 M9 ZrAlZ  207.697183 167 AI3Pd 140678539
61 AlCo3  127.542010 238 AIPt2 159004458 50 AlFe  173.263626 195 HfAIZ  212.142857 30 Al3V  146.322581
121 Zr3Al  131.964996 26 AlVZ 2012358652 214 AlRe 175.027624 148 Al2ZRu  256.306291 17 Tial3  150.167342
197 Hf3AI  132.002387 126 Mb2Al 210297345 193 HfAl  183.345882 219 Al20s  341.395504 17 Zrald  152.566531
169 AlPd3 142 443540 38 AlCr2  260.850227 69 AlMi 155129032 9 ScAld  155.485549
226 AIPt3  193.853078 143 Allc?  320.440551 158 AlRh  260.765217 237 APt 160.887902
58 AlFed 194435242 21 AlRe2 352.851637 147 AlRu 264110014 79 AN 165.733333
44 Mn3Al  205.436620 65 AlCo 280225954 153 AlBRu  183.356353
155 AIRh3 209897811 222 Allr - 297728518 37 AI3Cr  197.344059
144 AlTe3 230387774 217 AlDs  303.423571 144 AI3Tc  215.412663
129 AlMo3  307.820352 130 Al3Me  235.104350
124 MbAIZ 245944444
202 TaAld 247431054

Fonte: Autoria propria
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Figura H-3 — DataFrames do Coeficiente de Poisson para os compostos binarios de Al com 0s metais de transicdo
nas propordes de 25%, 33%, 50%, 66% e 75% da esquerda para a direita.
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Fonte: Autoria propria

Figura H-4 — DataFrames do Mddulo de Volume (Kvrn) para 0os compostos binarios de Al com os metais de
transi¢do nas propordes de 25%, 33%, 50%, 66% e 75% da esquerda para a direita.

pretty_formula K_VRH pretty_formula K_VRH pretty_formula K_VRH pretty_formula K_VRH pretty_formula K_VRH

185 La3Al 4000 108 Y24l 550 179 LaAl 5300 180 LaAl2  55.00 98 YAI3  37.00
101 W34l 49.00 3 Sc2al Fo.o 102 Al 60.00 a7 Al2Zn 7437 1T7 Al3Cd 64.21
176 AlCd3 5101 12 Ti2al 71.0 5 ScAl 6392 100 YAIZ  B0.00 182 LaAl3  73.00
4 Sc3Al 5200 172 Alag2 a4.0 50 AlFe 8500 2 ScAl2  33.00 96 AlZZn 7500
171 AlAg3 9155 109 Zr2al 100.0 174 Aldg  BT59 89 A2Cu  90.00 175 Al3Ag 7985
121 Zr3Al 10030 194 Hi24l 1130 19 TiAl 10110 242 AlZAu 105.00 6 ScAld  54.00
16 TizAl 10840 51 AlFe2  117.0 245 AlAu 10400 9 Tial2  108.00 17 TiAlZ  88.97
197 Hf3Al 12100 248 Aldu2 1180 122 Zral 10500 161 AlZPd - 112.00 | Al3Cu  90.31
244 AlAu3 12340 26 A2 1413 94 AlCu 11300 119 Zral2 11300 17 ZrAl3  91.05
82 AlCu3 12900 162 AlPd2 1580 193 Hfal 11700 195 HiAIZ 12000 246 Al3Au 9200
169 AlPd3 15180 126 Mb2Al 161.0 42 MnAl 14100 228 AlZPt 129.00 167 AlZPd 10440
25 AlV3 15900 201 Ta2al 1620 159 AlPd 14300 149 AZRu 15500 191 HfAl3 10500
127 Mb3Al 16200 &0 AlMi2 1850 75 AlMi 15500 208 AI2W 159.00 7 AI3ZCr  107.00
L1 AIFe3 17400 38 AlCr2 136.0 65 AlCo 17900 219 Al20s  191.00 78 AN 113.00
76 AlNi3 17700 238 AlPE2 2050 233 APt 184.00 27 ARV 120,00
44 Mn3al 18700 143 AlTc2 2240 158 AlRh  196.00 237 AIBPt 12140
61 AlCo3 18700 211 AlRe2 2550 212 AlRe 19940 55 AlZFe  125.00
155 AIRh3 20080 147 AlRu 20200 124 MbAIZ  127.00
144 A3 20250 222 Allr - 229.00 153 Al3Ru 12930
226 APt 21240 27 AlDs  236.00 202 TaAl3 13300
129 AlMo3 22500 130 Al3Me  136.00
221 Al3Ir 13770

144 Al3Tc  145.00

Fonte: Autoria propria
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Figura H-5 — DataFrames do Mddulo de Cisalhamento (Gvrs) para 0s compostos binarios de Al com os metais
de transicdo nas propordes de 25%, 33%, 50%, 66% e 75% da esquerda para a direita.

pretty_formula G_VRH pretty_formula G_VRH pretty_formula G_VRH pretty_formula G_VRH pretty_formula G_VRH

82 AlCu3 0.00 12 Ti2Al -5.00 95 AlCu -566.00 208 A2 -3.0 98 YAI3 -5.00
25 AV 10,00 243 AlAu2 27.00 43 Mral 3200 161 AlIZPd 300 96 Al3Zn 0.00
T4 AlMiI3 16.00 472 AlAg2 30.00 249 AlAu 2100 242 Al2Au 330 177 Al3Cd 3297
185 La3al 18.00 108 Y24l 30,00 2M AlPt 3200 238 AI2Pt 350 482 LaAl3 39.00
127 MB3AI 18.00 &0 AlMi2 4000 179 LaAl 34.00 a7 Al2Zn 383 246 Al3AuU 40.57
176 AlCd3 1858 109 Zr2Al 41.00 104 WAl 35.00 83 Al2Cu 400 175 Al3Ag 42.45
244 AlAud 28.49 3 Sc24l 4400 174 AlAg 39.67 4180 LaAl2 420 223 AlIr 45.00
101 W34l 32.00 56 AlFe2 44.00 7 ScAl 41.00 100 YAIZ /0.0 a0 Al3Cu 45.00
20 TizAl 3200 162 AlPd2 5100 168 AlPd 52.00 2 ScAlZ 9.0 19 HfAI3 51.00
17 AlAg3 3313 20 Ta24l 5400 214 AlRe 64.00 L] Tialz 81.0 55 Al3Fe 53.00
4 Sc3al 35.00 194 Hi24l 56.00 19 TiAl 6617 119 Zral2 870 167 Al3Pd 55.15
61 AlCo3 45.00 238 AlPt2 58.00 122 Zral 48.00 195 Hfalz 35.0 30 AV 56.00
197 Hi2al 5007 26 Av2 7969 69 AlNi 7200 q45 A2Ru 1030 17 TiAIZ 6161
121 Zr3Al 5152 126 Mb2AI 8200 193 HiAl 7400 219 Al20s 1420 M7 Zral3 62.49
169 AlPd3 53.01 38 AlCr2  103.00 50 AlFe 75.00 237 Al3Pt 62.89
226 AlPE3 7181 143 ATc2  127.00 158 AlRR 102.00 1 ScAl3 54.00
53 AlFe3 7400 211 AlReZ 13800 147 AlRu  103.00 79 AlBNI 66.00
44 Mn3al 75.00 222 Allr - 118.00 1583 AlZRu 72.55
155 AIRh3 79.16 65 AlGo  1153.00 kT Al3Cr 83.00
144 AlTc3 37.80 217 Alos  115.00 141 Al3Tc 56.00
129 AlMe3  121.00 130 Al3Ma 97.00
202 TaAI3  104.00

124 MNbAIZ  105.00

Fonte: Autoria prépria
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APENDICE | -Gréficos das propriedades por composicdo dos compostos binarios de
aluminio, boro e silicio com metais de transicdo

Figura I-1 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 33% de silicio
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Fonte: Autoria propria

Figura I-2 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 50% de silicio
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Figura I-3 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 66% de silicio
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Figura I-4 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 75% de silicio
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Figura I-5 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 25% de aluminio
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Figura I-6 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 33% de aluminio

Fonte: Autoria prépria
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Figura I-7 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 50% de aluminio
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Figura 1-8 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 66% de aluminio
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Figura I-9 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 25% de boro
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Figura I-10 - Gréficos das propriedades dos compostos binarios com 33% de boro

33%B - Energia de formagao 33%B - Madulo de Young
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Figura I-11 - Graficos das propriedades dos compostos binarios com 50% de boro
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Figura I-12 - Graficos das propriedades dos compostos binrios com 75% de boro

Fonte: Autoria prépria
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