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Project abstract:

Recentemente as ligas de alta entropia (HEAs - High Entropy Alloys) foram testadas como sistemas
armazenadores de hidrogénio e resultados muito promissores foram reportados como, por exemplo, elevadas
capacidades de absor¢do de hidrogénio (elevada razdo H/M) com cinéticas rdpidas em temperaturas moderadas.
Neste projeto de mestrado, serd tratado essencialmente da otimizacdo da composi¢do, caracteriza¢do
microestrutural e das propriedades de armazenagem de hidrogénio da liga de alta entropia TiZrCrMnFeNi. Tal
liga com composi¢io equiatdmica, processada por fusdo a arco, foi originalmente desenvolvida dentro do projeto
FAPESP vigente (Processo:2018/15968-4) e resultados muito promissores foram reportados, como por exemplo,
a 6tima capacidade reversivel de absorver hidrogénio em temperatura ambiente sem a necessidade de etapas
prévias de ativagdo. Porém, em busca de resultados ainda mais superiores, tais como, o aumento da capacidade
de armazenamento de hidrogénio a temperatura ambiente aliada & reducdo do peso e custo da liga, este projeto de
mestrado propde a otimizacdo da composi¢do da seguinte forma: Ti(2-x)Zr(x)CrMnFeNi para x entre O e 1,
através da substituicdo seletiva de Zr por Ti na liga. Para tanto, faremos uma simulacio termodindmica com
auxilio do método CALPHAD usando o software Thermocalc, onde a variag@o de fases resultantes da mudancga
de composic¢ao da liga e a influéncia dos elementos adicionados serdo analisadas detalhadamente. Acreditamos
que a substituicao seletiva de Zr por Ti e consequentemente a escolha por composi¢des monofasicas com fases
ricas em Ti podera resultar em pressdes de equilibrio mais baixas, permitindo que a liga atinja maiores
capacidades de armazenamento de hidrogénio em comparagdo com a liga na proporc¢do equiatdmica. Cabe
ressaltar ainda que, a substitui¢do de Zr por Ti também promove reducio de peso e nos custos de producgio da

liga.
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Melhoria da Capacidade de Armazenamento de Hidrogénio a Temperatura Ambiente da Liga de
Alta Entropia Ti(2-x)Zr(x)CrMnFeNi para 0 &lt; x &lt; 1

Os dados principais a serem criados sdo curvas que descrevem o comportamento da liga do sistema Ti(2-
x)Zr(x)CrMnFeNi derivada da liga de alta entropia TiZrCrMnFeNi em termos de performance em armazenar
hidrogénio (capacidade reversivel e cinética de abor¢ao/dessorcdo) e medida da razdo atdmica hidrogénio-metal.
Serdo obtidos corpos de prova da liga a ser desenvolvida para posterior utilizacdo em medi¢do do desempenho de
armazenamento de hidrogénio no estado s6lido. Os dados de desempenho serdo confrontados com os existentes na
literatura relativos a liga TiZrCrMnFeNi. Esses dados encontram-se publicados na literatura e liberados para

consulta.

Os metadados a serem anotados sdo de origem empirica, em sua quase totalidade. Dentre os resultados
experimentais para o alcance dos dados principais incluem-se graficos, diagramas, medidas de taxas de variacdo de
pressdo de gas, medidas de massa e de quantificagio atdmica, medidas de cinética e de pressdo de equilibrio,
afericdo de temperatura de equilibrio, andlise de composicao quimica por EDS, anélise cristalografica por DRX,
andlise microestrutural por MEV e MET. Os metadados derivados de simulagdo termodindmica computacional
serdo curvas de resfriamento de equilibrio obtidas pelo método CALPHAD, disponivel no software Thermocalc, e
serdo cedidos e compartilhados pelo laboratério do DEMA/UFSCAR por meio de repositdrio institucional. Os
metadados relativos a pesquisa desenvolvida na liga de alta entropia TiZrCrMnFeNi serdo obtidos da literatura ja

publicada pelos pesquisadores responsdveis com sua prévia autoriza¢io e consentimento.

Nao existem questdes legais e éticas de relevancia envolvidas no presente projeto, uma vez que o tema investigado
ndo € parte de segredos industriais, comerciais e patentes, tampouco envolvem experimentos em seres vivos. Por

essa razdo, ndo serd necessaria a consulta a 6rgdos competentes governamentais ou de qualquer outra natureza.

Nio existem restrigdes ou questdes éticas relevantes que devam ser consideradas para o compartilhamento de
dados, ressalvando-se apenas o interesse particular dos colaboradores do projeto no ato da decisdo do
compartilhamento. Todos os dados envolvidos podem ser compartilhados sem nenhuma restri¢do, desde que dentro
dos grupos de pesquisas que estdo colaborando no dmbito das ligas de alta entropia para armazenamento de
hidrogénio, quais sejam, DEMA/UFSCAR e grupo de pesquisa da Universidade de Kyushu, desde que com prévia
comunicagdo dos pesquisadores responsaveis. Os dados eventualmente compartilhados serdo armazenados no
repositorio Kaggle. Quaisquer referéncias em literatura devem respeitar o crédito do autor do dado ou resultado
publicado.

Os formatos dos arquivos serdo PDF, DOCX, XLS, TXT, JPEG, RAR. Os softwares a serem utilizados sao
Thermocalc, Excel, Word, Adobe Reader e WinRar.

Os arquivos serdo mantidos no repositorio Kaggle, pelo periodo de dois anos, com o titulo: Non equimolar TiZr
hydrogen storage. Tal repositorio possui sistema de backup automadtico. Os dados serdo organizados e classificados
de acordo com a fase correspondente do projeto de pesquisa. O acesso serd preservado a partir de um DOI - Digital
Object Identifier.
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