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Resumo:

Neste trabalho séo realizadas simulacbes e predicbes de parametros de
rede do sistema Bi;«NdsFeO3. Para isso € utilizado o modelo de regresséo
do tipo k-NN (k-Nearest Neighbor) implementado via linguagem de
programacao Python.

Introducéo

O fenébmeno do multiferroismo se da pela juncdo de fenémenos elétricos,
magneéticos e/ou deformacdo mecanica do material. Assim percebemos a
possibilidade de uma variedade de ordenamentos ferrdicos distintos. Entre
os estados possiveis, podemos ter os acoplamentos magnetoelétrico,
piezoelétrico e magnetoestritivo presentes em um intervalo de temperatura.
Compostos como BiFeO3 apresentam propriedades de multiferroicidade em
temperatura ambiente, pois a temperatura de transicdo magnética esta em
torno de 650 K e a temperatura de transicdo elétrica esta na ordem de 1100
K. Estas temperaturas fazem deste composto um excelente candidato para
desenvolver aplicagcdes tecnoldgicas. Porém, o composto BiFeOs; possui
alguns problemas que podem impedir seu uso, como por exemplo a alta
condutividade intrinseca e, portanto, as altas perdas dielétricas e a tendéncia
a fadiga. A substituicdo de ions nos sitios A ou B do BiFeO3; é uma das
maneiras de reduzir (ou resolver) estes problemas.

Em temperatura ambiente o composto BiFeOs; possui uma estrutura
romboédrica com grupo espacial de simetria R3c, apresentam os parametros
de rede sendo a =b =5.587 A, ¢ =13.867 A, a = =90° e y = 120° na
configuracdo hexagonal [1]. E possivel representar o BiFeOz; com uma
estrutura triclinica com grupo espacial P1 e parametros de rede a = 5,631 A,
b =5,638 A, ¢ =5,637 A, a=5933° B =5935 e y=5938° [2]. Neste
trabalho trabalhamos com a substituicdo de parte dos fons Bi** por Nd*".
Como estes ions possuem raios i6nicos diferentes, com esta substituicdo é
esperado uma variacao nos parametros de rede do composto.

A sintese de varios compostos, com diferentes niveis de substituicdo de Bi**
por Nd**, é um processo com alto custo financeiro e de tempo. Portanto, o
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objetivo deste trabalho é realizar simulagbes computacionais que possam
prever os diferentes parametros estruturais para diferentes niveis de
substituicdo de Bi** por Nd**. Desta forma, teremos uma reducéo
significativa nos custos financeiro e de tempo para o estudo da substituicdo
de ions no sitio A do BiFeO:s.

Materiais e métodos

Em nosso trabalho utilizamos como dados iniciais parametros de rede
obtidos experimentalmente para o sistema Bi;xNdFeOs. Para a realizagao
das simula¢des computacionais foi utilizada a linguagem Python. Esta € uma
linguagem de programac¢ao com o proposito inicial de facilitar o acesso, uso
e implementacédo da programacdo em qualquer area e de cddigo aberto, o
gue permite que possa ser alterada e melhorada constantemente. Uma
grande vantagem do uso de Python € o de sua vasta quantidade e variedade
de bibliotecas, nas quais pode haver desde operacdes basicas e cientificas
até aprendizado de maquina e inteligéncia artificial.

Para as simulacdes utilizamos a biblioteca Scikit-learn, que é a mais util e
robusta para aprendizado de maquina em Python. Ela fornece uma selecéo
de ferramentas eficientes para aprendizado de maquina e modelagem
estatistica, incluindo classificacdo, regressao, agrupamento e reducdo de
dimensionalidade por meio de uma interface de consisténcia em Python.
Como modelo estatistico foi utilizada a regressao do tipo k-NN (k-Nearest
Neighbor) [3], um dos algoritmos de aprendizado de maquina mais simples,
ndo paramétrico e de aprendizado lento por natureza. Nao paramétrico
significa que ndo ha suposicao para a distribuicdo de dados subjacente, ou
seja, a estrutura do modelo é determinada a partir do conjunto de dados.
Aprendizado lento ou baseado em instancia significa que, para fins de
geracdo de modelo, ndo requer nenhum ponto de dados de treinamento e
todos os dados de treinamento sdo usados na fase de teste.

Resultados e Discusséao

Na tabela 1 sdo apresentados os dados experimentais utilizados como
dados de treinamento na fase de teste. Estes dados foram obtidos atraves
de experimentos de difracdo de raios X em amostras do sistema Bij.
xNdyFeO3; realizados no laboratorio do Grupo de Desenvolvimento de
Dispositivos Multifuncionais da UEM.

Para as simulacdes foram considerados diferentes numeros de vizinhos
proximos (k). Para o nosso conjunto de dados de teste, obtivemos melhores
resultados com k = 3. O algoritmo para o calculo das distancias entre todos
os pares de pontos no conjunto de dados foi baseado na “for¢a bruta”. Apos
esta escolhas, o préximo passo € calcular a distancia entre o novo ponto e
cada ponto de treinamento. Existem varios métodos para calcular esta
distancia, dos quais os métodos mais comumente conhecidos sdo o
Euclidiano, o Manhattan e o Minkowski. Para o0 nosso trabalho o método de
Minkowski se mostrou mais adequado.
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Além disso, foram testados os métodos de peso uniforme (uniform) para
todos os pontos utilizados nos calculos das distancias (distance) e de peso
proporcional a distancia — quanto menor a distancia maior o peso no calculo.
Exemplos dos resultados obtidos sédo apresentados nas figuras 1 e 2.

Tabela 1 — Dados experimentais (pardmetros de rede) utilizados como dados de
treinamento na fase de teste, do sistema Bi;.,Nd,FeO;

X (%) a b c o () B() v ()
0,0 5.626 5.632 5.631 59.33 59.39 59.36
2,5 5.618 5.628 5.624 59.34 59.49 59.35
5,0 5.617 5.627 5.617 59.43 59.54 59.35
7,5 5.618 5.625 5.616 59.46 59.55 59.36
10,0 5.616 5.624 5.611 59.49 59.59 59.39
12,5 5.610 5.620 5.606 59.53 59.61 59.44
15,0 5.595 5.611 5.595 59.60 59.73 59.45
20,0 5.541 5.598 5.568 59.71 60.37 59.82
25,0 5.525 5.607 5.582 59.71 60.02 59.67
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Figura 1 — Simulacdes do parametro de rede a utilizando um modelo estatistico de
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regressédo do tipo k-NN.
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Figura 2 — Simulacdes do parametro de rede a utilizando um modelo estatistico de
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regressédo do tipo k-NN.

Conclusdes

Neste trabalho estudamos o funcionamento do algoritmo k-NN e sua
implementacéo em Python. E uma das técnicas de aprendizado de maquina
mais utilizadas para classificacOes e regressdes. Entretanto, € uma técnica
pouco utilizada para simulagcbes e predicbes de propriedades de materiais,
principalmente os multiferréicos. Assim, foram obtidas predicdes para os
parametros de rede no sistema Bi;xNdxFeOs.
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