3
Sintese de Circuitos Moleculares

A sintese de circuitos moleculares envolve a utilizagdo de dispositivos
moleculares e de técnicas para a implementacdo de circuitos. O conceito de
processamento de informagao através das estruturas moleculares € muito
complexo, pois o principal problema é sintetizar sistemas moleculares seguros e
eficientes.

Neste trabalho, as estruturas moleculares estudadas e utilizadas (em
simulag&o) para sintetizar circuitos sdo o Diodo Molecular de Tour-Reed e o
Transistor Molecular, enquanto que a técnica utilizada para a sintese automatica
€ o Hardware Evolucionario. As secdes seguintes desse capitulo mostram os
dispositivos moleculares utilizados, a técnica de implementacao de circuitos e os
resultados obtidos.

3.1.
Dispositivos Moleculares

Laboratérios de pesquisa espalhados pelo mundo vém buscando
alternativas para vencer a barreira de miniaturizagdo dos componentes
eletrénicos. Algumas dessas alternativas incluem a construgdo de dispositivos
em escala molecular que possibiltem a diminuicdo do tamanho dos
equipamentos bem como do tempo de resposta e do custo de fabricagdo, em
relacdo aos dispositivos CMOS convencionais atualmente utilizados.

As moléculas que sao usadas para construir estes dispositivos moleculares
sao capazes de conduzir e transferir energia entre si. Se o processo puder ser
manipulado e controlado, serd possivel fazer com que essas moléculas ou
estruturas moleculares executem tarefas para processamento de informacao.

Contudo, a fabricacao desses dispositivos envolve processos complicados
que podem alterar ou dificultar o seu funcionamento, visto que os processos de
fabricagédo [15] ainda ndo garantem que dois dispositivos teoricamente idénticos
tenham comportamento semelhante. A seguir, apresentam-se breves descricoes
de dois dispositivos utilizados neste trabalho.
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3.1.1.
Diodo Molecular de Tour-Reed

O Diodo Molecular de Tour-Reed [16] apresenta uma caracteristica |-V
(figura 5) similar aquela do diodo tunel retificador (RTD). Uma caracteristica da
resposta |-V de um diodo tunel é a regiao de resisténcia diferencial negativa na
qual a corrente € uma funcdo decrescente com o aumento da tensdo. Como
pode ser visto na figura 5, o intervalo de tensdo em que se encontra a regido de
resisténcia diferencial negativa esta aproximadamente entre 2,03V e 2,07V.
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Figura 5 — Curva caracteristica do Diodo Molecular de Tour-Reed [2].

Levando em consideracdo os aspectos que envolvem a fabricacdo e
utilizacdo desses dispositivos moleculares, a simulacdo é uma excelente
alternativa para desenvolver pesquisas relacionadas com esses dispositivos,
pois resultados experimentais dispenderiam mais tempo e mais dinheiro.

Para simular a curva do Diodo Molecular de Tour-Reed em um simulador
Spice [18], foi empregada uma fonte de corrente controlada por tenséao (figura 6).
Como os nés de controle (NC+ e NC-) da fonte de corrente controlada por
tensdo sao 0os mesmos nés dos terminais, no caso do diodo molecular, entédo o
modelo do diodo molecular (figura 7) possui somente dois terminais, cuja
resposta foi definida por uma curva (figura 8) semelhante a curva da figura 5. A
funcéo F da figura 7 representa a curva da figura 8.
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Figura 6 — Modelo da fonte de corrente controlada por tenséo.
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Figura 7 — Modelo simulado do diodo molecular em SPICE.
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Figura 8 — Simulacéo da curva do Diodo Molecular de Tour-Reed.

Na expressao a seguir é definido o modelo do diodo molecular para o NET

LIST do Spice:

G N1 N2 TABLE {V(N1) - V(N2)} =

diodo.

valores da curva do
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A letra G representa a fonte de corrente controlada por tensdo, N7 e N2
sao 0s noés do circuito conectados a fonte de corrente controlada por tenséo e os
valores da curva do diodo é uma tabela com todos os pontos da curva do diodo
molecular (figura 8).

3.1.2.
Transistor Molecular

Pesquisadores do Canadé e da Inglaterra descobriram em Junho de 2005
um comportamento de um sistema molecular que pode ser comparado ao
comportamento de um ftransistor [20]. Esse sistema molecular — que neste
trabalho é chamado de Transistor Molecular — apresenta uma curva I-V similar a
de um transistor comum, como pode ser visto na figura 9. Cada curva representa
uma configuragdo do Transistor Molecular, definida por determinados
parametros, no exemplo a disténcia entre as moléculas.
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Figura 9 — Curvas caracteristicas do transistor molecular.

Para simular a curva do Transistor Molecular em um simulador Spice [18],
foi empregada uma fonte de corrente controlada por tensao (figura 6). Como o
transistor molecular possui somente 3 terminais, somente um dos nés de
controle (NC-) da fonte de corrente controlada por tensao foi eliminado (figura
10), diferentemente do proposto para o Diodo Molecular de Tour-Reed. Esse
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dispositivo possui uma curva (figura 11) similar a curva preta da figura 9, que
esté relecionada a distancia de 4 Angstrons. A fungdo F da figura 10 representa
a curva da figura 11.

£ —o X
¥
v, <¢ o = F(V5)
o oY

Figura 10 — Modelo simulado do transistor molecular em SPICE.
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Figura 11 — Curva do dispositivo Spice que representa o Transistor Molecular.

Na expressao a seguir é definido o modelo do transistor molecular para o
NET LIST do Spice:

G X Y TABLE ({V(2) - V(Y)} = wvalores da curva do

transistor.

A letra G representa a fonte de corrente controlada por tensédo, X, Ye Z
sao 0s noés do circuito conectados a fonte de corrente controlada por tenséo e os
valores da curva do transistor € uma tabela com todos os pontos da curva do
transistor molecular (figura 11).
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3.2,

Hardware Evolucionario

Uma abordagem que vem sendo utilizada para resolver problemas na
sintese de circuitos analdgicos e digitais é a técnica de Hardware Evolucionario.
Esta técnica tem como fundamento a utilizagdo de uma plataforma
reconfiguravel em conjunto com um Algoritmo Evolutivo.

Se a plataforma utilizada for uma plataforma fisica, como por exemplo a
PAMA [17], uma plataforma reconfiguravel analégica para a evolugao intrinseca
de circuitos desenvolvida no Departamento de Engenharia Elétrica da PUC-Rio,
o processo é dito intrinseco. Se a plataforma utilizada for um simulador, como
por exemplo o PSpice [18], o processo é dito extrinseco [19]. Para esse estudo,
o processo de sintese foi extrinseco, onde a plataforma utilizada foi o simulador
PSpice.

A sintese de circuitos por Hardware Evolucionario € executada como um
processo de busca de um determinado circuito. Esse processo de busca é
controlado pelo AG, que possui uma funcado de avaliacdo, onde o modelo do
circuito é construido de acordo com os valores dos genes do cromossomo. O
modelo do circuito é descrito em um arquivo, chamado de net list, que é o
arquivo de entrada para o simulador. A solu¢do do circuito obtida pelo simulador
€ armazenada no arquivo de saida. Assim, o circuito é avaliado a partir das

informacgdes obtidas do arquivo de saida do simulador (figura 12).

3.3.
Sintese de Circuitos Moleculares Robustos

Um dos motivos da sintese de circuitos moleculares ser mais complicada
do que a sintese de circuitos convencionais é o fato de que dispositivos
moleculares nominalmente do mesmo tipo podem n&o possuir comportamento
idéntico devido ao complexo processo de fabricagdo desses dispositivos
moleculares.

Devido ao complexo processo de producao desses dispositivos, as curvas
caracteristicas dos dispositivos podem variar de elemento para elemento [5],
resultando em problemas significativos na sintese de circuitos, pois a produgao
em série desses circuitos pode ser afetada devido a essa variacao.
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Por exemplo, a curva média do Diodo Molecular de Tour-Reed possui um
pico de corrente de 1,03nA a uma tensao de 2,14V, podendo essa curva variar
20% (figura 13), e a curva média do Transistor Molecular possui um pico de
73pA aproximadamente a uma tensédo de -2.0V podendo ter a mesma variagéo
de 20%.

Algoritmo Genético
Cromossoma

Fungéo de Avaliagao

0010101100110111 ‘

|

Arguivo de entrada

Processo de i
evolucao

l

3 Arquivo de saida

Fithess

Figura 12 — Processo extrinseco de sintese de circuito do Hardware Evolucionario.

A sintese automatica de circuitos moleculares robustos pode ser feita
criando circuitos com a mesma topologia mas considerando as possiveis
variagoes das caracteristicas dos dispositivos basicos. Cada circuito criado
utiliza dispositivos moleculares com uma determinada curva (figuras 13 e 14).
Neste caso, criam-se 3 circuitos: um circuito com dispositivos representados
pelas curvas azuis, um circuito com dispositivos representados pelas curvas

verdes e um circuito com dispositivos representados pelas curvas vermelhas.
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Figura 13 — Variagao do comportamento do Diodo Molecular de Tour-Reed.
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Figura 14 — Variagdo do comportamento do Transistor Molecular.

3.4.

Experimentos

35

Para testar o desempenho da técnica de Hardware Evolucionario na

sintese de Circuitos Moleculares utilizando o Diodo Molecular de Tour-Reed e o
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Transistor Molecular, foram realizados experimentos para sintetizar uma porta
l6gica INVERSOR.

Para sintetizar um circuito por Hardware Evolucionario, € necessario
inicialmente criar uma representacdo para o tipo de circuito em questao,
modelada no cromossomo do AG de forma a obter o resultado mais préximo do
desejado.

Os experimentos foram feitos em duas etapas: na primeira etapa, foi
utilizada somente a curva central das figuras 13 e 14 e, na segunda etapa, foram
utiizadas as trés curvas para uma mesma topologia. Para realizar esses
experimentos, algumas representagbes de circuitos foram criadas. Na
representagcdo simples e na representacdo por matriz de adjacéncias sao
utilizados componentes de dois terminais: resistores e Diodos Moleculares de
Tour-Reed. Na representacdo por cubo de adjacéncias sao utilizados resistores
(2 terminais) e Transistores Moleculares (3 terminais).

3.4.1.
Representacao Simples

Na representacao simples, a quantidade de cada tipo de componente que
ird compor a topologia do circuito é fixa. Nesse tipo de representacao, pode-se
apenas otimizar os valores dos componentes do circuito para uma topologia fixa
ou otimizar a topologia e os valores dos componentes. A seguir, séo
apresentados esses dois tipos de otimizagao.

3.4.1.1.
Otimizacao de Valores de Componentes

Para otimizar somente os valores dos componentes do circuito, a
representagdo do cromossomo do AG é mais simples. O cromossomo é
composto por um segmento de genes de numeros reais, onde cada par de

genes representa o valor de um componente, como mostra a figura 15.
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Figura 15 — Representagéo dos valores dos componentes na representagao simples.

Baseando-se em [5], a representagdo do cromossomo para sintetizar uma
porta INVERSOR é composta por um segmento com quatro genes de nimeros
reais pois, como mostra a figura 16, a topologia do circuito possui somente dois
resistores (os parametros dos diodos séo fixos). Além desses dois resistores, 0
circuito possui um diodo comum e um modelo do Diodo Molecular de Tour-Reed,
uma fonte de corrente como entrada e uma fonte de tensdo como RESET. O
RESET é como um clock, que possui um pique de tensdo para baixo. Esse
estado de baixa tensdo corresponde a um estado de alta corrente. Como um
tunelamento sé ocorre depois de um pico de corrente, o RESET ativa o
funcionamento do diodo molecular, que tem comportamento semelhante ao
diodo tanel.

Modelo do Diodo Molecular
de Tour-Reed

\ Reset

:XJ}DQ

+——OouT

e
L

Figura 16 — Inversor com topologia fixa e valores dos resistores otimizados.

Componentes
| ——  evoluidos

RLoad
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Para otimizar os valores dos componentes do circuito da figura 16, os
parametros do AG foram os seguintes:
e (Geracobes: 40
e Populacio: 40
e Crossover.: 0,65
e Mutacao: 0,7
e Steady State: 0,2

O parametro Steady State representa a porcentagem de individuos que
passardo para a proxima geragao (Elitismo). Na funcdo de avaliacdo do
INVERSOR (figura 17), cada ponto da curva de saida obtida de cada circuito
criado é comparado com cada ponto da curva de saida desejada.

A robustez do circuito € medida pela soma do erro médio quadratico das
curvas de saida em relagéo a curva desejada. Quanto menor for a soma do erro
médio quadratico, maior sera a robustez do circuito em questdo. O erro médio
quadratico é dado pela seguinte equacgao:

Z(‘xi _xid )2
S = v (1)

onde x/é o i-ésimo ponto da curva de saida desejada, x;é o i-ésimo

ponto da curva de saida obtida e N é o niUmero de pontos das curvas.
Assim, a aptiddo dos individuos é dada pela equacéao a seguir:

1
/ —E(Z)

onde S é a soma dos erros médios quadraticos representados pela
equacao 1.
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Figura 17 — Avaliagao da curva do inversor.

Os valores encontrados para Ry e Read foram: 4.37x10%'2Q (~576MQ) e
4.79x10"%Q (~323Q), respectivamente. As curvas de entrada e saida do circuito
encontrado com os valores de R; e Rj,ag mostrados acima podem ser vistas na
figura 18. A variacdo na curva de saida é provocada pela variagdo da curva do
RESET. A figura 19 apresenta a curva de evolucdo do AG para encontrar os
valores de Ry e Rpag-

Figura 18 — Curvas de entrada e saida do circuito INVERSOR com valores otimizados
dos componentes.
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Figura 19 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos de

otimizag&o dos valores dos componentes.

Os resultados obtidos ainda nao garantem que o circuito encontrado é
confiavel pois, se outro modelo de Diodo Molecular de Tour-Reed for usado, a
curva de saida do circuito sera totalmente desfigurada, como foi visto em [5].
Portanto, € necessario otimizar os valores dos componentes levando em
consideragdo a variacdo da curva do Diodo Molecular de Tour-Reed, como
mostra a figura 13, onde o fitness de cada circuito é calculado com base na
média dos erros gerados para cada variacdo da curva do Diodo Molecular de
Tour-Reed.

Os valores dos parametros do AG utilizados sdo os seguintes:

e (Geracgodes: 100

e Populacdo: 200
e Crossover: 0,65
e Mutacdo: 0,7

e Steady State: 0,2

O resultado da otimizacao dos valores dos componentes do circuito com
variacao da curva do Diodo Molecular de Tour-Reed pode ser visto nas figuras
seguintes. Nas figuras 20, 21 e 22 sdao mostradas as curvas de entrada e saida
do circuito para cada curva do diodo utilizada. Na figura 23 sdo mostradas as
curvas de evolugao do AG. Os valores obtidos para R; e Rpa foram
respectivamente 1.35x10%** (~30GQ) e 2.29x107%? (~95MQ).
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Corrente(A)
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Figura 20 — Curva de saida do INVERSOR utilizando a curva da esquerda (azul) da
figura 13.

Figura 21 — Curva de saida do INVERSOR utilizando a curva do centro (verde) da figura
13.
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Figura 22 — Curva de saida do INVERSOR utilizando a curva da direita (vermelha) da
figura 13.
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Figura 23 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos de
otimizagao dos valores dos componentes com variagao da curva do Diodo Molecular de
Tour-Reed.

Como pode ser visto pelos resultados, a otimizagdo somente dos valores
dos componentes ndo é eficiente, porque fixa 0 nimero de componentes e a

topologia do circuito.
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3.4.1.2.
Otimizacao da Topologia do Circuito e dos Valores dos
Componentes

Para otimizar a topologia e os valores dos componentes dos circuitos, a
representagdo do cromossomo é mais complexa que no item anterior. Além de o
cromossomo representar os valores dos componentes, deve levar em
consideracao quais componentes farao parte da topologia do circuito e onde eles
seréo colocados.

Para isso, além do primeiro segmento de genes de numeros reais, 0
cromossomo deve ter mais dois segmentos: um segmento de genes binarios,
que determina a posicdo dos componentes; e um segmento (mascara), que
determina se o componente respectivo fara parte ou ndo do circuito.

Um exemplo da representacdao do cromossomo é mostrado na figura 24,
onde o circuito contera somente resistores (trés mais um) e Diodos Moleculares
de Tour-Reed (dois).

Segmento 1 [3.56 2,54 1.98 3.91|3.45 7.87/6.63 8.33]
1 I:‘2 RS RLoad
2 4 1 0 9 14 1 4 4 3
Segmento 2——{001 o||o1 oo||ooo1 loooalft 001 ||1 1 1o||ooo1 lo100]o1 oo||oo1 1|
Segmentos\\1 0 11//

Figura 24 — Exemplo do modelo do cromossomo para otimizagao de topologia e valores
dos componentes.

O primeiro segmento possui 8 genes de numeros reais, 0 segundo
segmento contém 40 genes binarios (divididos em 10 palavras de 4 bits) e o
terceiro segmento contém 5 genes binarios. Assim, no primeiro segmento, que
determina os valores dos componentes (figura 15), nos trés primeiros pares de
genes estdo os valores dos resistores que podem fazer parte do circuito
evoluido. O Ultimo par de genes determina o valor do resistor de carga. Nao é
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necessario determinar os valores dos Diodos Moleculares de Tour-Reed, pois
eles possuem uma curva com caracteristicas fixas.

Como no PSpice [18] os componentes estdo conectados a nés do circuito,
0 segundo segmento contém os pares de nos, os quais definem univocamente a
posicdo de cada componente que podera fazer parte do circuito. Portanto, no
exemplo, o componente R; esta conectado do n6 2 ao né 4, o componente R;
esta conectado do né 1 ao né terra, o componente R; esta conectado do né 9 ao
né 14, o componente D, esta conectado do né 1 ao n6 4 e o componente D, esta
conectado do n6 4 ao né 3. A posigao do resistor de carga é fixa na topologia.

O terceiro segmento determina quais componentes efetivamente farao
parte do circuito, sendo que cada gene representa um componente. Se o gene
forigual a 1, 0 componente fara parte do circuito. Portanto, no exemplo, somente
o componente R; nao fara parte do circuito.

A modelagem final do circuito INVERSOR (figura 25) possui o circuito
evoluido, que é determinado pelo modelo do cromossomo, uma fonte de
corrente como entrada, uma fonte de tensdo como reset e um resistor de carga.

Circuito Evoluido

n () () Reset

Rioad

Figura 25 — Modelagem final do circuito INVERSOR.

A entrada (fonte de corrente) sempre esta conectada ao n6 1 do circuito, o
reset sempre esta conectado ao n6 2 e o resistor de carga sempre esta
conectado ao né 3. Isso pode causar problemas na evolugdo do AG pois,
fixando-se esses nds (posicdes), todos os circuitos gerados pelo AG devem ter
seus nos conectados a esses nos. Na maioria das vezes, essa combinacao nao
acontece, fazendo com que o circuito seja invalido. Além disso, se um
determinado circuito ndo possuir pelo menos um Diodo Molecular de Tour-Reed,
este circuito € penalizado. A figura 26 mostra o circuito final gerado pelo
cromossomo apresentado na figura 24.
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Reset
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Figura 26 — Circuito final do cromossomo da figura 24.

A fungédo de avaliagdo da porta INVERSOR obtida com otimizagao de
topologia e valores dos componentes é apresentada na figura 27. OHT e OLT
sao os valores que se deseja obter e OHR e OLR séo os valores efetivamente
obtidos. a e B (que foram pré-determinados com valores 5 e 10 respectivamente,
através de observacoes feitas em experimentos anteriores) regulam o grau de
importancia atribuido ao erro na amplitude e ao erro no offset da curva,

respectivamente.

<7'|T
LOGICO1

SAIDA
ENTRADA

LOGICOO0

m {a(OHR_ OLR)_‘ ﬁ((OHR-zi-OLRJ_(OHT;-OLTD‘}

Figura 27 — Fungao de avaliagdo do cromossomo da figura 24.

Os seguintes parametros do AG foram usados para sintetizar um circuito
INVERSOR:
e (Geracgodes: 100
e Populagdo: 200



e (Crossover. [0,8 —0,75]
e Mutacdo: [0,8 — 0,9]
e Steady State: [0,4 —0,2]
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Os resultados obtidos sdo apresentados a seguir. A figura 28 apresenta a

topologia encontrada pelo AG, a figura 29 apresenta as curvas de entrada e

saida do circuito e a figura 30 apresenta as curvas de evolugéo do AG.

R2

AV

R1 =

AV

() RESET

~

ouT

RLoad

Figura 28 — Circuito sintetizado com otimizagao de topologia e valores dos componentes.

Os valores encontrados para cada componente do circuito representado na
figura 28 estédo na tabela 1.

Componente Valor

R; 4.39x10%° (~14,5MQ)
R, 3,00x10°% (~1,5GQ)
Rioad 5,66x10%™ (~7 5MQ)

Tabela 1 — Valores dos componentes do circuito da figura 28.
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Figura 29 — Curvas do circuito da figura 28.
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Figura 30 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos de

otimizagao de topologia do circuito e valores dos componentes.

Como descrito anteriormente, para garantir a robustez de um circuito que

utiliza dispositivos moleculares do tipo Diodo Molecular de Tour-Reed, é

necessario criar circuitos que se comportem da mesma forma, usando qualquer

Diodo Molecular de Tour-Reed. Portanto, é preciso fazer uma evolugdo em que a

avaliacdo leve em consideragao esta variagéo (figura 13) do comportamento dos

dispositivos moleculares. Os seguintes valores dos parametros do AG foram

utilizados:

Geragoes: 300
Populagao: 200
Crossover. [0,8 — 0,75]
Mutagéao: [0,8 — 0,9]
Steady State: [0,4 - 0,2]

Utilizando a mesma funcido de avaliagdo da figura 27, os resultados

obtidos sédo apresentados nas figuras a seguir. A figura 31 apresenta a topologia

do circuito encontrado, as figuras 32, 33 e 34 apresentam as curvas de entrada e

saida relativas as variagdes da curva do diodo, a figura 35 apresenta as curvas

de evolugao do AG e a tabela 2 lista os componentes do circuito da figura 31.
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Figura 31 — Circuito encontrado otimizando a topologia e os valores dos componentes

variando a curva do Diodo Molecular de Tour-Reed.
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Componente Valor

R; 5,16x10%% (~242KQ)
R, 6,05x10°*" (~9,8MQ)
Rs 6,06x10”"" (~1,5KQ)

R, 3,01x10”* (~9,3GQ)
Rioad 2,58x10%* (~7,5KQ)

1 o T T

Corrente(A)

|
1

Figura 32 — Curva de saida do circuito da figura 31 utilizando a curva da esquerda (azul)

da figura 13.
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Figura 33 — Curva de saida do circuito da figura 31 utilizando a curva do centro (verde)
da figura 13.
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Figura 34 — Curva de saida do circuito da figura 31 utilizando a curva da direita
(vermelha) da figura 13.
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Media de 10 experimentos

Fitness

.1 L L 1 1 L |
0 50 100 150 200 250 300

Geracoes

Figura 35 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos de
otimizagao de topologia do circuito e valores dos componentes com variagao da curva do
Diodo Molecular de Tour-Reed.

Como pode ser visto, os resultados obtidos por esse método de sintese
sdo muito superiores aos resultados do método anterior. No caso anterior, 0o
problema era a topologia fixa, mas a maioria dos circuitos gerados eram validos.
Neste método, os circuitos gerados sao invalidos na sua maioria, pois nem todos
0s circuitos possuem componentes conectados aos nos 1, 2 e 3 (entrada, reset e
carga) e/ou possuem componentes desconectados, mas a variacao da topologia
permite encontrar circuitos melhores. Além dos individuos invalidos dificultarem a

evolugdo do AG, eles demoram mais tempo para serem simulados.

3.4.2.
Representacao por Matriz de Adjacéncias

Como pode ser visto, na representagao simples existem problemas que
afetam o desempenho do AG. Fixar a topologia do circuito impede que o AG
encontre solugdes possivelmente melhores. Por outro lado, variar a topologia de
modo que cada componente possa assumir qualquer posi¢cdo faz com que
muitos individuos invalidos sejam gerados, dificultando a evolugao, pois o AG
ndo tem conhecimento de como funciona o Spice [18]. Uma solugédo encontrada
para esses problemas é representar cada circuito por uma matriz de adjacéncias

[3].
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Em uma matriz de adjacéncias, a informacdo sobre a posi¢cdo de cada
vértice é relativa aos demais vértices. A informacao diz que um determinado

vértice é vizinho de outro vértice (figura 36).

Matriz de adjacéncia O vértice 1 & vizinho do vértice 4

01/

V1

O O O vértice 3 é vizinho do vértice 3

1
1
00 0 10/
1 1 0
\ 0O vértice 4 é vizinho do vértice 1

Figura 36 — Modelo de uma matriz de adjacéncia.

Um grafo pode ser gerado a partir de uma matriz de adjacéncias. Por
exemplo, utilizando a matriz de adjacéncias da figura 36, o grafo gerado possui 4

vértices (figura 37).

Matriz de adjacéncia

\%| v2 v3 va Grafo
wl 1 0 1
G
w1 1 0 O
w) 0 1 O

Ceo
=

w1 1 1 0

Figura 37 — Grafo gerado a partir de uma matriz de adjacéncia.

A sintese de circuitos pode ser feita baseando-se no modelo de um grafo
gerado por uma matriz de adjacéncias, onde cada componente do circuito é
representado por uma posi¢cdo da matriz e cada né do circuito por um vértice da
matriz (no caso da figura 37, V1, V2, V3 ou V4). As posicoes da matriz iguais a
zero indicam que nao existe componente entre os vértices. O grafo da figura 37
pode ser considerado um circuito com 4 nds e 9 componentes.
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Na sintese evolucionaria, uma matriz de adjacéncias é representada por
um cromossomo. Neste caso, representar uma matriz de adjacéncias por um
cromossomo é simples. O cromossomo é composto por r? genes binarios, onde
n é a dimensao da matriz quadrada estabelecida previamente a execucéao do
AG, determinando o nimero maximo de nés do circuito. Para montar a matriz,
basta dividir os genes em n grupos de n genes e coloca-los em ordem em cada
linha da matriz (figura 38).

Cromossomo

0000000110011100001000001

Matriz de adjacéncia Circuito
00000 1 2—"—3
00110 V/
01110 > 4 5
00010 N :
00001 0

Figura 38 — Montagem da matriz de adjacéncia.

Depois que a matriz é montada, ela passa por um processo de validagao
para que nao gere circuitos invalidos. O primeiro passo da validagao é verificar
se algum vértice da matriz possui somente zeros em sua linha e coluna. Se isso
acontecer, o vértice é eliminado da matriz (figura 39), pois representa um né do
circuito que ndo possui nenhum componente conectado. Ao remover um vértice,
todos os demais sdo renumerados, comegando de 1 novamente.

Em seguida, quando um componente esta conectado a ele mesmo
(posicao da diagonal principal da matriz diferente de zero), ele passa a ser
conectado ao né terra. Entdo, o segundo passo é verificar se existe algum
componente que estd conectado somente a um outro componente ou esta
conectado somente ao terra. Se isso acontecer, 0 vértice que representa essa
anomalia é eliminado da matriz (figura 40) e os outros vértices sao renumerados
novamente a partir de 1.

O terceiro passo é verificar se a matriz possui menos vértices que o
nimero minimo possivel de vértices. Se isso acontecer, 0 cromossomo é
invalido e recebe uma nota ruim. Sendo, o circuito é gerado (figura 41) através

da matriz resultante da validagéo.
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Matriz de adjacéncia

n

O né 1 ndo possui ligagao

Matriz de adjacéncia

0110

1110
0010
0001

O ==

Circuito
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Figura 39 — Remogao de vértice que representa um n6 sem ligacao.
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Matriz de adjacéncia Matriz de adjacéncia
0110 011
1110 111
0010 001
0001 .

O no 4 s6esta coneciador
ao terra
Circuito Circuito
1 1" 23
y N R g
e .
4——0 0

Figura 40 — Remogao de vértice que representa um nd conectado somente ao terra.

Circuito final
Matriz de adjacéncia final 1 R 3
R
01 1 x 57
11 1 > 2 A
001 :
0

Figura 41 — Circuito final gerado através da matriz resultante da validagao.

Além do segmento do cromossomo que determina a topologia do circuito
estabelecida pela matriz de adjacéncias, ha um segundo segmento de nimeros
reais que determina os valores dos resistores. Seguindo o modelo de definicao

de valores de resistores do subitem anterior, onde sao necessarios dois nimeros
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reais para determinar o valor de um resistor, o segundo segmento do
Cromossomo possui 2 * 17 + 2 genes de nimeros reais.

Como a matriz quadrada possui dimens&o n, sdo necessarios 2 * n” genes,
pois cada par de genes determina o valor de um resistor. Os Ultimos 2 genes
determinam o valor do resistor de carga. Uma matriz de valores reais também é
gerada a partir desse segundo segmento e acompanha o processo de validacao
da matriz de adjacéncias. Se uma linha e uma coluna da matriz de adjacéncias
forem removidas, serdo removidas também as respectivas linha e coluna da
matriz de valores dos resistores.

Como no subitem anterior, os circuitos gerados possuem resistores e
Diodos Moleculares de Tour-Reed. Para diferenciar os dois componentes na
matriz de adjacéncias, foi estabelecido que o resistor seria representado pelo
nimero 1 e o diodo pelo nimero 2. A montagem final do circuito é feita da
mesma forma da figura 25.

Um AG coevolucionario também foi utilizado para sintetizar circuitos
moleculares com matriz de adjacéncias. Nesse caso, as duas populacdes foram
compostas por cromossomos com valores da matriz de adjacéncias e
cromossomos com valores dos resistores, respectivamente. Os seguintes
parametros do AG sao utilizados.

e Geragoes: 100

e Populagdo: 100

e Crossover. [0,8 —0,75]
e Mutacdo: [0,8 — 0,9]

e Steady State: [0,4 —0,2]

A seguir sdo apresentados os resultados das simulagdes. A figura 42
apresenta a topologia do circuito encontrada, a figura 43 apresenta as curvas de
entrada e saida do circuito da figura 42, a figura 44 apresenta as curvas de
evolugdo do AG e a tabela 3 lista os componentes do circuito da figura 42.
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D6 D4
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Figura 42 — Circuito encontrado utilizando matriz de adjacéncia.

Componente Valor

R; ~170KQ
R ~650Q
R ~35GQ
R4 ~345KQ
Rs ~11GQ
Re ~89MQ
R7 ~220)

Rs ~4,6GQ
Ro ~8,4KQ
R10 "'2,3KQ
R1 1 ~709MQ
Rload ~143MQ

10

Corente(A)
N

Figura 43 — Curva de saida do circuito da figura 42.
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Media de 10 experimentos

0.81

Fitness

4~ Aleatorio
Evolucionario
-=- Coewlucionario aleatorio
-0 Coevolucionario
| | |

. . . . | )
20 30 40 50 60 70 80 0 100
Ceracoes

Figura 44 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos com matriz

de adjacéncia.

De forma a obter circuitos moleculares confiaveis, como nos casos

anteriores, foram feitos experimentos levando em consideracao as variagdes da

curva do Diodo Molecular de Tour-Reed. Foram utilizados os seguintes

parametros do AG:

Geragoes: 200
Populagéo: 200
Crossover: [0,8 — 0,75]
Mutagéao: [0,8 — 0,9]
Steady State: [0,4 - 0,2]

Os resultados sao apresentados a seguir. A figura 45 apresenta a

topologia do circuito encontrada, as figuras 46, 47 € 48 apresentam as curvas de

entrada e saida relativas as variagdes da curva do diodo, a figura 49 apresenta

as curvas de evolucdo do AG e a tabela 4 lista os componentes do circuito da

figura 45.
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Figura 45 — Circuito encontrado utilizando matriz de adjacéncia com variagéo da curva do

Diodo Molecular de Tour-Reed.

Componente Valor

R; ~5,5KQ
R ~3GQ
R ~18MQ
R4 ~2,8KQ
Rs ~11,1KQ
Rload "'9,8KQ

Corrente(A)
IN

Figura 46 — Curva de saida do circuito da figura 45 utilizando a curva da esquerda (azul)

da figura 13.
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Figura 47 — Curva de saida do circuito da figura 45 utilizando a curva do centro (verde)
da figura 13.
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Figura 48 — Curva de saida do circuito da figura 45 utilizando a curva da direita
(vermelha) da figura 13.
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Figura 49 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos com matriz
de adjacéncia com variagao da curva do Diodo Molecular de Tour-Reed.

Como pode ser visto nas figuras 44 e 49, o AG coevolucionario obteve
melhores resultados que o AG convencional. Com a matriz de adjacéncias, as
curvas comegam com fitness proximos de zero e convergem para
aproximadamente 1,1 (maior que nos casos anteriores). Isso se deve ao fato de
a matriz de adjacéncias gerar poucos individuos invalidos (que possuem fitness

muito baixo), aumentando assim a eficiéncia do AG

3.4.3.
Representacao por Cubo de Adjacéncias

Com a matriz de adjacéncias é possivel diminuir 0 nimero de circuitos
invélidos, diminuindo o tempo de busca e melhorando a evolugdo do AG.
Contudo, com a matriz de adjacéncias ndo se consegue representar
componentes com trés terminais, visto que um terminal de um componente é
representado por uma coluna ou uma linha da matriz. Para representar
componentes com trés terminais, seguindo o conceito de adjacéncia, criou-se o
cubo de adjacéncias, que é composto por matrizes de adjacéncias sobrepostas.
Um cubo contendo dimensdo n, onde n é igual a quatro, por exemplo, possui

quatro matrizes de dimensao 4x4 sobrepostas, como mostra a figura 50.
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o O O O
o o o O

Y

Figura 50 — Representagao grafica do cubo de adjacéncias.

Assim, utilizando o sistema cartesiano do cubo, cada terminal do
componente pode ser representado por um eixo (figura 50). Neste trabalho, o
componente de trés terminais utilizado foi o transistor molecular. Por se tratar de
um novo transistor, que ainda vem sendo estudado, foi utilizada a seguinte
convencgao: cada terminal do transistor associado a uma dimensao do cubo foi
representado por uma letra (X, Y e Z), como pode ser visto na segao 3.1.2. A
coluna de cada matriz do cubo representa o terminal X, a linha de cada matriz do
cubo representa o terminal Y e a profundidade de cada matriz do cubo
representa o terminal Z.

O cubo de adjacéncias da figura 50 pode ser visto de forma diferente na
figura 51 onde Z define a profundidade de cada matriz no cubo. Como pode ser
visto, ha 3 numeros diferentes no cubo de adjacéncias: 0, 1 e 2. O nimero 0
representa que a posicdo € um circuito aberto. O nimero 1 representa que a
posicdo possui um resistor e 0 nimero 2 representa que a posicao possui um

transistor molecular.
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X
g J? 0O 0 14yo0 0 0 00 0 O O0yy0o 1 0 1
0 0 0 0fj1 0 O 0O O O O}jO O 0 2
0 00 0j0 0 1 0}jO 0 0 OO 0 O O
0 00 1)j1 0 0 20 0 O OO0 0 O O
zZ=1 z=2 z=3 Z=4
Figura 51 — Representa¢do em matrizes do cubo de adjacéncias da figura 50.

A tabela 5 contém as informacbes dos componentes do cubo de

adjacéncias da figura 50. O cubo de adjacéncias possui 7 resistores e 2

transistores moleculares.

No6s do circuito (posi¢ao)
No. Componente Nome
X Y z
1 4 1 1 Resistor (1) R1
2 4 4 1 Resistor (1) R2
3 1 2 2 Resistor (1) R3
4 3 3 2 Resistor (1) R4
5 1 4 2 Resistor (1) R5
6 4 4 2 Transistor (2) T1
7 2 1 4 Resistor (1) R6
8 4 1 4 Resistor (1) R7
9 4 2 4 Transistor (2) T2

Tabela 5 — Componentes do cubo de adjacéncias da figura 50.

O circuito montado com os componentes da tabela 5 é apresentado na

figura 52. A posicdo dos resistores é definida somente pelos valores de X e Y,

pois os resistores s6 possuem dois terminais. A posicdo dos transistores

moleculares é definida pelos valores de X, Y e Z, pois possuem trés terminais.

Como pode ser visto, 0 n6 3 do circuito estad flutuando, fazendo com que o

circuito seja invalido.
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Figura 52 — Circuito representado pelo cubo de adjacéncias da figura 50.

O processo de validagdo de um cubo de adjacéncias é mais complexo do
que a validacdo de uma matriz de adjacéncias, visto que deve-se verificar uma
dimensao a mais. Portanto, além da validacao ja feita na matriz de adjacéncias,
que trata somente de um plano, no cubo de adjacéncias trata-se também da
terceira dimensao, pois componentes com 3 terminais mal posicionados também
podem invalidar um circuito. Assim, como na matriz de adjacéncias, o n6 invalido
deve ser retirado do cubo de adjacéncias. Portanto, o né 3 do circuito da figura
52 é removido € 0 novo cubo de adjacéncias pode ser visto na figura 53. Assim,
o circuito representado pelo cubo de adjacéncias possui um né a menos e é
ilustrado na figura 54.

—_ = O
o o O
o <o O
o O
o =
b

Figura 53 — Cubo de adjacéncias depois da remogao do no6 invalido.



63

RS
1 s 2
X
R6 zZ T1
i
R1 |
i
R4 X
1,11 ri 1;"2
0 WA 3

Figura 54 — Circuito montado através do cubo de adjacéncias da figura 53.

Além da complexidade de se validar um cubo de adjacéncias ser maior,
existe outro problema no cubo de adjacéncias — o nimero de componentes. Com
uma matriz de adjacéncias de dimensdo n pode-se ter no maximo
componentes. Com um cubo de adjacéncias de mesma dimensao pode-se ter n°
componentes, ou seja, n vezes mais, gerando circuitos com muitos
componentes.

Para evitar esse problema, foi definidko um ndmero maximo de
componentes, originando uma restricdo do AG. Para tratar essa restricdo, foram
implementados operadores de crossover e mutacao, especificos para esse
problema, que garantem um numero maximo de componentes. Além disso, a
funcao de inicializagdo da populagéo foi reimplementada, de modo a obedecer a
esta restricao.

A modelagem do cromossomo, neste caso, é dividida em 3 segmentos. O
primeiro segmento contém os valores do cubo de adjacéncias, o segundo
segmento contém os valores dos resistores e o terceiro segmento possui a
posicao da entrada, a posicao do VCC, a posi¢do do VEE e a posig¢éao do resistor
de carga.

Neste caso, a montagem final do circuito é feita de forma diferente dos
casos anteriores. As posicbes da entrada e do resistor de carga sao
determinadas pelo AG. No AG coevolucionario, a modelagem do cromossomo é
dividida em duas populagdes, onde a primeira populagdo é representada por um
cromossomo de dois segmentos e a segunda, por um cromossomo de um

segmento.
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O primeiro segmento do cromossomo que representa a primeira populagao
contém os valores do cubo de adjacéncias e o segundo contém os valores das
posicdes da entrada, do VCC, do VEE e do resistor de carga. O segmento Unico
do cromossomo que representa a segunda populagdo contém os valores dos
resistores que podem pertencer ao circuito. Os seguintes parametros do AG sao
utilizados.

e (Geracobes: 80

e Populacdo: 50

e (Crossover. [0,8 —0,75]
e Mutacao: [0,8 — 0,9]

e Steady State: [0,4 —0,2]

A seguir sdo apresentados os resultados dos experimentos com o cubo de
adjacéncias. A figura 55 apresenta a topologia do circuito encontrada, a figura 56
apresenta as curvas de entrada e saida do circuito, a figura 57 apresenta as
curvas de evolugao do AG e a tabela 6 lista os componentes do circuito da figura
55.

R2

out % C]> VIN '\;W R3 ‘W\/g

Rload

R8

1

R7

1 VEE

R6

VCC

&i
LT

Figura 55 — Circuito encontrado utilizando cubo de adjacéncia.

Componente Valor

R; ~34KQ

R ~5,4KQ

R ~457MQ
R4 ~16,6KQ
Rs ~19MQ

Re 1KQ

R, 1KQ

Rs 1KQ

Rload "’553,1 MQ

Tabela 6 — Valores dos componentes do circuito da figura 55.
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Figura 56 — Curva de saida do circuito da figura 55.
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Figura 57 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos com cubo de

adjacéncia.

Com o Transistor Molecular, também foram feitos experimentos que levam
em consideracdo as variagcoes do dispositivo. Os seguintes parametros do AG
foram utilizados:

e Geragobes: 100

e Populacdo: 100

e (Crossover. [0,8 —0,75]
e Mutacao: [0,8 — 0,9]

e Steady State: [0,4 —0,2]
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Os resultados sdo apresentados a seguir. A figura 58 apresenta a
topologia do circuito encontrada, as figuras 59, 60 € 61 apresentam as curvas de
entrada e saida relativas as variagdes da curva do diodo e a figura 62 apresenta
as curvas de evolugao do AG.

VIN

R2

VEE

R1

™A1

OUT- l

Figura 58 — Circuito encontrado utilizando cubo de adjacéncia com variagao da curva do

Rload

Transistor Molecular.
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Figura 59 — Curva de saida do circuito da figura 58 utilizando a curva da esquerda (azul)
da figura 14.
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Figura 60 — Curva de saida do circuito da figura 58 utilizando a curva do centro (verde)
da figura 14.
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Figura 61 — Curva de saida do circuito da figura 58 utilizando a curva da direita
(vermelha) da figura 14.
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Figura 62 — Curvas de evolugao dos melhores individuos dos experimentos com cubo de
adjacéncia com variagao da curva do Transistor Molecular.

Os resultados mostram que a variacao da posi¢do da entrada e do resistor
de carga, determinados pelo AG, dificulta o inicio da evolugdo do AG, mas que,
apesar disto, o AG converge para um valor préximo de 1,1, como no caso da
matriz de adjacéncias. Além disso, a restricdo de nimero de componentes nos
segmentos do cromossomo dos experimentos com cubo de adjacéncias resultou

em circuitos menos complexos que nos outros casos.



