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Introducao

1.1
Motivacao

Diferentemente da Eletronica tradicional, que utiliza materiais
inorganicos, como silicio, germanio e cobre, a Eletrénica Organica (EO)
emprega materiais organicos, tais como plasticos (polimeros) condutores
e pequenas moléculas, que contém basicamente carbono e hidrogénio,
além de outros elementos ndo metalicos, como oxigénio e nitrogénio.
Dentre as suas principais vantagens estao a fabricacdo de dispositivos
mais leves, flexiveis, com maior eficiéncia energética e 0 menor custo de
producao.

A EO engloba quatro grandes areas de aplicacdo: Diodos
Emissores de Luz (OLEDs), Células Fotovoltaicas (OPV), Transistores de
Efeito de Campo (OFET) e Spintrénica [1]. Dentre elas, a area dos OLEDs
foi aquela que obteve os maiores avangos nas ultimas duas décadas,
devido principalmente a maior eficiéncia de emissdo e eficiéncia de
poténcia desses dispositivos. Além disso, como as propriedades
optoeletrénicas dos compostos organicos podem ser facilmente alteradas
através de processos quimicos de dopagem, os OLEDs podem emitir luz
em uma gama variada de comprimentos de onda [2]. Essas
caracteristicas fazem com que eles se destaguem frente a outras
tecnologias, como as |lampadas incandescentes e fluorescentes e mesmo
em relagao aos LEDs (Tab. 1.1).

As telas construidas com OLED possuem inUmeras vantagens se
comparados aos tradicionais displays de cristal liquido (LCDs), tais como:
angulo de visdo de quase 180°% elevada faixa de temperatura de
operacao, tempo de resposta mil vezes menor, além de serem
extremamente finas — com poucos milimetros de espessura — ou até
mesmo flexiveis [3] e transparentes, podendo ser dobradas e enroladas,

sendo assim mais resistentes a danos por  impacto.
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llustracao

Principio
de emissao
de luz

Caracterist
icas

Usos

OLED

Emite luz pela
aplicagao de
uma diferenga
de potencial a
um material
semicondutor
organico.

e llumina
superficies com
areas
extensas;

e Eficiéncia
energetica;

e Pouca
geragéo de
calor;

e Efino e leve;
¢ Flexibilidade;
e Adaptavel ao
ambiente.

lluminagao
decorativa, para
casa, escritério,
interior de
carros e
anuncios.

Lampada
incandescente

Emite luz através
da passagem de
uma corrente
elétrica por um
filamento
metalico.

e lluminagdo de
pequenas
areas (fonte de
luz pontual);

e Alto consumo
energeético;

e Elevada
geracéo de
calor;

¢ Se aproxima
da iluminagao
natural.

Luz fotogréfica,
espago interiores
tais como sala de
jantar, banheiro,
etc.

Lampada
fluroescente

Raios ultravioletas
gerados por uma
corrente elétrica
colidem com um
material
fluorescente para
geral luz visivel.

¢ O tamanho da
area iluminada
fica entre a do
OLED e da
lampada;
incandescente;

¢ Eficiéncia
energetica;

e Emprega
substancias
prejudiciais a
saude.

Espaco interiores,
escritorios,
estabelecimentos
comerciais.
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LED

| |
Emite luz pela
aplicacéo de uma
diferenca de
potencial a um

semicondutor
inorganico.

e llumina
pequenas
areas (fonte de
luz pontual);

¢ Eficiéncia
energetica;

e Tempo de vida
elevado;

e Facilidade na
redugéo do
tamanho;

e E adaptavel ao
ambiente.

lluminagao
indireta, iluminaca
0 piso,

holofotes para peq
uenos

espagos, etc.

Tabela 1.1: Comparagao entre as principais tecnologias de emissao de luz [4].

O segmento de displays € um negdcio que movimenta bilhdes de
bolares por ano e os OLEDs estdo ganhando cada vez mais espaco
nesse setor. Segundo relatério publicado pelo grupo Markets and Markets
[5], “espera-se que o mercado global de displays de OLEDs cresca mais
de 3 bilhdes de dolares até 2015”. Ainda, conforme exposto no Display
Search [6], “ha um potencial de crescimento de 126% ao ano para a
demanda de TVs de OLED até 2015”. Segundo relatério recente assinado
pelos analistas de mercado e tecnologia do Nanomarkets, “o mercado de
iluminagcado de OLEDs deve gerar uma receita em torno de 4,8 bilhdes de
dolares até 2016” [7]. No mercado de iluminacdo, além da reducédo no

consumo energético, a flexibilidade permite o desenvolvimento de
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luminarias com os mais diversos formatos e tamanhos, que podem ser
aplicadas em todo tipo de superficie, podendo inclusive ser costuradas
em roupas.

Atualmente, ainda existem algumas duvidas sobre como sera a
produgdo em grande escala dos produtos derivados dos OLEDs, sobre
montagem das instalacdes para esse propodsito, os métodos de fabricacédo
utilizados e o modelo de negécios. Acredita-se que havera uma série de
pequenas firmas produtoras de OLEDs, cujo objetivo serdo nichos
especificos de mercados, como iluminagdo para a area médica ou
mercados de luxo. Assim, elas irao optar por modelo de mercado do tipo
fabless, ou seja, elas irao terceirizar o servico de fabricacdo. Isso
certamente criara oportunidade para as chamadas “fundicbes” na
industria de semicondutores, mas que podera receber outro nome na
industria de OLEDs [8].

Na fabricacdo de um OLED, além do numero de configuracdes
possiveis ser muito grande, em funcao da quantidade de parametros que
se pode variar, os dispositivos correspondentes da cada uma dessas
configuracbes possuem propriedades optoeletrdnicas distintas, tais como
as relacao tensao-corrente-luminancia (VxJxL). Em relacdo a sua
arquitetura, pode-se modificar, por exemplo, o nimero e a espessura de
camadas, o tipo de material organico e a sua concentracao - no caso de
blendas de dois ou mais compostos — e a rugosidade do filme organico.
As propriedades fisico-quimicas de interesse dos materiais organicos sao
as mobilidades dos portadores de carga e as energias dos orbitais HOMO
e LUMO. Tal estudo permite verificar de que maneira essas propriedades
influenciam no desempenho do OLED e também pode auxiliar na sintese
desses compostos. Portanto, melhorar a eficiéncia dos OLEDs ndo é uma
tarefa trivial e envolve diversos elementos [2]. Além disso, ndo é viavel
realizar os experimentos em quantidade suficiente para abarcar todas as
possibilidades por duas razdes: (i) os recursos e o tempo sao limitados e
(i) nem todos os dispositivos serdo eficientes. Uma alternativa
recomendavel para investigar as caracteristicas optoeletrénicas dos
OLEDs ¢é a utilizacdo de simuladores, pois essas ferramentas permitem

examinar um numero praticamente ilimitado de configuragdes a um custo
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bastante reduzido. Apesar disso, dependendo da complexidade do
modelo analitico empregado e dos parametros variados, as simulacdes
tornam-se mais lentas. Nesse caso, uma busca aleatéria pela melhor
configuracdo nao é a estratégia mais vantajosa, devido a quantidade de
simulacdes necessaria. A solugao para procurar a melhor configuracao de
forma eficiente reside na aplicagdo das técnicas da Inteligéncia
Computacional (IC), uma vez que elas ja foram utilizadas de forma bem
sucedida no projeto, otimizacao, simulacao e predicao de propriedades de
nanoestruturas [9].

A IC compreende um conjunto de métodos inspirados no
comportamento inteligente que existe de forma intrinseca nos sistemas
biolégicos. Dentre eles podemos citar as Redes Neurais Artificiais (RNA),
os Algoritmos Genéticos (AG) e o Algoritmo de Otimizacdo de Colénia de
Formigas (ACO), que foram empregadas neste trabalho. As RNAs sao
modelos matematicos inspirados no comportamento do cérebro humano
e, de forma analoga, sdo capazes de aprender, memorizar e generalizar o
conhecimento. Isso permite a realizacdo de tarefas complexas como a
classificacdo de padrdes, a previsao de séries temporais e a aproximacao
de fungdes nao-lineares. AG e ACO sao algoritmos estocasticos de busca
e otimizagdo. O primeiro baseia-se nos conceitos de sobrevivéncia do
mais apto da teoria darwiniana da evolucdo e na heranga genética. O
ACO é uma técnica inspirada no comportamento social de uma coldnia de
formigas reais e de sua habilidade de encontrar o caminho mais curto
entre o formigueiro e a fonte de alimento. Eles sdo considerados
algoritmos inteligentes pela sua habilidade de lidar com problemas para
0s quais nao existe forma algoritmo exato para se obter a solcdo [10] ou
que sao considerados complexos para outros de métodos de otimizacao,
tais como os métodos de subida e descida por gradiente que buscam,
respectivamente, 0 maximo e o minimo de uma fungao, através do célculo
da derivada.

A otimizagdo da estrutura dos OLEDs nao foi um tema muito
examinado até o presente momento, sendo a maioria dos trabalhos
existentes na literatura de cunho experimental [11]. A utilizacao de

simuladores constitui um diferencial na investigacdo das propriedades
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desses dispositivos, conforme explicado anteriormente. Nesse contexto,
as RNAs podem ser empregadas na emulacdo dos simuladores para um
nuamero limitado de parametros. A principal vantagem é que as RNAs sao
mais rapidas que os simuladores, pois elas nao precisam resolver
sistemas de equacdes diferenciais, que descrevem matematicamente a
dindmica de sistemas fisicos [12]. Os AGs ja foram aplicados com
sucesso na sintese automdtica de circuitos convencionais e nao
convencionais [13], em diferentes aplicacbes (digital, analégico, VLSI,
CMOS, etc.), na otimizacao da concentragcdo de materiais organicos em
OLEDs com blendas na regidao de emissao [14] a partir de um modelo
analitico simplificado [15,16] e no projeto de polimeros condutores [17]. O
ACO também foi aplicado a esse ultimo problema [18], obtendo solucbes
semelhantes ao do AGs. Com base nesses resultados, seria interessante
empregar AGs no projeto de OLEDs variando outros parametros
importantes, referentes a sua arquitetura, com o auxilio de um modelo
matematico mais rigoroso, e testar o desempenho do ACO no problema
dos OLEDs com blendas e compara-lo com o AG.

1.2
Objetivos

Sabendo-se que as caracteristicas optoeletrobnicas de um ML-
OLED sao influenciadas pela sua arquitetura e pelas propriedades fisico-
quimicas dos compostos organicos, objetiva-se: (i) investigar como os
parametros descritos anteriormente influenciam na eficiéncia dos diodos
organicos contendo apenas materiais organicos puros ou blendas de
materiais organicos tradicionalmente encontrados na literatura, como Alg3
e NPB; (ii) projetar estruturas com duas e cinco camadas que possuam
eficiéncia superior a estruturas semelhantes da literatura; (iii) implementar
um ACO com base em um modelo proposto na literatura; (iv) aplicar
RNAs, AGs e ACO no projeto e simulagdo dos OLEDs citados acima; e (v)
comparar os resultados obtidos pelos por AG e ACO para os OLEDs com

blendas.
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Descricao do Trabalho

Este trabalho foi desenvolvido conforme as seguintes etapas:

1.

Um estudo sobre os fundamentos tedricos dos Diodos
Organicos Emissores de Luz (OLEDs). Primeiramente foi feita
uma pesquisa bibliografica focada nos aspectos considerados
relevantes no que concerne a teoria dos OLEDs.

Um estudo das técnicas de Inteligéncia Computacional
utilizadas: Redes Neurais Artificiais, Algoritmos Genéticos e
Otimizacao por Col6nia de Formigas. Nessa etapa foi realizado
um estudo a respeito dessas técnicas e foram reunidas as
informagodes relevantes em relagdo as mesmas.

Um estudo dos modelos de simulacao de OLEDs: (i) com
blendas de materiais organicos e (ii) SImMOLED. Essa etapa foi
essencial para se conhecer as principais caracteristicas de ambos
os modelos, seu funcionamento e suas limitacbes, além de
esclarecer como ele poderiam se adequar aos propésitos desta
pesquisa.

Realizacao de varios experimentos com o SimOLED, de forma
a construir duas bases de dados, necessarias para efetuar o
treinamento da RNA. Na primeira base variou-se a espessura das
camadas organicas e na segunda, variou-se a mobilidade dos
portadores de carga. Foi feita uma andlise em ambas as bases
com o intuito de investigar a relacdo entre os parametros de
sintese do dispositivo e a densidade de corrente medida. Essa
RNA foi empregada para emular o comportamento do SimOLED e
assim atuar como funcéo de avaliagao para o AG. Essa abordagem
foi necessaria, pois ndo houve um modo de interligar o simulador e
o AG.

Implementacao do Algoritmo de Colénia de Formigas. Esse

algoritmo foi implementado em linguagem de programacao do
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software Matlab, com base no modelo utilizado em um outro
problema de otimizagao de polimeros condutores [18].

6. Realizacao de estudos de casos. As otimizagdes realizadas por
meio das técnicas de inteligéncia computacional foram divididas
em trés estudos de casos: (i) Otimizacado das Espessuras das CTB
e CTE em um OLED NPB/AIg3; (ii) Otimizacao da Mobilidade de
Buracos na CTB e de Elétrons na CTE em um OLED Bicamada
NPB/AIqg3 (iii) Determinacao dos Perfis de Concentracdo MTE/MTB

em um ML-OLED com Blendas na Camada de Emisséao.

14
Organizacao da Dissertacao

Esta dissertacdo esta dividida em sete capitulos adicionais, os quais
serdo apresentados a seguir:

O capitulo 2 faz uma breve introdugao sobre a histéria dos OLEDs e
discorre a respeito da teoria necessaria para a compreensao deste
trabalho, tais como suas configuracdes, seu funcionamento, as
propriedades de transporte e emissao dos materiais organicos transporte
e recombinacao de portadores e as medidas de eficiéncia de OLEDs.

O capitulo 3 apresenta as equacdes necessarias para simular as
caracteristicas elétricas de diodos orgéanicos, assim como os dois
modelos de simulacdo empregados neste trabalho: (i) um modelo
matematico simplificado para as propriedade elétricas de um OLED com
blendas de materiais organicos e (ii) um simulador comercial chamado
SimOLED (médulo elétrico), que permite calcular as propriedades
elétricas de OLED com multiplas camadas. Com o auxilio do SimOLED
foram elaborados alguns exemplos para ilustrar o funcionamento dos
OLEDs. Por fim, foi feita uma analise comparativa entre os resultados de
seis dispositivos experimentais e suas versdes simuladas, com o intuito
avaliar o acuracia do simulador.

O capitulo 4 trata da explicacdo do funcionamento das técnicas de

Inteligéncia Computacional aplicadas no projeto dos OLEDs: Redes
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Neurais Atrtificiais, Algoritmos Genéticos e Otimizacdo por Colbnia de
Formigas.

O capitulo 5 consiste na descricao detalhada do problema, incluindo a
explicacdo sobre a construcdo das bases de dados e o treinamento das
RNAs, da sua aplicagdo como proxy do simulador de OLEDs para o
célculo da densidade de corrente, assim como a apresentacdo da
configuragdo das melhores redes. Em seguida apresenta-se a
configuragédo do AG e o funcionamento do ACO.

No capitulo 6 apresenta-se e discutem-se os resultados obtidos para
os trés estudos de caso investigados.

O capitulo 7 contém a conclusédo e as sugestdes de trabalhos futuros.

Por fim, o Capitulo 8 encerra as referéncias bibliogréficas utilizadas

neste trabalho.
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