2
Nanotecnologia Computacional

O desenvolvimento de novas tecnologias vem atraindo pesquisadores de
todo o mundo. Maior capacidade de processamento e armazenamento para os
equipamentos eletrénicos e melhor qualidade de visualizagdo de informagdes
estao entre os objetivos desses estudos.

Para se chegar a tais objetivos, a miniaturizacdo dos componentes
eletrbnicos é necessaria, chegando a escala de nanémetros, onde esta definida
a Nanotecnologia. A fabricagdo desses componentes ainda é um desafio para as
areas académica e industrial devido ao estagio em que se encontram as
ferramentas que podem ser utilizadas no processo de fabricacao.

Contudo, o projeto e a modelagem desses componentes podem ser
facilmente realizados com a tecnologia atual, sendo uma maneira facil e barata
de explorar verdadeiramente a ampla escala de sistemas moleculares possiveis
de serem implementados, permitindo uma rapida avaliacdo e eliminagdo de
sistemas nao funcionais e definindo o foco de investigacdo em sistemas

promissores.

2.1.
Nanotecnologia

A Nanotecnologia é a ciéncia e a tecnologia de coisas pequenas — em
particular, coisas que possuem tamanho menor que 100nm. No processo de
desenvolvimento deste novo conceito de tecnologia, existem duas abordagens —
Bottom-Up e Top-Down. A abordagem Bottom-Up inicia o desenvolvimento a
partir de estruturas nanométricas, como atomos e moléculas, e através de um
processo de montagem ou auto-montagem sao criados mecanismos maiores. Na
abordagem Top-Down mecanismos e estruturas com uma tecnologia ja existente
sdo miniaturizados até a escala nanométrica. Aplicagbes em Nanotecnologia
vém sendo desenvolvidas em todo o mundo buscando avangos tecnoldgicos. A
Eletrénica Molecular, que tem como um dos objetivos criar circuitos moleculares

que processem informagdo na escala molecular, € uma das varias areas
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tecnologicas que possuem aplicagdes nanotecnoloégicas. Como o limite de
miniaturizacdo dos componentes baseados na tecnologia convencional CMOS
esta prestes a ser alcangado [4], determinando o fim da trajetéria de aumento de
capacidade de processamento dos equipamentos eletrbnicos, a Eletrdnica
Molecular poderia ser uma saida para vencer essa barreira.

A Eletrénica Molecular, utilizando moléculas ou conjuntos de moléculas [5],
permitiria a construgdo de equipamentos funcionais com tamanho reduzido e
baixo custo de fabricagdo em relagdo a tecnologia convencional CMOS,
mantendo assim a tendéncia de crescimento da capacidade de processamento
dos equipamentos eletrénicos. Dispositivos eletrdnicos moleculares podem
oferecer muitas vantagens em relagdo aos dispositivos CMOS, incluindo
integracdo em areas muito menores e reduzidos tempos de resposta [6].

A Eletrénica Molecular € um campo interdisciplinar (figura 1) que combina
os esforgos de bidlogos, quimicos, fisicos, matematicos, cientistas biomédicos,
engenheiros, etc. As moléculas que sao usadas para construir sistemas
moleculares sdo capazes de conduzir e transferir energia entre elas. Se o
processo puder ser manipulado e controlado, sera possivel fazer com que essas
moléculas ou estruturas moleculares executem tarefas para processamento de
informacéo. Isto inclui tarefas basicas como as dos circuitos, tais como codificar,
processar e armazenar informagdo. Com todo o conhecimento dos quimicos,
bioguimicos e fisicos, ha um grande numero de possibilidades de pesquisa de
estruturas moleculares para processamento de sinal. Isto significa que existem
possibilidades suficientes de estruturas e mecanismos, pelo menos em teoria,
que podem ser usados para realizar as fungdes necessarias em nivel molecular.
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Figura 1 — A interdisciplinaridade da Eletr6nica Molecular [7].
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Além do processamento de informacgdo, sistemas moleculares podem
emitir luz, como pode ser visto na tecnologia dos OLEDs (Organic Light-Emitting
Diodes). Esta tecnologia utiliza compostos que emitem luzes vermelha, verde,
azul e branca, uma vez que submetidos a excitacao elétrica. Sem qualquer outra
fonte de iluminagédo, equipamentos que utilizam esta tecnologia apresentam
brilho, videos nitidos e imagens faceis de serem vistas de qualquer angulo [8].

A tecnologia OLED foi inventada pela Eastman Kodak por volta de 1980 e
esta comecando a substituir a tecnologia LCD em dispositivos portateis tais
como PDAs e telefones celulares, por permitir maior brilho (intensidade de luz),
ter tamanho reduzido, ser mais rapida e ter maior luminosidade do que a
tecnologia LCD, além de consumir menos energia, oferecer maior contraste e ser
mais barata para produzir. Algumas empresas ja produzem aparelhos com a
tecnologia OLED como, por exemplo, Sony e Samsung [9]. No capitulo 4 é
descrito de forma mais detalhada o funcionamento da tecnologia OLED.

Outra aplicacdo da Nanotecnologia é a construcdo de novos materiais
condutores, mais especificamente polimeros condutores. Ha aproximadamente
30 anos atras, todos os polimeros baseados em carbono eram considerados
como isolantes. Certamente, os plasticos foram usados extensivamente pela
industria da eletrénica como material para empacotamento € como isolante. A
idéia de que poderiam ser produzidos plasticos para conduzir eletricidade era
considerada absurda. Esta perspectiva vem mudando rapidamente, e vem
surgindo uma nova classe de polimeros, conhecida como polimero condutor ou
polimero eletroativo. Embora esta nova classe esteja em seu inicio de
desenvolvimento, como esteve a industria plastica nas décadas de 30 a 50, o
uso potencial destes novos polimeros é extremamente significativo [10].

Embora diversos polimeros condutores tenham suas vantagens, concluiu-
se que eles ndao poderiam competir com os metais em aplicacbes elétricas
tradicionais, como fios e cabos de transmissao, por exemplo. Uma dentre as
diversas aplicagbes desses polimeros foi desenvolvida na area biomédica, onde
foi criado um dispositivo chamado biosensor de glicose [11]. Este dispositivo ndo
somente detecta a presenca de glicose como estima a concentracdo dessa
substancia. O principio envolve a imobilizacdo de uma enzima e um apropriado
mediador em uma matriz de polimeros condutores, revestindo um chip
apropriado. Neste dispositivo, a quantidade de carga transferida (isto &, a
corrente que passou num intervalo de tempo) é proporcional a concentragao de
glicose presente na solugédo. A especificidade da enzima (que oxida somente
glicose) d& ao dispositivo uma caracteristica muito importante, que é a habilidade
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de saber detectar glicose mesmo com a presenga de diversos outros
componentes (como por exemplo, sangue ou urina).

Protétipos desses biosensores microamperométricos de glicose baseados
em chips de silicio vém sendo fabricados por varias companhias e estardo em
breve em laboratérios de analises clinicas para estimativa de glicose, para
supervisdo on-line de pacientes diabéticos, por exemplo. Outras aplicagbes de
polimeros condutores, como baterias poliméricas, displays eletrocrémicos e
OLEDs estao em desenvolvimento [11].

2.2,
Nanotecnologia Computacional

Um dos principios basicos dos pesquisadores em Nanotecnologia é
inspirado na frase do matematico Paul Dirac: “As leis fundamentais
necessarias para o tratamento matematico de uma grande parte da fisica e
de todas as partes da quimica sao completamente conhecidas. A
dificuldade esta somente no fato de que as aplicacoes dessas leis levam a
equacoes muito complexas de serem resolvidas™ [12].

Com o avancgo da tecnologia, a possibilidade de se desenvolver softwares
que resolvam tais equagdes complexas originou o conceito de Nanotecnologia
Computacional. Softwares de CAD molecular, de modelagem molecular que
incluem pacotes computacionais na area de quimica, isto €, mecéanica molecular
e programas semi-empiricos e ab initio, vém sendo desenvolvidos e, juntamente
com ferramentas correlatas, podem permitir aos pesquisadores um planejamento
de fabricacao de sistemas moleculares.

Como um dos grandes desafios da Nanotecnologia é construir macro
dispositivos com precisdo em nivel atémico, a utilizagdo de softwares que
permitam a visualizacdo dos sistemas moleculares que compdem um
determinado objeto seria extremamente Util. Estes softwares sdo desenvolvidos
com base em algumas técnicas como, por exemplo, a mecanica molecular e
célculos ab initio de ordem mais elevada.

A mecénica molecular permite a modelagem computacional das posicoes e
das trajetérias dos nucleos de d&tomos individuais sem uma carga computacional
desnecessaria. Os pacotes atuais disponiveis em computadores pessoais
podem prontamente fazer minimizacdes de energia em sistemas com milhares
de atomos, enquanto que supercomputadores podem resolver sistemas com

centenas de milhares de &atomos ou mais. Analises mais complexas,
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particularmente as que envolvem busca em grandes espacos de configuragoes,
podem limitar o tamanho do sistema que pode ser efetivamente resolvido.

Enquanto campos empiricos de forga devam ser suficientemente exatos
para modelar o comportamento das estruturas quimicamente estaveis que
interagem com outras estruturas quimicamente estaveis, a mecénica molecular
ndo garante (atualmente) a exatidao suficiente para tratar as reagbes quimicas.
Assim, se é desejado modelar a estrutura de uma parte molecular (tal como o
eixo do rolamento nas figuras 2 e 3) entdo deve-se usar técnicas ab initio de
ordem mais elevada.

Estas técnicas impdem restricbes no nimero de atomos que podem ser
modelados (dependendo do hardware, do software e do tipo especifico de
modelagem), mas podem fornecer uma exatidao suficiente para analisar as
reagdes quimicas que devem necessariamente ocorrer durante a sintese de
estruturas grandes, atomicamente precisas [13].
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Figura 3 — Rolamento molecular desmontado.
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23.
Inteligéncia Computacional

A Inteligéncia Computacional busca, através de técnicas inspiradas na
Natureza, o desenvolvimento de sistemas inteligentes que imitem aspectos do
comportamento humano, tais como: aprendizado, percepgao, raciocinio,
evolugdo e adaptacdo. Algoritmos Genéticos (AGs) sdo modelos inteligentes
inspirados na evolugdo bioldégica que, através de métodos adaptativos,
conseguem localizar solugbes potenciais, sem considerar exaustivamente todas
as possiveis solugdes para o problema.

Os AGs sao aplicados a solugédo de problemas reais, através de métodos
generalizados de busca e otimizacdo que simulam os processos naturais de
evolugao, aplicando a idéia darwiniana de sele¢do. De acordo com a aptidao e a
combinagdo com outros operadores genéticos, sdo produzidos métodos de
grande robustez e aplicabilidade.

Estes algoritmos estao baseados nos processos genéticos dos organismos
biolégicos, onde uma possivel solucdo a um problema pode ser representada
por um cromossomo composto por cadeia de bits e caracteres. Estes
cromossomos representam individuos que sao levados ao longo de varias
geragles, na forma similar aos problemas naturais, evoluindo de acordo com os
principios de selecdo natural e sobrevivéncia dos mais aptos, descritos pela
primeira vez por Charles Darwin em seu livro "Origem das Espécies” [14].

Emulando estes processos, os AGs sdo capazes de evoluir solugbes de
problemas do mundo real. Na natureza os individuos competem entre si por
recursos como comida, agua e reflgio. Adicionalmente, entre os animais de uma
mesma espécie, aqueles que nao obtém éxito tendem provavelmente a ter um
ndmero reduzido de descendentes, tendo portanto menor probabilidade de que
seus genes sejam propagados ao longo de sucessivas geragoes. A combinacao
entre os genes dos individuos que perduram na espécie pode produzir um novo
individuo muito mais adaptado as caracteristicas de seu meio ambiente.

Os AGs utilizam uma analogia direta com este fenédmeno de evolugcéao na
natureza, onde cada individuo representa uma possivel solucdo para um
determinado problema. A cada individuo se atribui uma pontuagao de adaptacao,
dependendo da resposta dada ao problema por este individuo. Aos mais
adaptados é dada a oportunidade de reproduzir-se mediante cruzamentos com
outros individuos da populacao, produzindo descendentes com caracteristicas
de ambas as partes.
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Se um AG for desenvolvido corretamente, a populagdo (conjunto de
possiveis respostas) convergird a uma solugcdo sub-6tima ou 6tima para o
problema proposto. Os processos que mais contribuem para a evolugao sao: o
crossover, a adaptacdo baseada na selecdo/reproducdo e a mutagcdo, que
também tem um papel significativo. Mesmo em uma evolugao aleatéria, o AG
assegura que nenhum ponto do espaco de busca tem probabilidade zero de ser
examinado.

Toda tarefa de busca e otimizacao possui varios componentes, entre eles
0 espaco de busca, onde sdo consideradas todas as possibilidades de solugao
de um determinado problema, e a fungédo de avaliagdo, uma maneira de avaliar
os membros do espaco de busca. As técnicas de busca e otimizagéo tradicionais
iniciam-se com um Unico candidato que, iterativamente, € manipulado utilizando
algumas heuristicas (estaticas) diretamente associadas ao problema a ser
solucionado. Por outro lado, as técnicas de computagdo evolucionaria operam
sobre uma populacao de candidatos em paralelo. Assim, elas podem realizar a
busca simultaneamente em diferentes areas do espaco de solugao, alocando um
numero de membros apropriado para a busca em varias regides.

AGs sao muito eficientes para busca de solugdes 6timas, ou sub-6timas,
em uma grande variedade de problemas, pois ndo possuem muitas das
limitagdes encontradas nos métodos de busca tradicionais. Um AG pode ser
descrito como um processo continuo que repete ciclos de evolucao controlados
por uma condicao de parada, conforme apresentado pela figura 4.
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Figura 4 — Processo de evolugao de um AG.
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O poder computacional inteligente fornecido por um AG pode trazer
beneficios as ferramentas nanotecnolégicas computacionais, onde geralmente
grandes espacos de busca devem ser explorados de forma a encontrar uma
solugdo para um determinado problema.



