6
Conclusoes e Trabalhos Futuros

6.1.
Conclusoes

O estudo de novos materiais e dispositivos moleculares possui um ciclo de
desenvolvimento complexo. A criagdo em laboratério dos materiais, bem como
dos dispositivos que utilizam esses materiais, envolve processos demorados e
caros, limitando a velocidade de evolugéo de tecnologias que se baseiam nesses
estudos. A utilizacdo de poder computacional inteligente para alavancar esses
estudos é um dos grandes recursos que pesquisadores em Nanotecnologia
possuem.

O desenvolvimento de softwares que simulam dispositivos moleculares
contribui de forma significativa para o desenvolvimento de estudos em
Nanotecnologia, trazendo maior velocidade e menor custo de desenvolvimento.
A Nanotecnologia Computacional permite a simulagdo de processos quimicos e
fisicos gerando resultados que podem orientar a diregdo de pesquisa de um
determinado projeto, fazendo com que os caminhos que se podem percorrer
diminuam, focalizando os esforcos em caminhos mais promissores.

O desenvolvimento de circuitos moleculares é um dos caminhos
promissores da Nanotecnologia. A possibilidade de se criar circuitos na escala
molecular pode aumentar em muitas ordens de grandeza o poder de
processamento dos equipamentos eletrbnicos. A  possibilidade de
implementagéo de légica em moléculas permitird a criagdo de circuitos muito
pequenos, mais rapidos e mais baratos, além de consumirem menos energia. A
fabricacdo desses circuitos ainda é um desafio para a comunidade cientifica,
visto que a interconexao em grande escala entre dispositivos moleculares com o
mundo macroscoépico ainda é muito complicada. Mas a criacdo de softwares que
simulem o comportamento desses circuitos é de grande utilidade para o
desenvolvimento da area. Isto porque a exatiddo e a repetitividade em escala
molecular sdo muito dificeis de serem obtidas, visto que o comportamento dos
dispositivos moleculares pode variar de elemento para elemento devido ao
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processo de fabricacdo ainda ser pouco desenvolvido. A utilizagdo de uma
plataforma molecular para simular tais circuitos moleculares mostrou que a
sintese de circuitos moleculares pode ser feita, mesmo utilizando componentes
com comportamentos diferenciados. Isso mostra que a fabricagdo de circuitos
l6gicos moleculares pode ser viavel, mesmo que os dispositivos ndo tenham a
repetitividade de comportamento que se deseja. A plataforma desenvolvida
neste trabalho permitiu a simulagdo de circuitos moleculares ainda muito
pequenos em comparagao com o necessdrio, mas mostrou que a fabricagao dos
circuitos moleculares pode ser possivel.

Dos estudos de otimizagdo de parametros de dispositivos moleculares e
criacdo de novos materiais (polimeros condutores) pode-se tirar conclusdes
semelhantes. A utilizacao de software com poder computacional inteligente pode
fornecer resultados que direcionem expectativas para caminhos mais
promissores e vantajosos.

O processo de fabricacdo de OLEDs, por exemplo, € um processo
demorado e consume muito material, pois ndo se sabe a priori se um
determinado modelo de dispositivo atendera as expectativas. Depois que um
dispositivo é fabricado, algumas medicdes sado feitas com equipamentos
especializados e pode-se chegar a conclusdo que o dispositivo ndo atende ao
que se deseja. Portanto, uma quantidade de material foi dispendida neste
dispositivo, e esse processo se repete por algumas vezes até que se consiga
algo satisfatério. Todo esse processo pode ser substituido por algumas
simulagdes computacionais, economizando tempo e dinheiro.

Além do processo de fabricagdo dos OLEDs, o processo de criagdo de
novos polimeros condutores passa pelo mesmo problema. A criacdo de cadeias
que possuam uma condutancia aceitavel envolve gasto de material e tempo.
Tudo isso pode ser diminuido se a simulagdo computacional desses materiais for
feita, mostrando que determinadas solugcdes podem nao ser aceitaveis.

Nas 3 aplicagbes desenvolvidas nesse trabalho, a Inteligéncia
Computacional, como mais um recurso da Nanotecnologia Computacional,
mostrou ser capaz de resolver problemas complexos na area da Nanotecnologia.
Este pode ser um passo inicial para o desenvolvimento da Nanotecnologia
Computacional com apoio inteligente de técnicas inspiradas no comportamento
humano.
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6.2.
Trabalhos Futuros

A plataforma molecular desenvolvida mostrou ser capaz de simular
circuitos moleculares, mas os circuitos simulados ainda estdo aquém do
necessario em complexidade. A criacdo de novas portas, como por exemplo a
porta NAND e a porta NOR, podera permitir a criagao de circuitos maiores, como
por exemplo um full-adder, e assim a conexao destes circuitos maiores podera
se chegar a criagdo de um computador molecular. Para isso, o aperfeicoamento
de dispositivos moleculares e a concepgéo de novos sao necessarios,.

Na otimizagao de parametros dos OLEDs, a Unica variagéo feita pelo AG
foi a proporcédo de cada material em cada subcamada. Em trabalhos futuros, a
variagdo das larguras das camadas, assim como o nimero de camadas, pode
ser feita. Assim, além da composicdo de cada camada, a estrututa do OLED
pode ser otimizada, podendo trazer resultados melhores, visto que a estrutura do
dispositivo nao é fixa. A utilizacao de outros materiais que nao o Alg3 e o NPB
também pode ser feita.

No projeto de novos polimeros condutores, a variagdéo do numero de
unidades monoméricas na cadeia pode ser feita, a fim de verificar se algumas
propriedades convergem. A utilizagdo de outros tipos de unidades monoméricas
também pode ser feita de forma a encontrar polimeros com condutancias
melhores, além de otimizar a ordem das unidades na cadeia.



