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5
Projeto de OLEDs com o Auxilio de Técnicas da
Inteligéncia Computacional

5.1
Descricao do Problema

Ao mesmo tempo em que os OLEDs possuem um grande potencial
para revolucionar as areas de displays eletrénicos e iluminagao, devido ao
seu baixo custo de fabricacdo, ao baixo consumo de energia e a elevada
luminancia, existem alguns fatores que retardam o seu avango, como o
aumento da eficiéncia quantica externa, a degradacao dos compostos
organicos pela exposicdo aos elementos presente no ar e mesmo pela
propria passagem da corrente elétrica pelo material orgéanico, que também
ocasiona a reducao do seu tempo de vida [32]. Esses e outros problemas
estdo relacionados tanto com a arquitetura dos dispositivos quanto com
as propriedades fisico-quimicas dos materiais organicos e a morfologia
dos filmes finos, que esta ligada as técnicas de processamento dos
compostos organicos. Cada um desses aspectos possui uma série de
parametros que podem ser variados e influenciam nas caracteristicas
optoeletrénicas dos dispositivos. A arquitetura contempla o numero de
camadas organicas, a espessura das camadas, a concentracdo dos MTE
e MTB — no caso de blendas -, o tipo de material organico — transportador
de buracos, transportador de elétrons, etc. - e dos eletrodos. Conforme foi
visto no segundo capitulo, o nimero de camadas pode aumentar
consideravelmente o desempenho de um OLED. Contudo, a escolha do
namero de camadas e dos materiais empregados deve ser feito de forma
estratégica, sempre com o objetivo de melhorar a injecao, o transporte € a
taxa de recombinacdo radiativa dos portadores de carga. Além disso,
sabe-se que a espessura das camadas também contribui de forma
expressiva para o desempenho do dispositivo [11]. Os materiais

empregados nos eletrodos séao outro fator que
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contribui criticamente para um melhor rendimento dos diodos orgéanicos,
visto que eles influenciam diretamente a injecdo de elétrons e buracos.
Originalmente, pensava-se que em casos simples o alinhamento dos
niveis eletrénicos podia ser entendido apenas alinhando-se os respectivos
potenciais de ionizagdo e entdo simplesmente usar a estrutura eletronica
de cada um dos sistemas separadamente. Inesperadamente, mesmo para
sistemas supostamente simples, tais como um hidrocarboneto insaturado,
como protétipo de uma molécula nao reativa depositada sobre um metal
nobre como o ouro, ha desvios significativos em relacdo ao modelo de
Mott [103]. A maneira mais objetiva de demonstrar esses problemas é
considerando a funcdo trabalho. No modelo simplificado de Mott
mencionado acima, a adsorcdo de um hidrocarboneto saturado sobre o
outro ndo deveria conduzir a uma mudang¢a na fungao trabalho. Foi
descoberto, entretanto, por Seki e colaboradores [105] e Kahn e
colaboradores [106], que pode ocorrer mudangas bastante substanciais
na funcdo trabalho mesmo para tal caso simples, o qual tem importantes
conseqléncias para o alinhamento dos niveis eletrbnicos na interface
metalorganica. Através de célculos da estrutura eletrdnica por meio de
métodos ab initio, foi possivel descobrir que isso ocorrer devido a
fendbmenos de troca (ou repulsées de Pauli [106]), também conhecidos
como efeito Poisson. Portanto, a predicdo das posicoes relativas dos
niveis eletrénicos em interfaces metalorganicas nao é imediata e requer
investigacées mais detalhadas [107-109].

As propriedades fisico-quimicas dos materiais organicos também
compdem um tépico de estudo bastante proficuo, sobretudo a mobilidade
dos portadores de carga, as energias dos orbitais de fronteira HOMO e
LUMO e a temperatura de ftransicdo vitrea (Ty). Apesar de serem
propriedades intrinsecas dos materiais, é importante estudar e
compreender os seus efeitos nas caracteristicas optoeletrénicas do
dispositivo. Saber os valores ideais dessas propriedades pode auxiliar
consideravelmente na procura por novos materiais ou até mesmo em sua
sintese. As mobilidades dos portadores de carga sao um dos parametros-
chave no desempenho de um semicondutor. Essa quantidade descreve a

mobilidade de elétrons e buracos na presenca de um campo elétrico.
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Portanto, a forma mais direta de medir essa mobilidade é literalmente
medir a velocidade dos portadores de carga na presenca de um campo
elétrico. Um método classico, que também pode ser empregado no caso
de semicondutores organicos, é excitar os portadores de carga em um
ponto definido, através de um pulso elétrico gerado por um laser e entdo
medir o tempo necessario para atravessar uma certa distancia, usando
uma técnica chamada time-of-flight [110]. A maior desvantagem desse
método € que para aplica-lo sdo necessarios cristais livres de defeitos
com milimetros de espessura. Infelizmente, no caso de semicondutores
organicos, ha certa dificuldade em atender a esses pré-requisitos, pois na
presencga de qualquer tipo de defeito estrutural inviabiliza a aplicabilidade
dessa técnica. Por causa desses obstaculos na aplicagdo da técnica de
tempo-de-v6o, a maioria dos valores de mobilidade conhecidos para
materiais moleculares foram de extraidas a partir da analise das
propriedades elétricas de OFETs. A temperatura de transigao vitrea é
uma propriedade extremamente importante, pois confere estabilidade
estrutural ao material orgéanico na operacao (Top) do OLED. Caso Top> Ty,
o material organico ir4 se recristalizar. A recristalizagdo é um dos
principais mecanismos de degradacdo presentes nos OLED e pode
causar falhas na operacao do dispositivo, devido a introducao de defeito
estruturais, diminuindo também o seu tempo de vida [111]. Em relacdo a
fabricacdo dos filmes finos, é possivel variar a taxa de deposicao de
material organico (nm/s). Toda essa dinamica de crescimento de filmes
organicos tem sido estudada de forma mais detalhadas recentemente
[112-116] Uma técnica que vem sendo utilizada recentemente é a de
aplicar uma vibracao ao substrato durante a deposi¢cao, com o objetivo de
minimizar os defeitos estruturais, através da diminuicdo da rugosidade do
filmes. A freqléncia e a amplitude dessa onda também sao parametros
passiveis de otimizagao.

Conforme foi visto nos paragrafos anteriores, a fabricacdo de um
OLED possui diversos parametros que podem ser variados, o que conduz
a uma quantidade praticamente ilimitada de configuragcdes. Entretanto, a
fabricacdo de todas as estruturas possiveis exigiria um grande namero de

experimentos, os quais demandariam tempo e recursos vultosos. Visto
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que nem todas as configuragdes resultariam em bons dispositivos, essa
ndo é a estratégia mais adequada no projeto de OLEDs mais €eficientes.
Essas restricbes favorecem ainda mais a utilizacdo de experimentos
simulados, pois assim é possivel obter uma reducédo consideravel no
custo e no tempo dos experimentos A descricao dos modelos utilizados
se encontra no capitulo 3. Dentre parametros citados acima, alguns foram
selecionados para compor trés estudos de caso: (i) a espessura das CTE
e CTB; (ii) a mobilidade de elétrons no CTE e a mobilidade de buracos no
CTB; e (iii) a concentragéo dos MTE e MTB em um OLED com blendas de
materiais organicos. O primeiro € 0 segundo estudos de caso foram
aplicados a um OLED com duas camadas de materiais organicos puros,
enquanto o terceiro estudo de caso tratou de OLEDs com duas e cinco
camadas de blendas.

A solucado para encontrar os melhores valores dos parametros em
cada um dos estudos de caso foi associar os experimentos simulados as
técnicas de Inteligéncia Computacional, uma vez que elas ja foram
utilizadas de forma bem sucedida no projeto, otimizagao, simulacdo e
predicdo de propriedade de nanoestruturas [9,14,18]. Para o primeiro e
segundo estudos de caso as técnicas de IC empregada foram RNAs e
AGs. A utilizacdo de RNAs foi necessaria para transpor uma limitacao
imposta pelo segundo simulador apresentado no capitulo 2, o SiImOLED,
que representa a funcdo de avaliacdo. O problema em questdo estava
relacionado a interface gréafica do simulador, que impossibilitou 0 método
otimizador, no caso um AG, de passar os valores dos parametros dos
individuos gerados para que o simulador os avaliasse. A utilizacdo de
RNA apresentou a vantagem adicionar de acelerar o processo de
otimizagdo, uma vez que ela € muito mais rdpida se comparada ao
simulador. Para aproximar o comportamento do simulador empregou-se
uma RNA do tipo Perceptron de Camadas Mdultiplas (MLP) e treinamento
supervisionado. Assim, foi possivel calcular a densidade de corrente (J) a
partir da variagdo de alguns poucos parametros. O treinamento da RNA
foi efetuado através de duas bases de dados, geradas a partir de uma ser
de simulacdes. No primeiro estudo de caso, os parametros variados foram

as espessuras da CTE e da CTB. No segundo estudo de caso, variou-se
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a mobilidade dos elétrons na CTE e a mobilidade dos buracos na CTB.
No terceiro estudo de caso utilizou-se o simulador de OLEDs
multicamadas com blendas de materiais organicos [14-16] e ACO como
método otimizador [18].

No presente estudo, a estrutura do dispositivo foi otimizada com o
objetivo de minimizar o valor da razao entre a tensédo de aplicada e a raiz
guadrada da densidade de corrente V//%5, pois sabe-se que a eficiéncia
do dispositivo depende principalmente das suas caracteristicas elétricas e
também que a eficiéncia € inversamente proporcional a minimizagao

desse fator [16].

5.2
RNAs como Aproximadores do SimOLED para o Calculo da
Densidade de Corrente

5.21
Configuracao das Simulacoes

Conforme descrito anteriormente no capitulo anterior, o primeiro passo
para efetuar os experimentos no SImMOLED é configurar os materiais as
propriedades dos materiais organicos. Os compostos organicos
empregados como MTE e MTB foram, respectivamente, Alg3 e NPB. Os
materiais utilizados nos eletrodos foram o ITO (anodo) e Al/LiF (catodo).
Esses materiais foram escolhidos devido ao fato de serem bem
conhecidos e por existirem bastantes referéncias a seu respeito na
literatura [117-120]. Eles serdo o ponto de partida para analisar como a
alteracdo na espessura € na mobilidade dos materiais é capaz de
influenciar densidade de corrente (J) do dispositivo e assim minimizar
V/]%5. As caracteristicas relevantes dos materiais utilizados na simulagéo
podem ser visto na Tabela 4.1 [121]. Ainda, foram testados dois tipos de
NPB: a-NPB e B-NPB. A estrutura quimica de ambos é quase idéntica,
diferenciando-se apenas na ligacao com o grupo naftil, sendo no primeiro
caso o carbono 1 e no segundo caso, o carbono 2 (Fig. 5.1). Sabe-se ha
uma diferenga nas energias dos orbitais HOMO e LUMO de ambos.
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Embora possivelmente haja uma variacado na mobilidade dos buracos em
ambos, isso ndo foi em conta nesta analise. A Tab. 5.1 contém os valores

dos parametros utilizados das simulagées.
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Figura. 5.1: Estrutura quimica do (a) a-NPB e (b) 3 —NPB .

Material LUMO HOMO ge) (zh) Func. Trab
(eV) (eV) (cm“/Vs) (cm“/Vs) (eV)
Alg3 3.1 5.8 1.8E-6 1.8E-8 -
a-NPB 2.4 5.5 6.1E-6 6.1E-4 -
B-NPB 2.06 5.09 6.1E-6 6.1E-4 -
ITO - - - - 4.7
Al/LiF 3.6

Tabela 5.1: Pardmetros dos materiais utilizados nas simulagoes.

Para a geracao da primeira base de dados, as simulagées foram
efetuadas variando-se a espessura das CTB e CTE de 35 e 65 nm,
respectivamente, com um incremento de 1 e 2 nm, segundo o seguinte
padrao: As = {2,1,2,1...}. Para exemplificar, variou-se a espessura da
CTB de 35 a 65 nm, enquanto a espessura da CTE permaneceu com o
valor fixo de 35 nm. Na segunda rodada de simulacdes, repetiu-se o
mesmo procedimento, alterando-se apenas o valor da CTE para 37 nm.
Na terceira rodada, esse valor foi modificado e passou a ser 38 nm.
Foram realizadas n rodadas até completar todas as combinacoes
possiveis. Esse procedimento foi executado de forma automatica pelo
simulador, a partir de um recurso chamado variagdo automatica de
parametros, que permite variar até trés paradmetros ao mesmo tempo,
com no maximo 20 intervalos. O valor do incremento € definido
automaticamente de acordo com o numero de intervalos. Por exemplo, se
a espessura fosse variada de 35 a 65 nm com 8 intervalos, o incremento

seria de 5 nm. Outro detalhe importante, € que o simulador sé permite
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valores inteiros de espessura, ou seja, nao é possivel configurar uma
camada com 35,5 nm. Para a segunda base de dados, a MIB na CTB foi
variada entre 1x10° a 1x10®° cm?/(V.s) e a MIE na CTE foi variada entre
1x10° a 1x10” cm?(V.s). Em cada uma das bases de dados foi gerado
um total de 5600 dispositivos diferentes. A Tab. 5.2 as faixas de variagao

dos parametros utilizados nas simulagées.

Camadas Espessura (nm) Mobilidade (cm“/Vs)
CTB 35-65 1x10™° - 1x10™
CTE 35 -65 1x10°— 1x10”

Tabela 5.2: Faixas de variagao dos parametros de simulagao.

5.2.2
Analise e Tratamento de Dados

A RNA utilizada possui a seguinte topologia: trés neurénios na
camada de entrada, um numero de neurdnios variando entre 2 e 15 na
neurdbnios na camada escondida (NCE) e um neurbnios na camada de
saida. O numero de neurbnios na camada escondida foi variado com o
objetivo de se obter a melhor configuracdo da rede, ou seja, aquela com
menor erro de validagdo. Em todos os experimentos, as bases de dados
foram repartidas da seguinte forma: 75% para treinamento, 15% para
validacdo e 10% para teste. Os dados que compdem cada um dos
conjuntos foram selecionados a partir da técnica de validacao cruzada
[122]. O numero total de épocas permaneceu fixo em 150, sendo
realizada a validacao dos resultados a cada época e 15 testes para cada
configuracdo. A funcdo de ativagcdo aplicada tanto para a camada
escondida quanto para a camada de saida foi a funcdo logistica e o
algoritmo de treinamento foi o Levemberg-Marquardt (LM). Como ha uma
diferenga na ordem de grandeza dos dados referentes as caracteristicas
analisadas, foi preciso normalizar as variaveis antes de treinar a rede
neural. Para esse fim, foi empregada a normalizacao linear. No primeiro
estudo de caso, as variaveis de entrada da rede foram a espessura da

CTE e CTB e no segundo estudo de caso, a mobilidade dos elétrons na
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CTE e a mobilidade de buracos na CTB. A tenséo foi considerada uma
variavel de entrada apenas com o intuito de possibilitar o calculo da razao
V/]°s.

Ap6s as simulacbées e a montagem das bases de dados, as
mesmas foram utilizadas separadamente para o treinamento da RNA.
Contudo, os erros obtidos foram muitos grandes, impossibilitando a RNA
de obter os resultados de forma correta. Assim, a primeira suposicao feita
foi que os dados contidos na base poderiam corresponder a varios
padrdes conflitantes e por essa razao nao estava sendo possivel fazer um
mapeamento adequado entre os dados de entrada e de saida, ou seja,
nao estava sendo possivel representa-los por meio de uma unica fungao.
A estratégia utilizada para contornar esse obstaculo foi fazer uma analise
e posterior tratamento dos dados. Primeiramente, verificou-se a relagao
existente entre variaveis de entrada e as varidveis de saida, com o intuito
de investigar para qual dentre elas delas tinha maior influéncia na variavel
de saida. Para isso, foi utilizada uma técnica de mineracdo de dados
conhecida como Correlagdo Cruzada [123]. Assim, verificou-se que 0s
padrdes conflitantes dividiam-se de acordo com a variacdo de tensao.
Também foi testado um método de sele¢ao de variveis conhecido como
ReliefF [124], presente no software Weka, com o objetivo de averiguar a
resposta da correlagdo cruzada. Os resultados dessas analise se

encontram resumidos nas tabela 5.3 e 5.4.

Atributo Corr. Cruzada ReliefF

Tenséo 0.5 0.02117
Espessura (CTB) 0.3 -0.000282
Espessura (CTE) 0.3 -0.004751

Tabela 5.3: Avaliagdo da base de dados de espessura.

Atributo Corr. Cruzada ReliefF

Tensao 0.7 0.02883
Mob. Elétrons 0.53 -0.00486
Mob. Buracos 0.45 -0.02034

Tabela 5.4: Avaliacao da base de dados de mobilidades.

De acordo com resultados das analises executadas pelos métodos

de selecao de variaveis e da premissa que foi feita sobre a existéncia de
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padrdes conflitantes na base de dados, foi aplicado o algoritmo de
clusterizagdo K-Means [125, 126], também disponivel entre as
ferramentas do Weka. Nesse método, o usuario escolhe o numero de
classes desejado e o algoritmo faz a divisdo. Assim, foram realizadas

classificagbes com 2, 3 e 4 classes.

5.2.3
Configuracoes das Redes Neurais

Para se obter as redes neurais com os menores erros de validagao,
foi necessario dividir as bases de dados em quatro partes, empregado
cada uma delas no treinamento de uma rede especifica. Cada uma
dessas partes correspondendo a faixa de tensao, as quais podem ser

vistas na Tab. 5.5.

Cluster Tensao (V) Amostras
1 2-4 1200
2 5-7 1200
3 8—11 1600
4 12-15 1600

Tabela 5.5: Faixa de tensao de cada cluster.

Apesar da utilizagdo de um maior nimero de redes fazer com que
o erro diminua um pouco mais, quatro redes neurais mostraram-se o
suficiente, devido aos baixos erros de validagdo. Do contrario, as redes
comegam a ficar especializadas demais. H4 também outro limite, onde a
base de dados vai ficando mais fragmentadas, tendo menos dados
disponiveis para realizar o treinamento, o que, conseqlientemente, afeta o
desempenho da rede. Além disso, como os erros de validagdo ja sdo
aceitaveis, ndo ha necessidade um niumero maior de redes.

A Tab. 5.6 e 5.7 contém dados importantes em relacdo as
configuragbes das quatro RNAs treinadas, como a divisdao da base de

dados, o nimero de neurbnios na camada escondida € o nUmero de
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épocas. Além disso, elas contém também os erros de treinamento,

validacao, teste e a correlacdo entre a saida da rede e a saida desejada.

Configuracao Topologia Treinamento Validacao Teste

RNA Te(':f;“ NCE | Epocas M&';E Corr M&';E M(‘;SE M&P)E Corr
1 2-4 12 26 3,4210 | 0,99999 | 3,7376 | 0,99999 | 3,9295 | 0,99999
2 5-7 11 4 0,9308 | 0,99999 | 0,9059 | 0,99999 | 1,0863 | 0,99998
3 8—11 10 4 1,4959 | 0,99995 | 1,4433 | 0,99995 | 1,5288 | 0,99995
4 12 -15 15 4 1,6345 | 0,99999 | 1,7812 | 0,99997 | 1,7631 | 0,99997

Tabela 5.6: Configuragdes e erros de treinamento, validagao e teste das quatro melhores
redes neurais para a variagao das espessura das CTE e CTB.

Configuracao Topologia Treinamento Validacao Teste

RNA Te(r;n/s)ao NCE | Epocas M&';E Corr M&';E Corr M(f,\/SE Corr
1 2-4 14 27 6,8319 | 0,99989 | 6,4149 | 0,99996 | 5,3955 | 0,99989
2 5-7 15 9 4,0461 0,9999 3,49 0,9999 [ 4,9939 | 0,99993
3 8—11 14 5 2,6093 | 0,99993 | 3,2371 | 0,99993 | 4,3104 | 0,99993
4 12-15 15 4 2,0121 | 0,99994 | 2,3264 | 0,99993 | 2,7366 | 0,99994

Tabela 5.7: Configuragdes e erros de treinamento, validagao e teste das quatro melhores
redes neurais para a variagao das MIE na CTE e MIB na CTB.

5.3
Métodos de Otimizacao

5.3.1
Caracteristicas da Otimizacao com Algoritmos Genéticos

A aplicacao de Algoritmos Genéticos tem por objetivo a otimizacao
dos parametros de entrada da rede: espessura da camada de transporte
de elétrons (CTE), espessura da camada de transporte de buracos (CTB),
mobilidades de elétrons na CTE e mobilidade de buracos, de forma a
minimizar a razdo V /J°°, conforme especificado na descricdo do
problema.

As quatro melhores redes neurais para cada faixa de tensao, em
cada um dos estudos de caso, foram simuladas e atuaram como funcao

de avaliacdo. No primeiro estudo de caso os individuos séo
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representados por um cromossomo (Fig. 5.2) com dois genes inteiros,
pois o simulador ndo permite a utilizagdo de valores fracionarios de
espessura; o0 primeiro gene representa a tensdo e o0 segundo, a
espessura da CTB. Apesar de existir um valor de espessura para cada
camada, nao foi preciso colocar um terceiro gene, pois o OLED possui
uma espessura fixa de 100 nm. Assim, dependendo do valor do segundo
gene, basta subtrai-lo do valor total de espessura (100) para obter a
espessura da outra camada. Apesar de estar presente no cromossomo, a
tensdao ndo € um parametro que realmente necessita ser otimizado. A sua
presenca foi necessdaria apenas para saber a qual valor de tensao as
espessuras das camadas estavam associadas e assim calcular o valor de
V/J%> da configuragdo examinada, uma vez que varidvel de saida de

todas as redes a densidade de corrente.

[2-15] [35-65]

Figura 5.2: Representacao esquematica do individuo n5 12 estudo de caso.

Ainda no primeiro estudo de caso, foi realizado um segundo
experimento no qual as espessuras de ambas as camadas foram
variadas, com o intuito de encontrar o valor de espessura total que
minimizasse o valor de V/J%5. Nesse caso, utilizou-se cromossomo com
trés genes, sendo o terceiro gene correspondente a espessura na CTE.
No segundo estudo de caso os individuos sao representados por um
cromossomo real (Fig. 5.3), onde os genes representam a tensdo, a
mobilidade de buracos e a mobilidade de elétrons, respectivamente.
Escolheu-se a representagcédo real devido aos valores das mobilidades

serem dessa natureza.

[2.0-15.0] | [1e3-1e5] | [1e5-1e77]

Figura 5.3: Representacdo esquematica do individuo no 22 estudo de caso.
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5.3.2
Estrutura e Funcionamento do Algoritmo de Col6nia de Formigas

O Algoritmo de Colénia de Formigas (ACO) foi implementado com
base na metodologia empregada no trabalho de Martins et al [18]. Esse
método de otimizacdo foi aplicado ao terceiro estudo de caso, que
consiste na determinacdo das melhores concentragbes de MTB e MTB
em um ML-OLED com blendas de compostos organicos na camada de
emissdo, cujo modelo teorico foi descrito detalhadamente no capitulo 3.
Assim como nos estudos de caso anteriores, 0 objetivo € a minimizacao
do valor de V /]3>, a qual foi efetuada em todas as camadas internas que
constituem a regido de emissdo. Dentro desse estudo de caso foram
investigados dois casos particulares: (i) cinco camadas de blendas e (ii)
duas camadas de blendas. Em cada um deles testou-se diferentes valor
para as mobilidades de elétrons e buracos em cada camada, definidos
pelas variaveis n e n’, presentes nas Eq. 3.13 e 3.14.

Com o objetivo de facilitar a compreensao do funcionamento do
algoritmo, todas as explicacbes serdo apresentadas em funcdo do
dispositivo com duas camadas de blendas, pois sua estrutura € mais
simples. Entretanto, elas sédo igualmente validas para o estudo com cinco
camadas de blendas. Conforme foi visto no capitulo anterior, o ACO
aplicado a problema com variaveis reais utiliza uma matriz para
armazenar as avaliagdes de cada um dos pontos do espaco de buscas. A
dimensao desse espaco de busca € proporcional ao numero de variaveis.
Como existem duas camadas internas a serem otimizadas quanto a
concentracdo dos materiais organicos, o espaco de busca possui duas
dimensdes espaciais, além de uma dimensao temporal, necessaria para
controlar a deposicao de feroménio. As formigas também possuem uma
memoria, utilizada como um histérico de busca, para saber a quais pontos
do espaco de busca ja foram examinados.

A dindmica desse método é controlada por trés equacdes
principais (Eq. 5.2, 5.3 e 5.4), que serao explicadas com base na estrutura

presente na Fig. 5.4.
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Inicio
Gere aleatoriamente as posicdes iniciais das formigas
execute =1 ndmero de ciclos (experimentos)
execute |=1, numera de passos
execute k=1 ndmera de farmigas
se a as propriedade elétricas desse ponto ndo foram calculada entdo
Calcule as propriedades elétricas (WJD'5]|
fim se
execute |=1 4 (pontos vizinhos)
se o priximo ponto for permitido
se a as propriedade elétricas desse ponto n&o foram calculads entdo
Calcule as propriedades elétricas WIJD'5]|
fim se
fim se
fim execute
Escalha o praximo ponto
Mova a formiga
Atualize a trilha de ferarmdnio
fim execute
hultiplique a matriz de feromdnio pelo termo de evaporagio
fim execute
Gere as posigdes das formigas para o proximao ciclo
fim execute
fim

Figura 5.4: Estrutura basica do Algoritmo de Coldnia de Formigas (adaptado de [18]).

Em relagdo ao algoritmo apresentado na Fig. 5.2, existem trés
lacos de repeticao aninhados. O lago mais interno é ao movimento das
formigas no espago bidimensional, o lagco do meio corresponde ao
movimento das formigas no tempo e o lago mais externo a um novo ciclo
de busca, similar a uma nova geracao de individuos em um AG. Antes de
iniciar a explorar o espaco de busca as formigas sao distribuidas de forma
aleatéria em um determinado ponto de partida, que corresponde a uma
solucéao para o problema, que corresponde a um perfil de concentracao
especifico para as camadas. Sabe-se também que, inicialmente, ndo ha
ferombnio em nenhum ponto do espaco de busca. Apds serem
posicionadas, as formigas procedem no célculo do valor da funcéo
objetivo nesse ponto, caso ndo tenha sido calculado. E importante
ressaltar as formigas trabalham segundo um mecanismo de
implementacdo sequencial. Diferentemente do AG, em que a funcao
objetivo era composta somente através do simulador, no ACO esse
célculo considera duas variaveis adicionais, além da funcdo P, que

descreve a geometria do espaco de busca e retorna o valor de V/J%>: a
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quantidade de ferombnio existente, representada por uma fungédo T e um
termo aleatério R, cujo objetivo € simular um ruido ou o movimento
aleato6rio que ocorrer com formigas reais (Eq. 5.1). Os coeficientes a, be ¢
sdo utilizados para ponderar cada um dos termos e podem variar de

acordo com a natureza do problema.

E(x1,y1,%2,¥2,t) = aP(x3,¥,) + bT(x1,¥1,%2,y2,t — 1) + cR(t) (5.1)

Em relagdo ao movimento da formigas, apds o calculo da funcao
de avaliagdo no ponto inicial, elas avaliam os quatro pontos adjacentes
com o mesmo critério. A partir da Fig. 5.5 pode-se visualizar com clareza
que em um espaco bidimensional de coordenadas x e y, cada ponto tem
quatro vizinhos: a direita, a esquerda, acima e abaixo. Uma observacao
interessante € que cada dimensao espacial a mais adiciona dois vizinhos
aos pontos do espaco de busca. Assim, um espaco com cinco dimensdes

possui dez vizinhos.

(1) (A B+aB)
[.ﬂ'{!ﬂhB]‘u _ IIA-I-CIFL..EI
) (AB)  [(2)
T
(3)[lA.B-dB)

Figura 5.5: Os quatro possiveis movimentos das formigas em um espago
bidimensional (adaptado de [18]).

Apo6s calcular o valor da funcao objetivo de cada ponto adjacente, é
feita uma comparacéo entre os valores obtidos e 0 ponto com o maior
avaliacao sera a escolha para o movimento seguinte da formiga. Ao se

mover, ela atualiza a trilha de feroménio de acordo com a Eq. 5.2. O valor
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do feromdnio depende da quantidade depositada no passo anterior e
também a funcéo P.

T(x1,y1,%2,Y2,t) = T(x1,¥1,%2,¥2,t — 1) + P(x2,¥,) (5.2)

Apo6s todas as formigas completarem um ciclo no segundo lago de
repeticdo, que corresponde ao tempo t = 1, matriz de trilhas de feroménio
€ multiplicada por um termo de evaporacado, para que as trilhas menos

utilizadas sejam destruidas, de acordo com a Eq. 5.3.

T(Xl, Y1, X2, Y2, t) = pT(xlv Y1, X2,¥2, t) (53)

Por ultimo, cada formiga é representada por um vetor com duas
componentes V1 e V2, que contém os valores de concentracao de MTE.
A Fig. 5.6 mostra um exemplo de como esse vetor é utilizado para criar
uma solugdo para o problema A componente V1 varia de 0,5 a 0,95. O
intervalo superior foi escolhido como 0,95 ou 95% para evitar uma
concentragdo de 100% de MTE. O limite inferior foi escolhido com base
nos valores utilizado por Gusso el al [15], com o intuito de investigar se
valores de concentragdo menores do que o valor minimo empregado por

ele na primeira camada (67%) conduziam a melhores solugdes.

V1 V2
0.8 0.2

Concentracdo de ETM

O

L1=08=80%

L2=0.8 - (0.8 -0.05)°0.2 =65%

Fig.5.6 — Exemplo de como criar uma solu¢éo a partir de
um vetor de concentragdes (adaptado de [14]).
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A concentracdo na primeira camada € igual ao valor da
componente V1. A concentracdao na segunda camada € calculada a partir
da diferenca entre concentracdo na primeira camada e m termo que é

proporciona a componente V2, de acordo com a Eq. 5.4.

L2=11-(L1-0.05)V2 (5.4)
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