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Auto-montagem ("Self-Assembly") é o processo espontâneo pelo qual objetos sim- 

ples unem-se para formar estruturas complexas. Posteriormente esses objetos, denomina- 

dos ladrilhos, interagem para formação de macro-estsuturas, como por exemplo, o DNA. 

A Auto-montagem propõem soluções eficientes para diversas áreas como: construção 

automatizada, integração de circuitos, computação em DNA e construção de nanorobôs. 

Em 1998, Erik Winfree sugeriu um modelo matemático para este processo, deno- 

minado Auto-montagem Algorítmica, com a capacidade de construir formas geométricas 

em duas dimensões. Posteriormente, Adleman propôs um problema de otimização combi- 

natória, denominado problema do conjunto mínimo de ladrilhos para a Auto-montagem. 

Neste trabalho estendemos o modelo bidimensional de Winfree, permitindo rotações nos 

ladrilhos. Esta extensão facilita a construção de formas geométricas em duas dimensões, 

reduzindo a variabilidade de ladrilhos e conseqüentemente diminuindo o espaço de busca 

do modelo original. Para criação de formas geométricas em três dimensões, criamos o 

modelo tridimensional de Auto-montagem. Para resolver o problema do conjunto mínimo 

de ladrilhos, desenvolvemos uma Heurística Evolucionásia Multi-Objetivo, denominada 

Algoritmo Genético Multi-Objetivo Simples (AMS). 

As soluções para o conjunto mínimo de tipos de ladrilhos são apresentadas para o 

modelo bidimensional, assim como para a extensão deste modelo e para o modelo tridi- 

mensional. As rotações permitiram melhores soluções para a extensão do modelo bidi- 

mensional, se comparado ao modelo original de Winfree. AMS obteve sucesso na solução 

do problema do conjunto mínimo de ladrilhos. 
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Self-assembly is the ubiquitous process by which simple objects autonomously as- 

semble into intricate structures. These structures can then grow into macrostructures, like 

DNA. Self-assembly suggests solutions for many fields, like autonomous construction, 

circuit fabrication, DNA computation, and nano-robotics. 

In 1998, Erik Winfree proposed a mathematical model for this process, called the 

Tile Assembly Model. This model can build two-dimensional geometric forms. Later, 

Adleman introduced a combinatorial optimization problem, called the Minimum Tile Set 

Problem. In this study, we extend Winfree's model, to allow tile rotations. This extension 

facilitates the construction of two-dimensional geometric forms by decreasíng the search 

space. We also introduce a three-dimensional model. We have created a heuristic multi- 

objective algorithm to solve the Minimum Tile Set Problem. 

We have demonstrated that the two-dimensional model with rotation is capable 

of yielding better solutions than the original two-dimensional model. As for the three- 

dimensional model, the solutions we have found are the first ever to be obtained. 
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Introdução 

Auto-montagem é o processo pelo qual objetos interagem automaticamente para for- 

mar objetos mais complexos. Este processo é observado tanto na formação de estruturas 

complexas como galáxias e sistemas planetários quanto no crescimento de cristais simples 

(Wang 1961). Auto-montagem é uma tecnologia emergente com potencial para substituir 

a Foto-Litografia convencional (Levinson 2005), utilizada na fabricação de circuitos inte- 

grados. Esta tecnologia provavelmente substituirá a forma eletrônica de armazenamento 

de informação, pois o fator de compactação da informação é maior que os meios de ai-ma- 

zenamento atuais (Rothemund 2006). Em um futuro próximo, nanorobôs serão capazes 

de executar tarefas complexas em conjunto, através das regras de Auto-montagem (Tuci 

et al. 2006). A própria construção destes nanorobôs será regida pela Auto-montagem. 

Mas para que estas aplicações tomem-se realidade é necessário controlar o processo de 

Auto-montagem, através do controle da construção de formas geométricas geradas por 

este processo, como será visto na seção 2.1. Atualmente, a Auto-montagem é conside- 

rada uma área de importância estratégica pelos governos mundiais (Reif 2002; Majumder 

et al. 2007). 

O estudo matemático do processo de Auto-montagem iniciou com o trabalho de Wang 

(Wang 1961), onde o reconhecimento de padrões no crescimento de cristais de carbono 

foi estudado. Wang observou que os cristais são construídos através da Auto-montagem 

de estruturas nanométricas, as quais ele denominou ladrilhos. Ele descobriu padrões na 



união destes ladrilhos para formação dos cristais. Adleman (Adleman 2000) propôs um 

modelo matemático para o processo em uma dimensão. A partir deste modelo, Winfree 

propôs a primeira extensão em duas dimensões (Winfree 1998). O objetivo principal do 

modelo de Winfree é a execução de computação e não a construção de formas geométri- 

cas. Após a publicação do modelo de Winfree, sugiram diversos trabalhos com objetivo de 

estudar a complexidade e aumentar o poder computacional do modelo (Angelov, Khanna 

e Visontai 2006; Chen et al. 2004; Arbuckle e Requicha 2006). Entretanto, até o pre- 

sente momento, não existem extensões do modelo de Winfree, com objetivo de construir 

formas geométricas em duas ou três dimensões. Trabalhos recentes procuram descobrir 

processos bioquímicas que facilitem e aumentem a precisão na construção de estruturas 

nanométricas (ladrilhos), que são usadas na Automontagem (Winfree et al. 1998; Yi et 

al. 2005; Pistol e Dwyer 2007). Outros estudos desenvolvem métodos para utilização de 

partes do DNA como estruturas nanométricas (Requicha e Arbuckle 2006; Rothemund 

2006). 

O principal objetivo deste trabalho é solucionar o Problema do Conjunto Mínimo de 

Ladrilhos (PCML), proposto por Adleman em (Adleman et al. 2002). Este problema 

consiste em determinar o conjunto de tipos de ladrilhos necessários para construção de 

formas geométrica em duas dimensões utilizando o modelo de Winfree. Neste contexto, 

estendemos este modelo, permitindo rotações dos ladrilhos em duas dimensões, já que o 

modelo original não permitia esse tipo de movimento. No entanto, alguns estudos com- 

provam a importância da construção de formas geométricas em três dimensões (Hogberg e 

Olin June 2006). Sendo assim, propomos o modelo em três dimensões a partir do modelo 

com rotação. Para realização de experimentos foi necessário desenvolver um simulador 

computacional para processo de Auto-montagem, visto que não havia simulador compu- 

tacional definido na literatura para o modelo de Winfree. Dessa forma, desenvolvemos 

um simulador estocástico para o processo, obedecendo as regras dos modelos em duas e 

três dimensões. 

Até o momento apenas soluções analíticas foram apresentadas para solucionar o PCML, 

e somente para formas geométricas restritas como quadrados, retângulos e linhas (Rothe- 



mund e Winfree 2000). Entretanto, estas soluções permitem avaliar nosso algoritmo para 

resolver o PCML. Note que não existem provas analíticas de que as soluções do pro- 

blema do conjunto mínimo de ladrilhos são ótimas. Neste trabalho propomos um mé- 

todo computacional utilizando Meta-Heurísticas Evolucionárias Multi-Objetivo (Gaspar- 

Cunha, Gonsalves e Covas 2006). Para implementar este método, desenvolvemos um 

algoritmo, denominado Algoritmo Genético Multi-Objetivo Simples (AMS), que possui 

particularidades originais. 

Os resultados dos experimentos demostraram que a extensão do modelo em duas di- 

mensões mostrou-se capaz de construir as mesmas formas geométricas que o modelo de 

Winfree, porém com um espaço de busca menor. O modelo em três dimensões constrói 

formas geométricas com a mesma quantidade de tipos de ladrilhos que os modelos bidi- 

mensionais. Finalmente os resultados comprovaram a eficiência do algoritmo AMS na 

solução do problema do conjunto mínimo de ladrilhos, tanto no modelo em duas dimen- 

sões quanto no modelo em três dimensões. 

Organização do trabalho 

Os próximos capítulos desta dissertação estão organizados da seguinte forma. 

No capítulo 2 são apresentados: 

e O processo de Auto-montagem, suas aplicações e o modelo original em duas di- 

mensões. 

e A extensão do modelo em duas dimensões e o modelo em três dimensões. Todos 

os modelos apresentados são definidos matematicamente. 

e O problema do conjunto mínimo de ladrilhos, suas soluções para os modelos bidi- 

mensionais e para o modelo em três dimensões. 

e O problema do conjunto mínimo de rótulos. 



No capítulo 3 são apresentados: 

a A Heurística Evolucionária Multi-Objetivo AMS, desenvolvida neste trabalho, as- 

sim como suas configurações e parâmetros. 

O espaço de busca de AMS, para cada um dos modelos apresentados no capítulo 2. 

No capítulo 4 são apresentados: 

a Resultados de todos os experimentos realizados. 

a A determinação dos parâmetros de AMS, de acordo com cada experimento. 

O desempenho de AMS, para cada um dos modelos apresentados no capítulo 2. 

No capítulo 5 são apresentados: 

a As conclusões deste trabalho. 

As contribuições do trabalho. 

Os trabalhos futuros. 



Auto-montagem ("Self-Assembly") é o processo espontâneo pelo qual objetos simples 

unem-se para formar estruturas complexas. Este processo é observado na natureza, inici- 

almente na reação entre os átomos para formar moléculas. Posteriormente essas molécu- 

las interagem para formação de macro-estruturas, como por exemplo, o DNA. Em 1998, 

Erik Winfree sugeriu um modelo matemático para este processo, em duas dimensões, de- 

nominado Auto-montagem Algorítmica (Winfree 1998). Neste modelo cada molécula é 

representada por um ladrilho. Os lados deste ladrilho são rotulados. A cada rótulo está 

associada uma força. Dada uma temperatura, se dois ladrilhos possuem o mesmo rótulo, 

em lados opostos, e se a força deste rótulo é igual ou superior à temperatura, os ladrilhos 

são capazes de se unir. Basicamente o modelo sugerido por Winfree explica a maioria 

dos processos de Auto-montagem em duas dimensões. A figura 2.1 demonstra a Auto- 

montagem de um quadrado de lado 2. O rótulo x possui força igual a 2, os rótulos b e c 

possuem força igual a 1 e a temperatura é igual a 2. A figura 2.1-a apresenta a famlia 

de tipos de ladrilhos utilizada no processo de Auto-montagem. A figura 2.1-b ilustra as 

etapas de construção do quadrado. No início o ladrilho S é adicionado (etapa um). Em se- 

guida, o ladrilho P é adicionado, unindo-se ao ladrilho S (etapa dois). Note que a adição 

do ladrilho N não é permitida, pois o rótulo b não possui força suficiente. Posteriormente, 

o ladrilho M é adicionado, unindo-se ao ladrilho S (etapa três). Finalmente, o ladrilho 

N é adicionado, pois a soma de suas uniões (rótulos b e c) é igual à temperatura (etapa 

quatro). 



etapa um etapa dois 

etapa três etapa quatro 

Figura 2.1: Construção de um quadrado de lado 2. 



2.1 Aplicações 

A Auto-montagem é considerada uma área de estudo da Nanociência, sendo aplicada 

em diversos setores, desde fabricação de circuitos eletrônicos à realização de computação. 

A seguir listamos as principais áreas de aplicação. 

A construção de circuitos eletrônicos é conduzida e controlada por máquinas, que parti- 

cipam completamente do processo de construção do circuito. Este processo, denominado 

Foto-Litografia (Levinson 2005), possui custo elevado, pois depende de máquinas alta- 

mente especializadas. Por outro lado, a Auto-montagem propõe uma alternativa, onde o 

processo de construção é iniciado por uma máquina especializada e inonitorado ao longo 

da Auto-montagem do circuito. Dessa forma, diminui-se o tamanho do circuito, reduz- 

se o consumo de energia e aumenta-se a eficiência da montagem, como demonstrado no 

trabalho de Pistol (Pistol, Lebeck e Dwyer 2006). 

Outra área alcançada pelas técnicas da Auto-montagem é a construção utilizando robó- 

tica. O objetivo é aumentar a eficiência de construções automatizadas substituindo robôs, 

que realizam diversas tarefas, por um grupo de robôs autônomos, que realizam tarefas 

simples e trabalham cooperativamente. Neste contexto, a Auto-montagem é utilizada 

para definir as regras que governam as interações entre os robôs, tornando o trabalho em 

conjunto possível. Estes robôs são denominados robôs modulares. Como exemplo consi- 

dere um grupo de robôs que devem transportar um objeto de um ponto a outro. Cada robô 

é uma esteira rolante. Para realizar a tarefa é necessário que os robôs unam-se ao longo da 

trajetória entre os pontos, evitando obstáculos. Na figura 2.2 vários robôs se unem para 

transportar o objeto M do ponto inicial ao ponto final, evitando o obstáculo, através de 

regras de Auto-montagem. A figura 2.2-a apresenta a família de robôs utilizada na tarefa. 

A figura 2.2-b ilustra o posicionamento final dos robôs. Esta união é guiada por regras de 

Auto-montagem, definidas de acordo com a trajetória (Tuci et al. 2006). 

A construção automatizada também utiliza a Auto-montagem na fabricação de blocos 

de montagem dotados de informação sobre o seu encaixe. Se para construir uma ponte 

cada bloco contém a informação de como e onde será encaixado ou montado, um grupo 



de robôs de construção simples é capaz de construir a ponte sabendo apenas quais são 

as regras de encaixe destes blocos. Cada robô não sabe o que está construindo, nem 

quais regras complexas regem a construção de uma ponte (Werfel et al. 2006). Toda a 

complexidade é transferida para a construção destes blocos, facilitando a programação dos 

robôs. Desta forma, a construção automatizada utilizando técnicas de Auto-montagem 

reduz os custos e aumenta a precisão do trabalho (Terada e Murata 2004). 

Ponto 
Inicial , 

Ponto 
Final 

Figura 2.2: Transporte de objetos através de robôs. 

A Auto-montagem também é aplicada à computação em DNA (Baryshnikov, Jr. e 

Momcilovic 2004; Winfree 1996; Brun 2007). Este novo paradigma determina que sis- 

temas bioquímicas são capazes de desempenhar qualquer computação (Adleman et al. 

2001). A computação é realizada à medida que as moléculas, DNA ou proteínas, se unem 

em um ieticulado. A figura 2.3 ilustra a computação de um contador, onde cada molécula 

é representada por um ladrilho rotulado com O ou 1. Moléculas especiais rotuladas com as 

letras R, S e L são a base para o início da computação. Os rótulos a, b e n possuem força 

igual a 1. O rótulo x possui força igual a 2. A temperatura é igual a 2. A figura 2.3-a 

apresenta a família de tipos de ladrilhos utilizados no processo de Auto-montagem. A 

figura 2.3-b ilustra este processo, onde cada linha representa um número binário, exceto a 

primeira linha. Este número é acrescido de uma unidade a cada linha adicionada à forma 



em construção. Este é o primeiro passo para a construção de um computador baseado em 

moléculas de DNA (Winfree 1996). 
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Figura 2.3: Computação de um contador. 
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As propriedades da Auto-montagem possibilitam a construção de padrões e formatos, 

permitindo o armazenamento de informações em escala nanométrica (Rothemund 2006). 

Outras técnicas atingem o mesmo objetivo, porém exigem ambientes específicos como 

vácuo e temperaturas criogênicas (Rothemund 2006). Embora a Auto-montagem tenha 

diversas aplicações, o controle deste processo é intrinsecamente árduo. Encontrar o con- 

junto mínimo de objetos, seus rótulos ou a regra que controla sua união, para realizar a 

computação correta ou construir a estrutura desejada, é um problema NP-Completo (Adle- 

man et al. 2002). Conjectura-se que minimizar o tempo da computação, controlando a 

concentração destes objetos seja um problema #P-Árduo (Adleman et al. 2002). 

Devido às dificuldades apresentadas, quase todos os estudos voltaram-se para a busca 

de métodos bioquímicos, mais simples para construção artesanal de nanodispositivos (Pis- 

tol, Lebeck e Dwyer 2006; Rothemund 2006; Schafmeister 2007) ou a busca por regras 

lógicas para programação de robôs (Terada e Murata 2004; Werfel et al. 2006). 

Modelos 

Neste trabalho adotamos o modelo de Auto-montagem de ladrilhos proposto original- 

mente em (Rothemund e Winfree 2000), no qual o processo de Auto-montagem ocorre 

em um reticulado, posicionando o primeiro ladrilho, denominado semente e prossegue 

com a adição de um ou mais ladrilhos ao reticulado. Os ladrilhos originam-se exclusi- 

vamente de cópias dos elementos de um conjunto de tipos de ladrilhos, disponíveis para 

a Auto-montagem. Não é permitido a um ladrilho mudar a sua posição após a sua adi- 

ção ao reticulado. Este processo pode se tornar infinito, pois o suprimento de cópias do 

conjunto de tipos de ladrilhos é ilimitado. Como o reticulado também é infinito não há 

problema, porém em simulações computacionais, isto não é possível. Dessa forma, para 

simular o reticulado infinito empregamos uma versão heurística. Existe apenas uma ocor- 

rência da semente no reticulado, pois esta não pertence ao conjunto de tipos de ladrilhos. 

A semente pode ser composta por mais de um ladrilho. Neste caso, a montagem da se- 

mente deve obedecer às regras do modelo de Auto-montagem de ladrilhos e a semente é 

denominada semente complexa. 



Em (Rothemund 2001) foi demonstrada uma extensão deste modelo, onde são utiliza- 

das várias sementes diferentes, assim como várias ocorrências da mesma semente. Esta 

extensão não foi estudada neste trabalho, porém criamos duas generalizações originais do 

modelo que flexibilizam a construção de formas e padrões geométricos em duas (seção 

2.2.2) e três dimensões (seção 2.2.3). Outras extensões propostas visam o estudo matemá- 

tico da complexidade e a aumentar o poder computacional da Auto-montagem (Aggarwal 

et al. 2005; Winfree 2006; Reif, Sahu e Yin 2005), não se aprofundando na construção de 

formas geométricas. 

2.2.1 Modelo bidimensional 

Definição informal 

O modelo bidimensional é regido pelas regras descritas na seção anterior, onde o pro- 

cesso de Auto-montagem começa com a adição da semente. Quando um ladrilho tl é 

adicionado ao reticulado, este une-se a um ladrilho ta adjacente a tl, se o lado de tl ad- 

jacente a t2 possui o mesmo rótulo r do lado de t2 adjacente a tl. A força desta união 

é dada pela força de atração que o rótulo r possui, onde cada rótulo distinto possui uma 

força determinada. Dada uma determinada temperatura T, um ladrilho t é adicionado ao 

reticulado, se a soma de todas as uniões que t criou com cada adjacente a ele for maior ou 

igual a T. 

Definição formal 

A representação gráfica adotada para um tipo de ladrilho é mostrada na figura 2.4-a, 

onde S é o símbolo do ladrilho semente. Na figura 2.4-b vemos a numeração dos lados de 

um tipo de ladrilho, seguindo o sentido horário. Esta representação permite a criação da 

forma textual do mesmo, ilustrada na figura 2.4-c, onde a é o rótulo do lado 1, separado 

por uma vírgula do rótulo do lado 2 até o rótulo do lado 4. Não são permitidos nenhum 

dos movimentos de rotação mostrados na figura 2.5, nem mesmo quando o ladrilho é 

posicionado no reticulado. 



C I lado 3 

Figura 2.4: Representação gráfica de um ladrilho em duas dimensões. 

Figura 2.5: Movimentos dos ladrilhos. 

Utilizamos as seguintes definições para facilitar a formulação matemática do modelo 

de Auto-montagem de ladrillzos, o qual denominamos modelo 2 0 .  N é o conjunto dos 

números naturais e Z o conjunto dos números inteiros. O processo de Auto-montagem 

ocorre em um reticulado Z x Z. F = {1,2,3,4) é o conjunto de lados de um ladrilho, L é 

o conjunto dos tipos de ladrilhos e R é o conjunto de rótulos utilizados em um processo 

de Auto-montagem. Uin tipo de ladrilho T E L é um quadrado, onde cada lado x E F 

possui um rótulo r E R. Ladrilho é toda cópia de um tipo de ladrilho T E L, posicionado 

no reticulado em (i,j) e representado pelo par (r,(i,j)). Para cada ladrilho t, copiado de 

um tipo de ladrilho r ,  tx é o rótulo do lado x, sendo tx = r". O rótulo nulo E R 

é um rótulo especial que representa a ausência de rótulo. O tipo de ladrilho (r],q,r],q) 

E L representa a ausência de ladrillio, denominada como ladrilho vazio. Não é permitido 

rotular lados de um tipo de ladrilho com o rótulo r] ,  com exceção do tipo de ladrilho vazio. 

Uma configuração é uma forma montada por ladrilhos, representada por um conjunto C 

de ladrilhos não vazios, originados do conjunto L, onde não existam dois ladrilhos com a 



mesma posição no reticulado. Para qualquer corzjiguração C, representa o ladrilho 

t E C posicionado em (i, j)  ou o ladrilho (vazio, (i, j)), caso não exista ladrilho na posição 

(i,j). A função Loc(t) retoma a posição (i, j )  do ladrilho t E C, onde Loc : C + Z x Z. 

Duas confgurações C e D são ditas idênticas, quando possuem os mesmos ladrilhos nas 

mesmas posições. Se x é um lado de um ladrilho, seu lado oposto é aquele no lado oposto 

do ladrilho. O cálciilo do lado oposto a x é dado pela função FOzD : F + F ,  tal que 

FOZD(X) = ( (x+  1)%4) + 1, 

sendo %4 o resto da divisão inteira por 4. 

Se (i,j) é a posição de um ladrilho t no reticulado e x é um dos lados deste ladrilho, a 

função PZD : F x .Z x Z -t Z x Z, onde 

P2, (2, Loc(t)) 

calcula a posição adjacente ao lado x. 

( ( i - )  s e x = 4 ,  

Dois ladrilhos ti, t2 E C, posicionados em (il&) e 

(iz, jz) são ditos adjacentes quando lil -i2 I + 1 jl - j2 1 = 1 ou, equivalentemente, caso exista 

um lado x de tl, onde PzD(x, tl) = Loc(t2) OU, equivalentemente, PZD(FOzD(x), t2) = 

Loc(t1). 

Os rótulos dos lados regem a adição de ladrilhos na Auto-montagem. Cada rótulo r E 

R, possui uma força de atração dada pcla f~lnção F( r ) ,  onde F : R + N. O rótulo zero 

0 E R é definido coino o único rótulo a possuir força igual a O. Este rótulo não possui 

representação gráfica em um ladrilho, aparecendo somente na forma textual. Na figura 

2.2-a o rótulo O está associado aos lados 1, 3 e 4 do robô A, porém não é representado 

graficamente. A forma textual do robô A é (O,w,O,O). Vale ressaltar que o rótulo 7 

descrito anteriormente, possui ausência de força, e não força zero. A função FAâD : 

R x R + N define a força de atração entre os rótulos r1 e 7-2, tal que 



Para todo ladrilho t E C no modelo 20, podemos calcular a força de interação com a 

qual ele é atraído por um ladrilho adjacente, através da função FIgD : F x C t N, tal 

que 

onde G2, ( z , L ~ c ( ~ ) ) )  F02D(x) retoma o rótulo do lado FOzD(x) pertencente ao ladrilho po- 

sicionado em P 2 D ( ~ ,  Loc(t)) na configuração C. Este ladrilho t une-se a um ladrilho ad- 

jacente PzD(x, ~ o c ( t ) )  E C, através do lado x, na configuração C, caso FI&(X, t) > O, 

constituindo uma ligação. A função FT& : F -+ N, tal que 

é a soma das forças de ligação de t com os ladrilhos adjacentes na conjguração C. 

Entretanto, o fato de t possuis FI:~ (x, t) > O ou mesmo FT& (t) > O não é suficiente 

para que t seja adicionado à configuração C em uma posição do reticulado. Como todo 

processo de Auto-montagem acontece sob a influência de uma temperatura T, é necessá- 

rio que a soma das forças de ligação de qualquer ladrilho t E C seja sempre maior ou 

igual à temperatura, caso contrário as ligações seriam rompidas pela temperatura. Este 

fenômeno é denominado disruptura termal. A conjiguração C é dita T-estável se cada um 

de seus ladrilhos foi adicionado com FT& > T. Dessa forma, a configuração C não será 

desmontada pela força de disruptura termal. Em (Aggarwal et al. 2005; Kao e Schweller 

2006) foram estudados modelos onde a temperatura varia ao longo da Auto-montagem, 

porém neste trabalho consideramos a temperatura sempre fixa. 

Um sistema de ladrilhos é uma quádsupla (T,S,L,FA2D), onde T é a temperatura, 

S é a semente, L é um conjunto finito de tipos de ladrilhos contendo o ladrilho vazio 

e FA2D é a função que calcula a força de atração dos rótulos. Se S L  é um sistema de 

ladrilhos, então o processo de Auto-montagem no modelo 20, é representado pela relação 

C -+SL D. Esta relação é válida se e somente se C e D são duas configurações T-estáveis 

e C e D tornam-se idênticas quando o ladrilho t, copiado de 7 E L, é retirado de D. 

Desta forma, a Auto-~noritagem toma-se um processo incremental, onde cada relação 



C(n)  + s ~  C(n  + I) representa um passo n e a adição de um ladrilho, a cada passo, 

transforma a conjguração C(n)  em C(n  + I). 

2.2.2 Modelo bidimensional com rotação 

A primeira extensão natural do modelo bidimensional que propomos, permite os movi- 

mentos de rotação dos ladrilhos, como mostrado nas figuras 2.5-a e 2.5-b. Como as molé- 

culas representadas pelos ladrilhos normalmente rotacionam (Cooper e Hausman 2003), 

a rotação torna o novo modelo mais próximo da realidade. A extensão também diminui a 

variedade de ladrilhos, pois os dois ladrilhos da figura 2.6 são ladrilhos diferentes no mo- 

delo 2 0  e representam o mesmo ladrilho em um modelo que permite rotação. O ladrilho 

M é o ladrilho L, após uma rotação de M no sentido horário. A diminuição na variedade, 

a princípio parece uma desvantagem, mas proporciona a criação de ladrilhos com maior 

flexibilidade nas uniões. O ladrilho M jamais se ligaria ao ladrilho L obedecendo as re- 

gras do modelo2D. No entanto, o ladrilho M pode-se ligar ao ladrilho L, desde que M 

sofra uma rotação no sentido anti-horário. 

Figura 2.6: A rotação e a variabilidade de tipos de ladrilhos. 

A rotação agrega vantagens ao modelo, mas traz uma desvantagem crítica. Para ilus- 

trar esta desvantagem observe a figura 2.7. A figura 2.7-a apresenta a semente S e um 

conjunto de tipos de ladrilhos, onde o objetivo é a simples construção de uma linha com 

três ladrilhos de comprimento. Este objetivo é alcançado pela montagem apresentada na 

figura 2.7-b. Porém, devido à possibilidade de rotação do ladrilho 0, a figura 2.7-c tam- 

bém representa uma montagem, no entanto indesejável, pois o comprimento da Linha é 

infinito. Algo similar é observado na figura 2.7-d, onde o comprimento da linha é finito, 

porém quantidade de ladrilhos O utilizados é indetenninada. Dessa forma, o modelo com 

rotação torna o processo de Auto-montagem instável, mesmo para um conjunto de tipos 



de ladrilhos e objetivo extremamente simples. Para solucionar este problemas, introduzi- 

mos o modelo 20". Este novo modelo utiliza outro recurso das moléculas: a polaridade 

(Cooper e Hausman 2003), que acrescenta ao antigo rótulo do modelo 2 0  um sinal de 

+ ou -. Devido à esta alteração, o lado de um ladrilho atrai o lado de outro ladrilho, 

se estes lados possuem o mesmo rótulo, porém com sinais diferentes. As figuras 2.7-e e 

2.7-f ilustram a solução através do uso da polaridade. A figura 2.7-e apresenta a semente 

S e um conjunto de tipos de ladrilho do modelo 20". A figura 2.7-f representa a única 

forma de unir os ladrilhos, a partir da semente S. Todos os rótulos apresentados na figura 

2.7 possuem força suficiente para vencer a disruptura termal. 

Figura 2.7: Rotação e polaridade. 

Definição informal 

Neste modelo o processo de Auto-montagem também começa com a adição da semente 

e prossegue com a adição de um ladrilho ti ,  originado de alguma rotação de um tipo de 

ladrilho 71, onde tl une-se a um ladrilho t2 adjacente a ti, se o lado de tl adjacente a ta 

possui o mesmo rótulo r do lado de t2 adjacente a tl, porém com polaridades diferentes. 

Como no modelo 20, a força desta união é dada pela força de atração que o rótulo r possui, 

onde cada rótulo distinto possui uma força determinada e um ladrilho tl  é adicionado ao 



reticulado, se a soma de todas as uniões que tl criou com cada adjacente a ele for maior 

ou igual a T. 

Definição formal 

Utilizamos a mesma formulação matemática do modelo 20, porém atualizando e in- 

cluindo as seguintes definições. Os movimentos das figuras 2.5-c e 2.5-d requerem três 

dimensões e desta forma continuam proibidos. O rótulo r E R possui duas componentes 

(identijicador, polaridade), onde identijicador é equivalente ao rótulo do modelo 2 0  e 

polaridade assume um dos possíveis sinais + ou -. Se r E R é um rótulo, ri representa o 

identijicador e r, apolaridade. Se T E L é um tipo de ladrilho (a+,b+,c+,d+), sua rota- 

ção O é representada por (a+,b+,c+,d+). As rotações: rotação 1 = (d+,a+,b+,c+), rota- 

ção 2 = (c+,d+,a+,b+) e rotação 3 = (b+,c+,d+,a+) são resultado de uma, duas e três 

rotações de t no sentido horário, respectivamente. Rot ={rotação 0,rotação 1,rotação 

2,rotação 3) é o conjunto de todas rotações possíveis em um tipo de ladrilho T E L. 

Quando ocorre uma rotação, os rótulos mudam de lado, como observado nas figuras 2.5- 

a.e 2.5-b, porém a numeração dos lados é fixa em um ladrilho. Para calcular a novo lado 

de um rótulo, após a rotação rot, definimos a função Rotzo, : Rot x F + F ,  tal que 

RotzD* (rot, x) = ((rot + x - 1) %4) + 1, (2.6) 

sendo %4 o resto da divisão inteira por quatro e x é antigo lado do rótulo. 

Ladrilho t é uma cópia de um tipo de ladrilho T E L, posicionado no reticulado em (i, j)  

e representado pela tripla (.r,(i,j),rot), onde rot é uma das quatro rotações de T. Desta 

forma, um tipo de ladrilho possui a capacidade de gerar quatro ladrilhos diferentes em 

uma mesma posição (i,j). Uma vez escolhida a rotação e posicionado no reticulado, não 

é permitido ao ladrilho mais nenhum tipo de movimento. Em um tipo de ladrilho T, T" 

representa o rótulo associado ao lado x. Para identificar o rótulo do lado x no ladrilho 

t =(~,(i,j),rot), aplicamos a operação tx = T~"~~D*( '"~>").  Para qualquer configuração C, 

representa o ladrilho t E C posicionado em (i, j)  ou o ladrilho (vazio, (i,j), rotação 

O), caso não exista ladrilho na posição (i,j). O cálculo do lado oposto a um lado x no 

modelo 20"  é idêntico ao cálculo no modelo 20. Dessa forma, FOzD, (x) = FozD (x). 



Se (i,j) é a posição de um ladrilho t no reticulado e x é um dos lados deste ladrilho, 

a função PzD* ( x ,  Loc(t)) = PzD ( x ,  Loc(t)), calcula a posição adjacente ao lado x. A 

função FAZD, : R x R + N define a força de atração entre os rótulos r1 e 1-2, tal que 

F A Z D * ( ~ ~ , I - ~ )  = { Ft)> se rii = I-ai e rl, # 
caso contrário, 

Para os rótulos O e não é definida polaridade, pois não possuem força. A força com 

a qual um ladrilho t E C é atraído por um ladrilho adjacente à ele na configuração C ,  é 

dada pela função F I ~ ,  : F x C + N, onde 

FI&* ( x ,  = F A ~ D *  ( t x ,  ( C ~ 2 ~ * ( ~ , ~ ~ C ( t ) ) )  F O ~ D *  (4) (2.8) 

A função F T g ,  : F + N é a soma das forças de ligação de t com os seus ladrilhos 

adjacentes, representando a força que mantém o ladrilho t unido à conjiguração C, tal 

que 

Um ladrilho t E C cria uma ligação com um ladrilho adjacente P2D* (x, L o c ( ~ ) )  E C, 

caso FIFD,(x, t )  > O. Em uma configuração C T-estável, o ladrilho t é adicionado se 

F T ~ ,  ( t )  > T .  U m  sistema de ladrilhos SL no modelo 2D* é representado pela quádrupla 

(T,S,L,FA2D,). No modelo 2D*, o processo de Auto-montagem ocorre de forma idêntica 

ao modelo 20,  através da relação C 4 s ~  D. 

2.2.3 Modelo tridimensional 

A programação de robôs, criação de blocos inteligentes para a construção automati- 

zada, a montagem de peças para robôs e circuitos em escala nanométrica requerem natu- 

ralmente soluções em três dimensões, como visto na seção 2.1. Os modelos 2 0  e 20" não 

são capazes de construir formas geométricas em três dimensões. Para a montagem destas 

formas geométricas, estendemos o modelo 2 0 "  para três dimensões e denominamos esta 

nova extensão como modelo 30. 



A primeira alteração do modelo 2 0 "  necessária é a transformação do ladrilho em um 

bloco com três dimensões. A figura 2.8-a ilustra a representação gráfica adotada para um 

bloco e sua representação textual, onde os rótulos das faces ocultas foram representados 

em cinza. No modelo tridimensional o bloco possui seis faces e conseqiientemente seis 

rótulos, onde cada face é delimitada por quatro arestas. A numeração das faces é apre- 

sentada na figura 2.8-c. Este padrão de numeração foi adotado segundo o conceito de 

vizinhança das faces em um cubo. Este critério define que uma face x é vizinha de uma 

face y se e somente se possuem uma aresta em comum. A figura 2.8-d mostra o grafo de 

vizinhança das faces de um bloco. Os nós do grafo representam as faces do bloco e são 

numerados no sentido horário do tínico ciclo harniltoniano deste grafo (Chiba e Nishizeki 

1989). Se duas faces são vizinhas, então seus nós são ligados por uma aresta no grafo. 

Figura 2.8: Representação gráfica de um bloco em três dimensões. 

A liberdade para rotacionar o bloco proporciona as mesmas vantagens descritas no 

modelo 20"  (seção 2.2.2). Note que o número de rotagões possíveis do bloco é maior 

que o número de rotações possíveis do ladrilho. A figura 2.8-b mostra os três tipos de 

rotações possíveis em um bloco. Quando combinados, estes três tipos geram vinte e 

quatro posições distintas do bloco. Podemos comprovar isso, observando a figura 2.9, 

onde um bloco é posicionado de três formas distintas, fixando um de seus vértices na 

origem do sistema de coordenadas i , j ,k.  Como um bloco possui oito vértices, as três 



formas geram vinte e quatro posicionamentos diferentes do mesmo bloco. O isomorfismo 

entre grafos é outra forma de visualização das rotações. Podemos enumerar todas as 

rotações através de todas as combinações isomórficas entre dois grafos de vizinhança de 

um bloco (figura 2.8-d). 

Figura 2.9: Os três tipos básicos de posicionamento de um bloco. 

Definição informal 

Analogamente ao modelo 2D*, neste modelo o processo de Auto-montagem começa 

com a adição da semente e prossegue com a adição de um bloco tl, originado de alguma 

rotação de um tipo de bloco 71, onde tl une-se a um bloco ta adjacente a ti, se a face 

de tl adjacente a ta possui o mesmo rótulo r da face de t2 adjacente a tl, porém com 

polaridades diferentes. Como no modelo 2D*, a força desta união é dada pela força de 

atração que o rótulo r possui, onde cada rótulo distinto possui uma força determinada e 

um bloco tl é adicionado ao reticulado, se a soma de todas as uniões que ti criou com 

cada adjacente a ele for maior ou igual a T. 

Definição formal 

Novamente utilizamos a mesma formulação matemática do modelo 2D*, porém atu- 

alizando as seguintes definições. A Auto-montagem ocorre em um reticulado cúbico 

Z x Z x Z. L é o conjunto dos tipos de blocos utilizados no processo de Auto-montagem. 

O rótulo do modelo 3 0  é idêntico ao rótulo do modelo 20". F = {1,2,3,4,5,6) é o con- 

junto de faces de um bloco. Um tipo de bloco T E L é um cubo, onde cada face x E F 

possui um rótulo r E R. Bloco é toda cópia de um tipo de bloco T E L, posicionado 

no reticulado cúbico em (i,j,k) e representado pela tripla (.r,(i,j,k),rot), onde rot é uma 



das vinte e quatro rotações de r. Uma vez escolhida a rotação e posicionado no reticu- 

lado cúbico, não é permitido ao bloco mais nenhum tipo de movimento. Rot ={rotação 

0,rotação 1, ..., rotação 23) é o conjunto de todas as vinte e quatro rotações possíveis em 

um tipo de bloco T E L. Para calcular a nova face de um rótulo, após a rotação rot, 

definimos a função RotsD : Rot x F t F, tal que 

R o ~ ~ D  (roi, X) = m~ot,x, (2.10) 

onde x é a antiga face do rótulo e mTOtjx é um elemento da matriz MsD, tal que 

O tipo de bloco (q,q,v,q,v,q) E L representa a ausência de bloco, denominada como 

bloco vazio. Não é permitido rotular faces de um tipo de bloco com o rótulo v, com 

exceção do tipo de bloco vazio. 

Em um tipo de bloco T, T" representa o rótulo associado à face x. Para identificar o 

rótulo da face x no bloco t = ( ~ , ( i , j ,  k),rot), aplicamos a operação tx = ~ ~ ~ ~ ~ ~ ( ~ ~ ~ 1 ~ ) .  Uma 

conJiguração é uma forma geométrica montada por blocos, representada por um conjunto 



C de blocos não vazios, originados do conjunto L, onde não existam dois blocos com a 

mesma posição no reticulado cúbico. Para qualquer conJiguração C, C(i,j,k) representa o 

bloco t E C posicionado em (i,j,k) ou o bloco (vazio, (i,j,k), rotação O), caso não exista 

bloco na posição (i,j,k). A função Loc3D(t) retoma a posição (i,j,k) do bloco t E C no 

reticulado cúbico, onde L o c ~ ~  : C -+ Z x Z x Z. Duas conjigurações C e D são ditas 

idênticas, quando possuem os mesmos blocos nas mesmas posições. Se x é uma face de 

um bloco, sua face oposta é aquela no lado oposto do bloco. O cálculo da face oposta a x 

é dado pela função F 0 3 ~  : F -+ F ,  onde 

Note que, se uma face x é vizinha de um face y em um bloco, então F o 3 ~ ( x )  # y. 

Se (i,j,k) é a posição de um bloco t no reticulado cúbico e x é uma das faces deste 

bloco, a hnção PSD : F x X x Z x X t X x X x X calcula a posição adjacente à face x, 

tal que 

I ( i , j - l , k ) ,  s e x = 5  
(i - 1, j, k), se x = 6. 

Dois blocos tl, t2 E C, posicionados em (il,jl,kl) e (i2,j2,k2) são ditos adjacentes quando 

121 - 221 + Ijl - j21  + Iki - k2) = 1 OU, equivalentemente, caso exista uma face x de tl, 

onde P ~ D  (x, tl) = LOC~D (t2) OU, equivalentemente, P3D ( F 0 3 ~  (x) , t2) = Loc~D (tl). 

A função FAãD (r1, 7-2) = F A 2 ~ ,  (rl, r2), calcula a força de atração entre os rótulos 

r1 e 7-2. A força com a qual um bloco t E C é atraído por um bloco adjacente a ele na 

conjiguração C, é dada pela função FIFD : F x C C N, tal que 



A função FT$ : F + W, onde 

é a soma das forças de ligação de t com os seus blocos adjacentes, representando a força 

que mantém o bloco t unido à conjiguração C. 

Um bloco t E C cria uma ligação com um bloco adjacente PSD(x, L o c ~ ~ ( ~ ) )  E C, 

caso FI&(x, t )  > O. Em uma conjiguração C T-estável, o bloco t é adicionado se 

FT& (t) 2 T. Um sistema de Blocos SL no modelo 3 0  é representado pela quádrupla 

(T,S,L,FA3D). No modelo 30,  o processo de Auto-montagem ocorre de forma idêntica 

ao modelo 2D*, obedecendo à relação C t s ~  D. 

2.3 O problema do conjunto mínimo de ladrilhos 

A construção de formas e padrões geométricos através do processo de Auto-montagem 

consiste em determinar o sistema de ladrilhos SL necessário para compor a forma ou 

padrão objetivo. O final do processo deve ser pré-determinado e nenhuma interferên- 

cia externa é aceitável. Várias soluções para formas bidimensionais mais simples, como 

quadrados e retângulos foram estudadas (Cheng e Espanes 2003; Rothemund e Winfree 

2000). Porém, soluções para formas genéricas em duas dimensões ou qualquer forma em 

três dimensões são um problema em aberto. Inserida no mesmo contexto, a computação 

em DNA utiliza formas e padrões para executar determinada computação (Baryshnikov, 

Jr. e Momcilovic 2004). Encontrar o conjunto de regras necessárias à construção dessas 

formas auxiliaria a diminuição ou eliminação do erro na computação em DNA que existe 

atualmente (Ezziane 2006). Sendo assim, o problema do conjunto mínimo de ladrilhos 

(PCML) é um problema de otimização combinatória NP-Difícil (Adleman et al. 2002), 

cujo objetivo é encontrar a semente S,  o conjunto de tipos de ladrilhos L e a função FAD 

do sistema de ladrilhos SL=(T,S,L,FAD), que a partir de S construa a forma geométrica 

desejada, onde [LI seja o menor possível, FAD é a força que define a atração entre os 

rótulos, D E {2D,2D*, 3 0 )  e T é um parâmetro. Note que, ao tratarmos este problema 

no modelo 30,  queremos rninimizar o conjunto de tipos de blocos. Para facilitar o enten- 



dimento, a denominação elemento refere-se a um ladrilho nos modelos bidimensionais ou 

a um bloco no modelo tridimensional. 

2.3.1 Critérios 

Constsuir a forma geométrica desejada utilizando um sistema de elementos SL não é 

suficiente. Para considerarmos um SL como solução do problema, S L  deve cumprir às 

restrições do PCML, representadas pelos seguintes critérios. 

Terminação 

Geralmente o processo de Auto-montagem produz uma série de configurações inter- 

mediárias a cada passo dado pela relação C ( n )  + s ~  C ( n  + 1).  ProdsL(S) é o conjunto 

de todas as conJigurações intermediárias produzidas por SL, iniciando na semente S .  For- 

malmente definimos ProdsL (S) , tal que 

ProdsL(S) = { B  : 3 m > O : A +yL B),  (2.16) 

onde B é uma configuração intermediária, A é configuração cujo único elemento é a 

semente e a relação A +FL B representa a adição de m elementos à configuração A. 

Se em um determinado passo finito n f ,  não existe a possibilidade de adicionarmos 

mais elementos, então SL é um sistema de elementos terminal. Equivalentemente, S L  é 

terminal, se ProdsL ( S )  é um conjunto finito. 

Unicidade 

O sistema de elementos terminal SL é único, se todas as configurações maximais 

B E ProdsL(S) possuem a mesma forma geométrica, não importando a ordem ou quais 

tipos de elementos foram escolhidos para construir estas conJigurações. Vale ressaltar 

que não existe necessariamente uma ordem determinística de montagem de uma forma 

geométrica, porém um sistema de elementos é dito terminal e único se e somente se todas 

as ordem de montagem terminam construindo a mesma forma geométrica. Por exemplo, 

os tipos de elementos da figura 2.10-a, terminam sempre montando uma L com três ele- 

mentos no modelo 20.  Entretanto, existem quatro ordens de montagem. Duas delas são 

apresentadas nas figuras 2.10-b e 2.10-c. 



etapa um etapa dois 

c> 

etapa três 

etapa um etapa dois etapa três 

Figura 2.10: Ordem de montagem. 



No modelo 2D*, esta propriedade é observada na figura 2.11-a, onde a semente S e o 

conjunto de tipos de elementos constroem somente quadrados 3 x 3. Note que, o sis- 

tema de elementos SL desta figura constrói duas conjgurações diferentes, pois o elemento 

(4,(0,0),rotação 3) da figura 2.11-b é diferente do elemento (4,(0,0),rotação 1) da figura 

2.11-c. Os rótulos a-, a+, b-, b+, x- e x+ possuem força igual a 2, os demais rótulos 

possuem força igual a 1 e a temperatura é igual a 2. 

Figura 2.11 : A relação entre a rotação e a unicidade. 



Atingir a forma objetivo 

A forma geométrica que desejamos construir é denominada como forma objetivo. Por 

suas utilidades na computação em DNA (Adleman et al. 2001), as formas mais estudadas 

são os quadrados, retângulos, linhas e árvores (Adleman et al. 2002). Uma forma obje- 

tivo é composta por elementos e possui tamanho definido. Ao especificarmos uma forma 

objetivo devemos escolher a forma geométrica, suas dimensões e a quantidade de elemen- 

tos que a compõem. Um exemplo de forma objetivo foi apresentado na etapa quatro da 

figura 2.1-b, cuja forma geométrica é um quadrado, composta por quatro elementos com 

as dimensões 2 x 2. Dizemos que o sistema de elementos terminal e único SL atinge a 

forma objetivo, se SL produz uma conJiguração C com forma geométrica idêntica à forma 

geométrica desejada. 

Construir uma forma completa 

Um sistema de elementos terminal e único SL é uma solução para o PCML, se SL 

atinge a forma desejada C, tal que C seja uma forma completa. C é uma forma completa, 

se cada elemento t E C possui uma ligação com todos os elementos adjacentes a ele. 

A figura 2.12-b ilustra uma forma completa, cuja semente S e o conjunto de tipos de 

elementos utilizados para construir esta forma são apresentados na figura 2.12-a. Observe 

que cada elemento da figura 2.12-b está ligado a todos os seus adjacentes. Por outro 

lado, a forma apresentada na figura 2.12-d não é completa, pois não há ligação entre os 

elementos identificados pelo número 3, como também não há ligação entre os elementos 

identificados pelo número 2. Devido à falta de ligações entre alguns dos elementos desta 

figura, a forma geométrica pode degenerar para a forma da figura 2.12-e, que não é um 

quadrado. A semente S e o conjunto de tipos de elementos utilizados para construir a 

forma da figura 2.12-d, são apresentados na figura 2.12-c. Todos os rótulos representados 

na figura 2.12 possuem força suficiente para vencer a disruptura termal, exceto o rótulo 

w. Este rótulo precisa criar duas ligações para vencer a disruptura termal. 



Figura 2.12: Forma completa para quadrados. 



2.3.2 Soluções 

Neste trabalho foram estudados quadrados N x N no modelo 20, pois são as formas 

mais estudadas, sua solução já foi determinada e servem como parâmetro de comparação 

entre outros estudos do problema (Rothemund e Winfree 2000). Analogamente, apre- 

sentamos soluções para o novo modelo 2 0 "  em quadrados N x N, proporcionando um 

ponto de comparação entre os dois modelos. Comparado aos modelos bidimensionais, o 

modelo tridimensional oferece um grau de Liberdade maior para criação de formas geo- 

métricas. No modelo 30,  escolhemos estudar inicialmente formas cúbicas N x N x N. 

Estudos demonstram que é possível encontrar soluções melhores, programando a varia- 

ção da temperatura e conseqüentemente diminuindo o tamanho do conjunto de tipos de 

ladrilhos (Kao e Schweller 2006). Porém, todas as soluções apresentadas neste trabalho 

possuem temperatura fixa, uma vez que o sistema de ladrilhos foi definido originalmente 

com apenas um valor de temperatura, como também não foi provada a otimalidade destas 

soluções. Vale destacar que, um sistema de elemento SL1 = (T, Si, LI, FAD1) é uma so- 

lução melhor que SL2 = (T, S2, L2, FAD2) para o PCML, se I LI 1 < I L2 1. Observem que 

todas as soluções apresentadas nesta seção foram obtidas dos experimentos deste trabalho 

(seção 4). 

Formas quadráticas no modelo 20 

As melhores soluções para formas quadráticas do modelo 20, foram apresentadas ori- 

ginalmente em (Rothemund e Winfree 2000), que também descobriu que em um sistema 

de ladrilhos (T,S,L,FA2=), o tamanho do conjunto de tipos de ladrilhos L não é menor 

que N2, se a temperatura T = 1. Entretanto, Rothemund e Winfree mostraram que se a 

T = 2, o tamanho do conjunto de tipos de ladrilhos é N + 4. 

Para faixas diferentes de N,  são adotadas soluções diferentes, ou seja, dependendo do 

tamanho do quadrado desejado existem várias sementes diferentes e vários conjuntos de 

tipos de ladrilhos diferentes, cujo número de ladrilhos varia de acordo com N.  Estas 

soluções foram divididas em três faixas de acordo com N e são apresentadas na tabela 

2.1, onde T = 2 e log; N é igual ao número de aplicações do operador log, à N ,  até que o 

resultado seja igual ou menor que 1. Nesta tabela, a coluna Faixa possível significa que a 



solução pode ser adotada para quadrados, cujo tamanho seja maior ou igual ao indicado. 

A coluna Faixa ótima indica o tamanho onde a solução é a melhor possível, e a coluna 

Tipos de ladrilhos necessários representa o tamanho de L acrescido da semente. Até o 

momento, nenhum estudo demonstrou soluções melhores com T = 3 para quadrados 

A figura 2.13 apresenta a solução para a faixa 3 < N < 23, onde a figura 2.13-a 

representa a semente S e o conjunto L e a figura 2.13-b ilustra as etapas da construção da 

forma objetivo que é mostrada na figura 2.13-c. Os rótulos a, b, c, d e x possuem força 

igual a 2, os demais rótulos força igual a 1 e a temperatura é igual a 2. A solução ilustrada 

na figura 2.14, para a faixa 23 < N < 22 + 223 - 1, inicia a partir da solução para a faixa 

3 < N 5 23. Os tipos de ladrilhos 7 a 25, do conjunto de tipos de ladrilhos da figura 

2.14-a, possibilitam a construção de um quadrado 25 x 25, mostrado na figura 2.15. A 

construção começa com a semente S e os tipos de ladrilhos O a 6, baseados nos tipos de 

ladrilhos da faixa 3 < N < 23, como na figura 2.13. Os rótulos a, b, c, d, e, f ,  g, h e x 

possuem força igual a 2, os demais rótulos força igual a 1 e a temperatura é 2. A faixa de 

solução 22 + 223 5 N não foi estudada, pois o espaço requerido para a representação dos 

quadrados produzidos inviabilizam a computação das simulações deste trabalho. 

Tabela 2.1: Faixa de aplicação das soluções no modelo 20. 
Faixa 

possível 

N > 3  
N > 5  

N 2 22 + 223 

Faixa 
ótima 

3 L N 5 2 3  
23 < N 5 22 + 2" - 1 

22+2" 5 N 

Tipos de 
ladrilhos 

necessários 
N + 4  

22 + [Iog2 N1 
22 log; N 
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Figura 2.13: Solução para um quadrado 5 x 5 no modelo 2 0 .  



Figura 2.14: Solução para um quadrado 25 x 25 no modelo 20.  



Figura 2.15: Forma objetivo para um quadrado 25 x 25 no modelo 20.  



Formas quadráticas no modelo W* 

O modelo 20"  possui soluções melhores, se comparado ao modelo 20, devido à dimi- 

nuição na variedade dos tipos de ladrilhos e o aumento na flexibilidade das uniões (seção 

2.2.2). Para observar a vantagem do modelo 20"  sobre o modelo 20, compare as figuras 

2.16 e 2.13. A figura 2.13 apresenta a solução para um quadrado 5 x 5, onde o número 

de tipos de ladrilhos utilizado é N + 4. A mesma solução no modelo 2D* é apresentada 

na figura 2.16 e utiliza N + 3 tipos de ladrilhos. Nesta figura, a semente S e os tipos de 

ladrilhos utilizados na montagem do quadrado da figura 2.16-c são apresentados na figura 

2.16-a. As etapas intermediárias são mostardas na figura 2.16-b. Os rótulos a+, a-, b+, 

b-, c+, c-, d+, d-, x+ e x- possuem força igual a 2, os demais rótulos força igual a 1 

e a temperatura é igual a 2. 

etapa um 

1v+I w+I X + I  

etapa dois 

1v+ 1 
etapa três 

Figura 2.16: Solução para um quadrado 5 x 5 no modelo 20" com N+3 tipos de ladrilhos. 
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Entretanto, esta solução pode ser aprimorada. Na figura 2.17 ilustramos a melhor so- 

lução encontrada pelos experimentos realizados por este trabalho, onde a semente S e o 

conjunto de tipos de ladrilhos utilizados para construção - da figura 2.17-c, são apresenta- 

dos na figura 2.17-a. Na figura 2.17-b os ladrilhos O a 3 foram rotacionados em sentido 

horário, para que fossem encaixados na aresta vertical do quadrado. Os rótulos a+, a-, 

b+, b-, c+, c-, d+ e d- possuem força dois, os demais rótulos possuem força igual a 1 

e a temperatura é igual a 2. Para este modelo não foram encontradas soluções por faixa 

de N, pois este trabalho limitou-se a estudar quadrados 5 x 5. 

qc+; 
etapa dois 

Figura 2.17: Solução para um quadrado 5 x 5 com N + 1 tipos de ladrilhos no modelo 
2D*. 



Formas cúbicas 

O modelo 3 0  é o modelo que possui o maior grau de liberdade apresentado até. o mo- 

mento. Isto indica a possível existência de soluções melhores que as encontradas para os 

modelos bidimensionais. A figura 2.18 comprova essa melhora, pois o tamanho do con- 

junto L é o mesmo dos modelos bidimensionais. Nesta figura, todos os rótulos possuem 

força igual a 2, exceto o rótulo y que possui força um. A figura 2.18-b mostra as etapas 

de montagem do cubo, para a temperatura igual a 2. Nesta solução a quantidade de tipos 

de ladrilhos é a mesma da melhor solução para o modelo 2 0 "  (figura 2.17). Esta caracte- 

rística é muito interessante, pois aumentamos em uma dimensão a forma geométrica, mas 

não aumentamos a quantidade necessária de tipos de ladrilhos. O modelo 3 0  mostra-se 

promissor, pois ele torna possível a produção de formas tridimensionais com N3 blocos 

e a mesma quantidade de tipos de ladrilhos dos modelos bidimensionais, que constroem 

forrnas com apenas N2 ladrilhos. Não estudamos se o aumento da temperatura produz 

soluções melhores no modelo 3 0  que as apresentadas neste trabalho. 



Figura 2.18: Solução para um cubo 5 x 5 x 5. 



2.4 O problema do conjunto mínimo de rótulos 

Neste trabalho estudamos o sistema de ladrilhos SL, buscando minimizar o seu conjunto 

de tipos de ladrilhos. Em (Rothemund e Winfree 2000) foi discutida a possibilidade de 

minimizar o tamanho do conjunto de rótulos R. Como a variedade de rótulos diferen- 

tes em sistemas reais é escassa (Cooper e Hausman 2003), seria interessante reduzir o 

número de rótulos diferentes utilizados em SL. As melhores soluções apresentadas em 

(Rothemund e Winfree 2000), requerem no mínimo N + 3 rótulos distintos. Este trabalho 

encontrou uma solução melhor, onde são necessários no mínimo N + 2 rótulos distintos. 

A figura 2.19 ilustra esta solução. A figura 2.19-a representa a semente S e o conjunto de 

tipos de ladrilhos. A figura 2.19-b ilustra a construção da forma objetivo da figura 2.19-c. 

A montagem é semelhante a da figura 2.13, porém esta solução possui um rótulo a menos. 

Os rótulos a, b, c, d e x possuem força igual a 2 e os demais rótulos possuem força igual 

a 1. 
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Figura 2.19: Solução para um quadrado 5 x 5 no modelo 2 0  com N + 2 rótulos distintos. 



Heurística para o PCML 

O PCML tem sido tradicionalmente solucionado através de análises e deduções mate- 

máticas (Adleman 2000; Adleman et al. 2001; Adleman et al. 2002; Cheng e Espanes 

2003). Porém, este tipo de solução pode ser aplicada apenas a formas simples e em 

duas dimensões. Formas genéricas em duas ou três dimensões dificultam a solução do 

problema, pois contribuem para o aumento da complexidade. É importante observar que 

muitos trabalhos estão direcionados ao estudo da complexidade da computação que ocorre 

durante a construção de formas geométricas em duas dimensões (Rothemund e Winfree 

2000; Soloveichik e Winfree 2004; Reif, Sahu e Yin 2005; Angelov, Khanna e Visontai 

2006). Para formas genéricas em duas ou três dimensões é necessário adotar soluções que 

empreguem heurísticas com o objetivo de diminuir o espaço de busca. Neste sentido, a 

Universidade de Nottingham realizou um estudo utilizando Algoritmos Genéticos clássi- 

cos (Mitchell1998) para a solução do problema em duas dimensões. Porém, a simulação 

do processo de Auto-montagem não está de acordo com a Auto-montagem Algorítmica 

proposta por Winfree (Winfree 1998) e adotada neste trabalho. A preocupação do traba- 

lho da Universidade de Nottingham era simular o processo, o mais próximo possível dos 

processos bioquímicas que ocorrem na Auto-montagem, colocando em segundo plano a 

construção de formas geométricas em duas dimensões. Dessa forma, esse ainda é um 

estudo com uma abordagem preliminar sobre o processo de Auto-montagem (Terrazas et 

al. 2005). Para facilitar o entendimento, a denominação elemento refere-se a um ladrilho 

nos modelos bidimensionais ou a um bloco no modelo tridimensional, assim como a de- 



nominação face refere-se ao lado de um ladrilho ou à face de um bloco, apenas na seção 

3.1. 

Inicialmente, tratamos o PCML como um problema de otimização combinatória com 

um único objetivo. Por ser um problema sem solução analítica, optamos por utilizar 

uma Meta-Heurística Evolucionária (Back, Hoffmeister e Schwefel 1991), como Algorit- 

mos Genéticos (AG). Porém, uma análise mais apurada e estudos anteriores (Krasnogor 

e Gustafson 2005; Krasnogor et al. 2005) revelaram alguns problemas quando o PCML 

é tratado como um problema de otimização combinatória comum. Optamos por tratar o 

PCML como um problema de otimização multi-objetivo (Taboada et al. March 2007), 

utilizando Meta-Heurísticas Evolucionárias Multi-Objetivo (Gaspar-Cunha, Gonsalves e 

Covas 2006), pois um candidato a solução deve cumprir alguns critérios (seção 2.3.1) que 

estão indiretamente relacionados à rninimização do conjunto de tipos de elementos. Cada 

critério é um objetivo a ser alcançado pelo candidato, além do objetivo principal defi- 

nido anteriormente. Dessa forma, utilizamos uma abordagem inovadora para solucionar 

o PCML. 

3.1 Descrição do algoritmo 

As Meta-Heurísticas Evolucionárias Multi-Objetivo (MEMO) oferecem uma grande 

variedade de algoritmos, porém não existe nenhum estudo ou teste comparando o desem- 

penho desses algoritmos (Coello 2000). Sendo assim, adotamos uma abordagem sim- 

plista. Inicialmente implementamos o MEMO mais simples possível: um Algoritmo Ge- 

nético, onde a função de avaliação dos indivíduos possui várias componentes. Ao longo 

dos experimentos, agregamos novas particularidades que aumentam a eficiência e tomam 

este algoritmo singular, se comparado com o número considerável de algoritmos propos- 

tos atualmente (Coello, Pulido e Montes 2005). A seguir descrevemos estas particulari- 

dades, assim como os parâmetros do MEMO, o qual denominamos Algoritmo Genético 

Multi-Objetivo Simples (AMS). 



3.1.1 O indivíduo 

A estratégia principal de qualquer AG é a recombinação e alteração dos indivíduos. 

Em (Holland 1975) foi introduzida a idéia de blocos de construção (BC), onde um AG 

eficiente é aquele capaz de identificar os conjuntos de características bem sucedidas nos 

indivíduos, ou seja, os blocos de construção das soluções. Logo devemos viabilizar a cri- 

ação e evolução dos blocos de construção nos indivíduos, através de seu cromossomo. No 

PCML, identificamos os blocos de construção como os subconjuntos de tipos de elemen- 

tos do cromossomo capazes de construir formas geométricas próximas a forma objetivo. 

O cromossomo 

No AMS, um elemento ou ale10 do cromossomo é um tipo de elemento do conjunto 

L em um sistema de elementos SL=(T,S,L,FAD), onde D E {2D,2D*, 3 0 ) .  O cro- 

mossomo não é o conjunto L, mas sim uma lista ordenada de tipos de elementos, pois 

são permitidas repetições de tipos de elementos no cromossomo. O tamanho do cromos- 

somo varia entre os valores tamanhoMfnirnoindivídzL, e ~ u ~ u ~ ~ o M ~ x z ~ o ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ,  P O ~ S  

o número m1'nimo de tipos e elementos necessários para atingir uma forma objetivo é des- 

conhecido. Logo não é possível estabelecer um tamanho ideal para o cromossomo. Os 

tamanhos mínimo e máximo do cromossomo foram pré-estabelecidos nos experimentos 

(seção 4.1). 

A semente 

Como a semente não pertence a L, cada indivíduo deveria criar sua própria semente, 

porém decidimos adotar uma semente global e desta forma simplificar o indivíduo e con- 

seqüentemente o AMS. Entretanto, a semente deve ter suas faces rotuladas e isto pode pri- 

vilegiar ou prejudicar indivíduos, dependendo de quais rótulos a semente possui e quais 

rótulos estão presentes nos elementos dos cromossomos. Este comportamento é indese- 

jável e foi resolvido com a criação do rótulo especial universal E R, para flexibilizar a 

rotulação da semente. Este rótulo constitui uma ligação com qualquer rótulo r i  E R, com 

força igual a F ( r l ) .  Assim, a semente é capaz de unir-se a outros elementos independente 

do rótulo, contanto que o rótulo possua força suficiente para vencer a disruptura temzal. 

Vale destacar que, a semente aceita rótulos diferentes do rótulo universal, mas isto não é 



aconselhável devido aos motivos descritos anteriormente. 

A tabela de rótulos 

Para calcular FAD,  são necessários os valores da função F(r )  (seção 2.2.1). Dessa 

forma, existe uma tabela global, denominada tabela de rótulos, que atribui um valor à 

força de atração de cada rótulo r  E R. Esta tabela é preenchida com valores da função 

F : R + N, tal que 

0, se ind(r) E {O, 1 ,2)  
F ( i n d ( ~ ) )  = { ( ( n d ( r )  - 2 )  + 1, ind(r) > 2, (3.1) 

onde ind(r)  : R + {O, 1,2,3,4,5, . . . , [tabela de rótulosl - 1) e as três primeiras linhas 

desta tabela são reservadas aos rótulos especiais v, O e universal. Esta função garante a 

variabilidade de rótulos na tabela, produzindo periodicamente rótulos com força entre 1 

e T. A tabela possui um tamanho pré-estabelecido nos experimentos (seção 4.1). Vale 

destacar que, por definição a temperatura é única para toda a população de indivíduos. 

Um exemplo de tabela de rótulos e da função i n d  correspondente são apresentado nas 

tabelas 3.1 e 3.2, respectivamente. 

Tabela 3.1: Exemplo de uma tabela de rótulos com tamanho igual a 8 e temperatura igual 

r I i nd ( r )  I Força 
n 1 0 1  O 

Tabela 3.2: Exemplo de função ind. mI 



Simulação 

Todo AG baseia-se na classificação dos indivíduos para promover a evolução dos mes- 

mos. A classificação de cada indivíduo é obtida comparando sua pontuação obtida em 

testes ou funções de avaliação. Sendo assim, se o indivíduo representa um conjunto de 

tipos de elementos, então devemos simular a adição de elementos, originada deste con- 

junto, para o cálculo de várias características. Através destas características, obteremos a 

pontuação do indivíduo e sua classificação. Desta forma, construímos um simulador com- 

putacional para processo de Auto-montagem obedecendo às regras do modelo de Winfree, 

visto que não havia simulador computacional definido na literatura. Este simulador tam- 

bém possui as opções de simular o processo de Auto-montagem obedecendo às regras dos 

modelos 2 0 "  e 30. 

A simulação da Auto-montagem de um indivíduo executa a adição dos tipos de ele- 

mentos que compõem o seu cromossomo, obedecendo às regras de um dos modelos apre- 

sentados na seção 2.2. Após a simulação, são estabelecidas algumas propriedades deste 

indivíduo como: terminação, número de elementos que compõem a forma geométrica 

montada e suas dimensões. Para simular um indivíduo são necessárias as seguintes infor- 

mações: a tabela de rótulos, a semente, o reticulado, a temperatura e o cromossomo deste 

indivíduo. Substituímos o reticulado infinito por um reticulado circular, onde a simula- 

ção acontece, devido às limitações de memória do computadores. Devido à característica 

circular, as extremidades da forma em construção podem colidir neste reticulado. Impedi- 

mos a colisão estabelecendo uma distância m1'nirna de uma unidade, entre as extremidades 

da forma, evitando a adição do elemento que viole este limite. A figura 3.1 ilustra como 

evitar a colisão, utilizando a distância mínima. Nesta figura, os elementos foram adiciona- 

dos ao longo da ordenada l, em um reticulado circular. Os elementos foram adicionados 

seguindo a ordem crescente de suas denominações, após a semente S. O elemento 4 está 

unido ao elemento 3. Não é permitida a adição de elementos na posição (4,1), pois viola 

a distância m'nima. 

O crescimento da forma não é limitado somente pelas dimensões do reticulado e pela 

distância mínima entre suas extremidades. Além disso, o tamanho da forma em constru- 



ção é limitado pelo número máximo de elementos (mázim~~~~,~,~,,) que são adicionados 

ao reticulado. As dimensões do reticulado circular e o número máximo de elementos adi- 

cionados foram pré-estabelecidas experimentalmente (seção 4.1). 

Figura 3.1: Distância mínima entre dois elementos das extremidades de uma forma no 
reticulado. 

A simulação executa os seguintes passos: 

1. Posicione a semente na origem do reticulado. 

2. Inicialize a lista de posições vazias lpv do reticulado, vizinhas a semente. 

3. Inicialize a lista de opções de montagem lom. 

4. Para cada rotação rot de cada tipo de elemento T do cromossomo faça: 

(a) Para cada elemento pos de lpv faça: 

i. Crie o elemento t  = (T ,POS ,  rot), onde t  lom. 

ii. Inclua o elemento t  em lom se FTg(t) > T. 

5. Escolha um elemento de lom, através de um sorteio ponderado por FTg(t), de 

cada t  E 1 om. 

6. Adicione o elemento sorteado ao reticulado. 

7. Atualize a lista lpv, obedecendo às regras: 

(a) Exclua a posição onde o elemento foi adicionado. 

(b) Inclua as posições vazias pos lpv, vizinhas ao elemento adicionado. 

(c) Exclua as posições que não obedecem à distância mínima entre as extremida- 

des da forma. 



8. Atualize a lista lom, eliminando aqueles elementos cuja posição não está vazia. 

9. Volte ao passo quatro, caso o reticulado tenha menos elementos que a quantidade 

m á ~ i m ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~  e a lista de elementos não esteja vazia. 

Como todo processo estocástico, a simulação não utiliza todas as possibilidades dis- 

poníveis e provavelmente alguns tipos de elementos do cromossomo não são utilizados. 

Desta forma, a simulação define outra propriedade importante do indivíduo: o sítio ativo. 

O sítio ativo contém todos os tipos de elementos localizados entre o primeiro e o último 

tipo de elementos utilizados na simulação. Sendo assim, o sítio ativo contém todos os 

tipos de elementos utilizados na simulação e possivelmente alguns tipos de elementos 

não utilizados na simulação. Os tipos de elementos localizados fora do sítio ativo não 

são necessariamente inúteis, mas são aqueles que não foram adicionados no reticulado 

durante a simulação e são os tipos de elementos com menor probabilidade de construis 

uma forma. O sítio ativo é a faixa com maior probabilidade de ocorrência dos BCs. Na 

figura 3.2 é representado o sítio ativo de um cromossomo, onde os tipos de elementos em 

cinza foram adicionados ao reticulado durante a simulação. Todos os tipos de elementos 

entre i e f ,  fazem parte do sítio ativo. O conjunto de tipos de elementos L é dado pelos 

tipos de elementos que estão representados em cinza na figura 3.2, retirando os tipos de 

elementos repetidos caso existam. 

I sítio ativo I 

Figura 3.2: Sítio ativo do cromossomo. 

Se a forma tenta crescer além dos limites do reticulado circular, talvez ela termine, 

porém isto é indeterminável. Então, ao final da simulação o cromossomo foi capaz de 

construir uma forma terminal se a lista de elementos a serem adicionados está vazia e 

nenhuma colisão foi evitada (passo oito da simulação). Note que, se uma colisão foi 

evitada, foi negado à forma crescer além do limites do reticulado. Como a simulação 



é um processo estocástico, existe a possibilidade da constsução da forma geométrica não 

terminar. Isto pode ocorrer por dois motivos: cromossomo não possui os tipos e elementos 

corretos para a construção da forma ou cromossomo possui os tipos e elementos corretos, 

mas eles não foram selecionados. Para aumentas as chances do cromossomo, a simulação 

é executada até a criação de uma forma terminal ou até atingir um número máximo de 

tentativas pré-estabelecidas experimentalmente. Caso não seja construída nenhuma forma 

terminal, o cromossomo é associado à menor forma construída dentro das tentativas. 

Alinhamento 

Após a simulação do indivíduo, avaliamos se o mesmo atingiu a forma objetivo através 

do processo de alinhamento. Este processo procura o melhor posicionamento da forma 

menor, dentro dos limites da forma maior, procurando maxirnizar o número de elementos 

sobrepostos. A forma maior é colocada em uma posição fixa e a forma menor é deslo- 

cada utilizando rotações e movimentos na horizontal e vertical. A figura 3.3 ilustra este 

processo, onde as duas formas mostradas na figura 3.3-a são alinhadas. Na figura 3.3- 

b o alinhamento é executado em duas dimensões, deslocando a fosma menor apenas na 

horizontal e na vertical. Por outro lado, a figura 3.4 mostra os movimentos de rotação 

utilizados no alinhamento das formas apresentadas na figura 3.3-a. Este mesmo processo 

é estendido em três dimensões, aumentando a liberdade com a qual a forma menor é 

movimentada, porém obedecendo os movimentos da figura 2.8-b. 



Figura 3.3: Alinhamento entre duas formas. 

Figura 3.4: 
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Substituição 

Para testar se o conjunto de tipos de elementos L  utilizados na simulação constrói sem- 

pre a mesma forma, devemos buscar todas as ordens de utilização dos elementos deste 

conjunto. Mas, esta busca demandaria O ( ]  ~ 1 ~ ' )  passos em formas quadráticas (Adleman 

et al. 2002), então adotamos um teste aproximado, denominado teste de substituição, 

que comprova a unicidade sem enumerar todas as possibilidades, porém este teste não 

comprova a não unicidade. Isto ocorre porque existe a possibilidade de ocorrerem substi- 

tuições, mas a construção terminar sempre na mesma forma geométrica, como exemplifi- 

cado na figura 2.10. Para a execução deste teste, cada elemento adicionado na simulação 

é armazenado em uma fila f ,  quando a simulação termina, esta fila possui a ordem de 

montagem da forma construída. 

O teste de substituição consiste nos seguintes passos: 

1. Inicie a construção da forma novamente, adicionando a semente. 

2. Atribua zero a ns. 

3. Para n = 1 até o número de elementos de f faça: 

(a) Tente adicionar o elemento t E L, onde t # f [n] e a representação textual de 

t não seja igual a de f [n]. 

(b) Se t foi adicionado incremente ns de uma unidade. 

(c) Retire t e adicione o elemento original f [n] 

4. Se ns for igual a O, L  constrói uma forma única. 

5. Se não, se ns for maior que zero, L não constrói uma forma única e ns é o número 

de substituições de L. 



3.1.2 Operadores genéticos 

Um MEMO eficiente possui operadores genéticos, apropriadamente desenvolvidos e 

adaptados ao formato do cromossomo criado. Estes operadores manipulam as informa- 

ções necessárias para evolução dos indivíduos ao longo das gerações. Dessa fosma foram 

desenvolvidos operadores não usuais, pois o AMS possui um cromossomo não usual. 

3.1.3 Recombinação 

Existem vários tipos de operadores de recombinação ("crossover"), porém como os 

cromossomos não possuem tamanho fixo, uma recombinação simples não é o suficiente. 

Procurando promover maior troca dos BCs, escolhemos aleatoriamente uma posição de 

alinhamento entre um par de cromossomos escolhidos para recombinação. Assim a troca 

de BCs acontece independente de sua posição dentro do cromossomo. Este procedimento 

é nomalmente adotado em AGs, quando os cromossomos possuem tamanho variável. A 

figura 3.5 mostra por que a recombinação simples não deve ser usada em cromossomos 

com tamanho variável. A figura 3.5-a apresenta uma recombinação simples. Note que 

o cromossomo maior (A) jamais troca seus últimos alelos com os últimos alelos do cro- 

mossomo menor (B), não importando a posição de corte a. Para evitar este problema 

é necessário alinhar o cromossomo B com o cromossomo A em uma posição sorteada, 

como mostrado na figura 3.5-b. 



1 posição sorteada 

B ' 

Figura 3.5: Possibilidades da recombinação em um cromossomo com sítio ativo 



Entretanto, este tipo de recombinação ainda possui uma fraqueza. O cromossomo pos- 

sui uma característica ignorada pela recombinação: o sítio ativo. Conseqüentemente este 

operador não promove obrigatoriamente a troca entre alelos que foram utilizados na si- 

mulação. Isto é observado na figura 3.5-b, onde os sítios ativos dos cromossomos A e 

B são representados pelos alelos hachurados; se qualquer ponto de corte a for escolhido 

fora destas áreas, a troca de BCs não ocorre. Para resolver este problema estabelecemos 

dois pontos de corte localizados obrigatoriamente dentro de cada sítio ativo dos cromos- 

somos. Na figuras 3.5-c ilustra a escolha dos pontos de corte a e B. Estes pontos são 

escolhidos dentro dos sítios ativos dos cromossomos A e B, respectivamente e a figura 

3.5-d apresenta o resultado da recombinação. 

A figura 3.6 exemplifica o processo de recombinação adotado. Os sítios ativos dos 

cromossomos A e B estão localizados entre os alelos ai e af ,  e, bi e bf. O ponto de 

alinhamento é escolhido aleatoriamente entre os alelos do maior cromossomo. Na figura 

3.6-b, a posição do ponto de alinhamento a j  é escolhida, onde j + m 5 n. Os pontos 

de corte a ,  onde i 5 a 5 f e B, onde i 5 ,O 5 f da figura 3.6-c são escolhidos 

aleatoriamente. Desta forma, este operador nunca criará um cromossomo maior que o 

maior cromossomo da população, assim como nunca criará um cromossomo menor que 

o menor cromossomo da população. Na figura 3.6-d são apresentados os dois filhos da 

recombinação. 

3.1.4 Mutação 

A recombinação promove a evolução da população gerando novos indivíduos, mas não 

gera alelos novos. A mutação foi desenvolvida para resolver este problema, aumentando 

a diversidade de alelos e a possibilidade de explorar todo o espaço de busca. O operador 

de mutação adotado escolhe aleatoriamente uma face de um tipo de elemento do cromos- 

somo e troca seu rótulo por um dos rótulos da tabela de rótulos, exceto pelos rótulos 7 e 

universal. O novo rótulo escolhido é obrigatoriamente diferente do rótulo antigo. 



b) 1 ponto de alinhamento 

c> 
J ponto de corte a 

I ponto de corte p 

Figura 3.6: Exemplo de uma recombinação em um cromossomo com sítio ativo. 



3.1.5 Classificação do indivíduo 

Em um AG, cada indivíduo possui uma classificação, de acordo com a avaliação do 

seu desempenho. Esta avaliação mede o quanto o indivíduo se aproximou do objetivo. 

O PCML não é tradicionalmente tratado como um problema multi-objetivo. Entretanto, 

através de nossa abordagem identificamos vários objetivos a serem atingidos durante a 

minimização do conjunto de tipos de elementos. Geralmente existem duas forma de tratar 

problemas multi-objetivo: combinar os objetivos em um único objetivo ou obter as solu- 

ções não dominadas no espaço de Pareto (Coe110 2000; Marler e Arora 2004). Combinar 

os objetivos é geralmente uma tarefa problemática, pois a natureza, grandeza e origem 

dos objetivos são incompatíveis, sendo impossível relacioná-los. Este é o caso do PCML. 

As funções de avaliação do indivíduo 

Inicialmente identificamos oito objetivos relacionados diretamente à minimização do 

conjunto de tipos de elementos. Ao eliminarmos os objetivos binários, como terminação 

e unicidade, e unirmos outros em um único objetivo, chegamos a três objetivos finais. 

Estes objetivos correspondem indiretamente às restrições do PCML, apresentadas na se- 

ção 2.3.1. A seguir apresentamos as funções de avaliação, que definem o desempenho do 

indivíduo em relação aos três objetivos. Estas funções foram normalizadas dentro de uma 

escala entre O (pior desempenho) e 1 (melhor desempenho). 

Fator de substituição - Esta função foi desenvolvida a partir do critério de unicidade 

(seção 2.3.1), pontuando melhor os indivíduos que mais se aproximam deste cri- 

tério, através do teste de substituição, que determina se o indivíduo construiu uma 

forma única. Este teste é capaz de contar o número de substituições ns possíveis 

na forma construída. Note que, indivíduos que não conseguiram adicionar nenhum 

outro elemento ao reticulado, com excessão da semente, possuiriam ns  = 0, pois 

o teste de substituição não substitui a semente. Nestes casos o teste de substitui- 

ção retoma ns = rots e dessa forma a função de avaliação fator de substituição, 

representada por F1 : N x N x N t R, atribui O a estes indivíduos, tal que 

ns  
F l ( n s , n f , n t f )  = 1 - 

rots . n f . (nt f + 1) ' 



mede quantitativamente a unicidade da forma, através do tamanho nf da forma 

construída em elementos e o número de tipos de elementos ntf utilizados na si- 

mulação do indivíduo, exceto a semente. A constante rots representa o número de 

elementos obtidos pelas rotações e assume o valor 1 no modelo 20, 4 no modelo 

2 0 "  e 24 no modelo 30. Para exemplificar o cálculo desta função, apresentamos a 

figura 3.7. Na figura 3.7-a apresenta a semente S e o conjunto de tipos de ladrilhos 

L utilizados na construção da forma representada na figura 3.7-b. Na figura 3.7-c 

foi feita a única substituição substituição possível, aplicando os passos apresenta- 

dos na seção 3.1.1, onde o ladrilho O foi substituído pelo ladrilho 1. Desta forma, 

Figura 3.7: Exemplo do teste de substituição. 

Fator de sobreposição - Se um indivíduo atingiu a forma objetivo, ele possui a 

mesma quantidade de elementos nas mesmas posições da forma objetivo e termi- 

nou nela. Assim como existe a possibilidade do indivíduo terminar com menos ele- 

mentos que a forma objetivo. Porém, se o indivíduo não termina, certamente possui 

mais elementos que a forma objetivo. Sendo assim, baseando-se nos critérios de 

terminação e atingir a forma objetivo (seção 2.3.1)' a função fator de sobreposição 

F2 : N x N x N + R pontua os indivíduos, tal que 

(no - nm) + (n f - nm) 2nm 
F2(nm, no, n f )  = 1 - - - 

no + n f  n o + n f '  
(3.3) 



onde n m  é o número máximo de elementos sobrepostos, obtido através do alinha- 

mento entre a forma objetivo e a forma construída na simulação pelo indivíduo, o 

tamanho no da forma objetivo em elementos além de nf especificado na função 

anterior, para medir a distância entre a forma construída e a forma objetivo. Como 

exemplo do cálculo desta função, observe o número máximo de sobreposições ob- 

tido na figura 2.9. Na figura 2.9-b obtemos o valor máximo de oito sobreposi- 

ções entre a forma objetivo em cinza e a forma construída em branco. Neste caso 
2 . 8  

n m  = 8, no = 20, nf = 8 e F2(8,20,8) = - 
8 +  20' 

0 Fator do conjunto de tipos de elementos - A função F 3  : N x N x N t R, é 

derivada diretamente do objetivo principal do PCML: minirnizar o conjunto de tipos 

de elementos, tal que 

F3(nf ,n t f )  = 1 - 
ntf + 1 

n f  

Um indivíduo é candidato a solução do PCML se obter Fl = 1 e F 2  = 1. Para exempli- 

ficar o cálculo desta função, o cromossomo da figura 3.2 supostamente construiu a forma 
4 + 1  

em branco da figura 2.9-a. Desta forma, n f = 8, ntf = 4 e F3(8,4) = 1 - -. 
8 

A restrição para construção de formas completas 2.3.1 não possui uma função de avali- 

ação correspondente. Isto deve-se a complexidade do teste que garante que esta restrição 

é atendida por candidatos a solução, pois todas as ordens de montagem possíveis devem 

terminar unicamente construindo formas completas. Entretanto, indivíduos que construi- 

ram formas completas são privilegiados pela simulação estocástica, pois quanto maior o 

número de ligações que um tipo de elemento deste indivíduo faz, maiores são as chances 

deste elemento ser adicionado ao reticulado durante a simulação. 

Dominância no espaço de Pareto e classificação 

A classificação do indivíduo depende da sua posição no espaço de Pareto em relação 

aos demais indivíduos. Um indivíduo il obtém classificação melhor que outro iz, se il 

domina ia. Esta relação de dominância entre il e iz é estabelecida se Fl, > Fli2, F2i1 > 

F2i,, F3il > F3i2, onde (Flil  ,F2il ,F3i1) e (Fli,,F2i2 ,F3i,) são as respectivas posições 



de il e i2 no espaço de Pareto (Kung, Luccio e Preparata 1975). Estas coordenadas são 

obtidas através dos valores das funções de avaliação de cada indivíduo. Caso não seja 

estabelecida esta relação, então os desempenhos de il e ia são incomparáveis. Em uma 

população, ao retirarmos todos os indivíduos não dominados, estaremos retirando também 

as soluções denominadas Pareto ótimas, representadas por aqueles indivíduos que não são 

dominados por nenhum outro indivíduo da população. As soluções Pareto ótimas formam 

a primeira camada de Pareto. Ao retirar todos os indivíduos desta camada, surge um novo 

conjunto de indivíduos não dominados, pertencentes à segunda camada de Pareto. As 

camadas se sucedem até a retirada de todos os indivíduos da população. Desta forma, a 

classificação da população é dada por cada camada (Coello 2000; Marler e Arora 2004). 

Segundo os critérios apresentados na seção 2.3.1, para que um indivíduo il seja consi- 

derado uma solução do PCML, il deve terminar unicamente construindo a forma objetivo. 

Para isso, Flil = 1 e F2il = 1, independente do valor de F3il. Desta forma, a relação 

de dominância adotada neste trabalho foi alterada da seguinte forma: um indivíduo ii do- 

mina outro indivíduo ia, se ii é estritamente melhor que i2 em uma das funções F1 ou F 2  

e pelo menos equivalente na outra função. Os valores da função F 3  só são comparados 

caso ocorra um empate entre os dois indivíduos (Flil  = Fli2 e F2il = F2i2). Equiva- 

lentemente, um indivíduo il domina outro indivíduo 22, se uma das seguintes expressões 

for atendida: 

Esta relação foi alterada para acelerar a evolução e não privilegiar os indivíduos com as 

seguintes características: 

Cromossomo pequeno - se F 3  > 0.9, este indivíduo não possui quantidade sufi- 

ciente de tipos de elementos para se tornar uma solução, porém dificilmente será 

dominado por qualquer outro indivíduo. Isto foi descoberto experimentalmente. 



o Se Flil = Fli2 = 1 e il possuir F2il > F2i,, o PCML considera il como melhor 

solução, por definição. 

o Se F2i1 = F2i2 = 1 e il possuir Fli, > Fli2, o PCML considera il como melhor 

solução, por definição. 

o Se Flil = Fli2 = F2i1 = F2i, = 1 e il possuir F3i1 > F3i2, o PCML considera 

il como melhor solução, por definição. 

A figura 3.8 ilustra a alteração da dominância usual, onde podemos observar três situ- 

ações, de acordo com as regras descritas nos itens acima. a e b são dois indivíduos da 

população. Nas figuras 3.8-a e 3.8-b, b domina a. Na figura 3.8-c b domina a, mesmo que 

F3, > F3b. 

/ ~ 3  

Figura 3.8: Dominância no espaço de Pareto para o PCML. 



Através da classificação por camada no espaço de Pareto, obtemos o desempenho de 

cada indivíduo. Se os indivíduos pertencem à mesma camada, possuem desempenho 

igual. Entretanto, se dois indivíduos pertencem a camadas diferentes, toma-se necessário 

adotas algum método que determine a diferença de desempenho entre as camadas. Ado- 

tamos a ponderação linear ilustrada na figura 3.9, onde o eixo das abscissas representa as 

camadas de Paseto, o eixo das ordenadas representa os pesos das camadas e as retas i e m 

representam duas gerações. A ponderação lineas de cada camada é dada pela altura até a 

reta i, onde o eixo do peso dá o valor do desempenho da camada e Pi é igual ao número 

de camadas na geração i,  tal que 

Li - 1 
peso(camada) = Li - --- (camada - 1). 

Pi - 1 

Figura 3.9: Ponderação das camadas de Pareto. 

Desta forma, o desempenho de cada camada é dado pela altura da ordenada até atingir a 

reta i. Mas, o valor do peso L não é fixo ao longo das gerações do AMS. L é iniciado com 

valores próximos de 1, pois nas primeiras gerações, os indivíduos geralmente têm valores 

das funções de avaliação muito próximos e conseqüentemente a divisão em camadas não 

significa diferença de desempenho. Entretanto, conforme o passas das gerações, espera- 

se que a evolução aumente as diferenças nos valores das funções de avaliação, então L 

aumenta linearmente a cada geração, acentuando a diferença de desempenho entre as 

camadas. Este aumento lineas foi definido experimentalmente (seção 4). Na figura 3.9, 

L, é o valor final atingido por L na última geração m e P, é a última camada da última 

geração m. O valor de L aumenta linearmente de Li a L,, da primeira geração a última 



geração. A soma dos desempenho das camadas 1 a uma camada qualquer P/ ,  sob a reta 

i, é dada por 

p1(1 - P / )  
= p l q +  (L-) ( ) . Pi - 1 

Quando P' = Pi sob a reta i, 

= 
Pi (Li + 1) 

P=l 
2 

3.1.6 Composição das gerações 

O cromossomo de cada indivíduo da primeira população é criado aleatoriamente, sor- 

teando os seguintes valores: 

O tamanho do cromossomo obedecendo a faixa pré-estabelecida. 

Um rótulo para cada face dos elementos do cromossomo. O rótulo deve pertencer à 

tabela de rótulos e não é permitida a escolha dos rótulos e universal neste sorteio. 

As gerações seguintes são compostas por: 

a Elitismo - taxaelit,% de indivíduos da camada Pareto ótima da geração anterior. 

a Diversidade - taxaaleatório% de indivíduos sorteados aleatoriamente da geração an- 

terior, exceto os selecionados pelo elitismo. 

a Complemento - (100 -taxaaleatorio -taxaelite)% de novos indivíduos (filhos), gera- 

dos pela aplicação dos operadores genéticos, escolhendo os pais da seguinte forma: 



- Escolha da camada P', através do sorteio aleatório de um 4 ,  entre os valores 

O e 
Pi (Li + 1) 

2 
, onde Pi é o número de camadas da geração anterior, Li é peso 

da primeira camada da geração anterior, e P' é o menor número inteiro que 

satisfaz a inequação 

- Sorteio aleatório dos indivíduos dentro da camada sorteada P' 

Vale destacar Que, para determinar P' sem calcular o somatório no sorteio aleatório de 
L . A  

~ ' ( 1  - P') 
4 ,  basta calcular a maior raiz da equação P'L~ + 
equivalentemente, (P1)'(l - Li) - ~ ' ( 1  - Li(2Pi 

Aplicação dos operadores genéticos 

A aplicação dos operadores genéticos adotada neste trabalho baseia-se na estratégia 

descrita em (Koza 1992). Nesta estratégia escolhe-se o operador de recombinação com 

probabilidade taxaTecombinação, caso faltem dois ou mais indivíduos p u a  completas a 

nova geração ou escolhe-se o operador de mutação. Se a recombinação for escolhida, 

sorteiam-se dois cromossomos (pais), cuja distância euclidiana no espaço de Pareto seja 

maior que o valor distância,ecombinaç,. Após a execução de um número de tentativas 

(tentativasTecombi,,,,) de atingir esta distância, sorteiam-se dois cromossomos quais- 

quer. Esta distância evita que dois cromossomos semelhantes sejam recombinados e con- 

seqüentemente aumenta a diversidade dos filhos. O valor taxaTecOmbinaç~ não é fixo, este 

valor cresce ao longo das gerações linearmente, pois no PCML precisamos aumentar a 

mutação nas primeiras gerações de fosma a intensificar a diversidade de indivíduos e au- 

mentar a exploração do espaço de busca. Porém, conforme a população evolui, a mutação 

pode fazer o processo divergir. Entretanto, como o valor taxaT,,ombin,,üo aumenta, as 

chances da mutação diminuem e este problema é evitado. O aumento linear da probabili- 

dade de recombinação foi definido experimentalmente (seção 4). 



3.1.7 O Algoritmo 

O pseudo-código do AMS, desenvolvido neste trabalho, é apresentado no algoritmo 1, 

onde o número' de gerações é o critério de parada do algoritmo e T é a temperatura. O 

tamanho da população e o número de gerações foram determinados experimentalmente. 

Algoritmo 1 Algoritmo Genético Multi-Objetivo. 
Inicialização: 

Tabelarótulos = PreencheTabel a(T ,  JTabel aTdtulos 1 )  
Populaçãoo = Randômico(l Populaçãol , t a m a n h ~ M í n i m ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ,  

tamanho~áximoindivíduu, ITabelaTótulos I )  
L = Linicial 
taxarecumbinação = recombinaçãoinicial 

Recursão : 
Para g = O até geraçãofinal 
Para i = O até (Populaçãol 

~ n d i v  í d u o ~ ~ u l a c a o  = Simula(T,  Indivíduog 5 ,  dimensõesreticulado, 
máximoelementos tentativassimulação) 

- Al inha(Indi~íduog~~,  FormaObjetivo) ~ n d i v í d u o ~ $ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~  - 

- Substitue(T, Indivíduogli) Indiv í d ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~  - 

Pareto, = CalculaFunçõesAvalia~ão(Indivíduo~~~) 
Fim do Para 

Pareto, = Classi f icação(Pareto,) 
Popula~ão,+~ = Elite(Pareto,, taxaelite) 
Popula~ão,+~ = Aleatório(Pareto,, taxaaleatóTio) 

Enquanto I Populaçã~,+~ 1 < I Populaçãol 
Se SorteioAleatório() > taxaTecombinaç~oou~ Populaçãol - I Popula~ão,+~ 1 = 1 

Popula~ão,+~ = Mutação(SorteioPonderado(L, Pareto,)) 
Se Não 
Para t = t e n t ~ t i ~ ~ ~ ~ , ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~  até O 

indivíduo, = SorteioPonderado(L, Pareto,) 
indivíduob = SorteioPonderado(L, Pareto,) 

Se DistânciaEuclidiana(indivíduoa, indivíduob) 2 d ~ ~ t â n ~ i ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~  ou t = O 
Popul = Recombinação(indivíduoa , indivíduob) 

Fim do Se 
Fim do Para 
Fim do Se 
Fim do Enquanto 

recombinação - r ecombinação . . . 
ta~arecombina~ão = taxaTecombinação + ( 

geração final 
znzczaz ) 

Lfinal - L .  . . 
L = L + (  """' 

geração f inal 

Fim do Para 



Descrição do algoritmo: 

o PreencheTabela(temperatura, quantidade de linhas) - utiliza a função 3.1 para pre- 

encher a tabela de rótulos. 

RandÔmico(quantidade de indivíduos, tamanho mínimo do cromossomo, tamanho 

máximo do cromossomo, quantidade de linhas da tabela de rótulos) - Preenche a 

população com indivíduos cujos cromossomos são gerados aleatóriamente, sorte- 

ando o tamanho do cromossomo e os rótulos dos lados dos tipos de ladrilhos do 

cromossomo. 

Simula(temperatura, indivíduo, dimensões do reticulado, máximo de elementos do 

reticulado, máximo de tentativas de simulação) - Executa a simulação descrita na 

seção 3.1.1. 

o Alinha(indivíduo, forma objetivo) - Alinha a forma construída pelo indivíduo com 

a fomza objetivo, segundo os passos apresentados na seção 3.1.1. 

Substitue(temperatura, indivíduo) - Executa o teste de substituição, de acordo com 

os passos apresentados na seção 3.1.1. 

o CalculaFunçõesAvaliação(indivíduo) - Calcula as funções de avaliação, apresenta- 

das na seção 3.1.5. 

o Elite(camadas de Pareto, percentual) - Preenche a nova geração com o percentual 

dos melhores indivíduos da geração anterior, segundo o posicionamento destes in- 

divíduos nas camadas de Pareto. 

o Aleatório(camadas de Pareto, percentual) - Preenche a nova geração com o per- 

centual de indivíduos escolhidos aleatóriamente da geração anterior, exceto aqueles 

indivíduos já selecionados pelo elitismo. 

o SorteioAleatório() - Retoma aleatoriamente uma fração entre O e 1. 

o SorteioPonderado(L, camadas de Pareto) - Escolhe um indivíduo da geração ante- 

rior, segundo o sorteio ponderado descrito na seção 3.1.5. 



o Mutação(indivíduo) - Aplica o operador de mutação, descrito na seção 3.1.2. 

DistânciaEuclidiana(ponto a, ponto b)  - Calcula a distância Euclidiana entre a e b. 

o Recombinação(indivíduo a, indivíduo b )  - Aplica o operador de recombinação aos 

indivíduo a e indivíduo b,  como descrito na seção 3.1.2. 

Espaço de busca 

O espaço de busca do AMS depende do tamanho do cromossomo e da variedade de 

tipos de ladrilhos que compõem o próprio cromossomo. A variedade de tipos de ladrilhos 

depende da quantidade de rótulos disponíveis na tabela de rótulos. No modelo 2 0 ,  se a 

tabela possui IR1 rótulos, o espaço de busca é ~cromossomo~ 1 RI4. 

Como modelo 2 0  * possui rotação, o cálculo do espaço de busca deve considerar estas 

rotações como repetições do mesmo tipo de ladrilho. Para efetuar este cálculo, é necessá- 

rio considerar todas as configurações de tipos de ladrilhos de acordo com a quantidade de 

rótulos distintos, o número de repetições destes rótulos e o posicionamento destes nas fa- 

ces, como mostrado pela figura 3.10. Na figura 3.10-a apresentamos os tipos de ladrilhos 

distintos com zero ou quatro rótulos diferentes. Observe que, no ladrilho O desta figura, 

não é possível produzir um tipo de ladrilho diferente mudando os rótulos de face. Porém, 

ao mudarmos os rótulos de face, no ladrilho 1 da figura 3.10-a, produziremos um tipo de 

ladrilho diferente, desde que esta mudança não represente uma rotação. Na figura 3.10-b, 

os tipos de ladrilhos possuem dois rótulos distintos em quantidades iguais e a figura 3.10- 

c em quantidades desiguais. A figura 3.10-d ilustra as possibilidades de tipos de ladrilhos 

com três rótulos distintos. A tabela 3.3 mostra o número de possibilidades diferentes de 

produzir tipos de ladrilhos, de acordo com a quantidades de rótulos distintos e seus po- 
n ! 

sicionamentos nas faces, como mostrado na figura 3.10. Nesta tabela A+ = 
(n - k) ! 

corresponde a um arranjo simples, A: = n%orresponde a um arranjo com repetição e 
n ! 

Cn,k = corresponde a uma combinação simples. 
k!(n - k)! 



C+ I b+ l 
Figura 3.10: Posicionamento e repetição dos rótulos no modelo 2 0 " .  

Tabela 3.3: Variabilidade dos tipos de ladrilhos no modelo 2D*. 
Figura Ladrilho Possibilidades 
3.10-a O IR1 

- 

- 

- 

- 

- 



Note que o espaço de busca é calculado somando todos os valores da coluna Possibili- 

dades da tabela 3.3 e multiplicando pelo tamanho do cromossomo e multiplicando ta,bém 

por 2, pois o modelo 2D* possui 2 valores distintos de polaridade. O espaço de busca é 

dado pela expressão 

Este modelo possui uma vantagem clara sobre o modelo 20,  pois seu espaço de busca é 

menor. 

No modelo 3 0  o cálculo do espaço de busca depende do grafo de vizinhança do bloco. 

A variabilidade de blocos está relacionada com os tipos de vizinhos diferentes, de acordo 

com os rótulos das faces. As faces do bloco na figura 3.11-a possuem o mesmo rótulo, 

desta forma não existe outra associação entre rótulos e faces diferente da apresentada, 

pois toda face e sua vizinha possuem o mesmo rótulo. No bloco da figura 3.11-b também 

não existe outra associação que produza um bloco diferente. Entretanto, o caso do bloco 

representado na figura 3.11-c é diferente. O reposicionamento dos rótulos deste bloco 

produz um arranjo simples de diferentes blocos, porém cada bloco possui 24 rotações 

ou repetições que estão incluídas neste arranjo simples. Desta forma, o número real de 

blocos distintos é dado pelo asranjo simples dividido por vinte e quatro. A figura 3.12 

apresenta dois blocos com as mesmas quantidades de rótulos distintos. Este blocos são 

diferentes devido à diferença das vizinhanqas. O primeiro bloco (figura 3.12-a) possui no 

máximo dois vizinhos com o mesmo rótulo, mas o segundo bloco (figura 3.12-b) possui 

três vizinhos com o mesmo rótulo. A tabela 3.4 relaciona o número de blocos distintos 

com as figuras 3.11 a 3.19. 

O espaço de busca no modelo 3 0  é dado pela expressão 



Figura 3.11 : Tipos de blocos onde a vizinhança é singular. 

Figura 3.12: Tipos de blocos com dois rótulos distintos em quantidades desiguais. 

Figura 3.13: Tipos de blocos com três rótulos distintos, onde três faces vizinhas possuem 
o mesmo rótulo. 

Figura 3.14: Tipos de blocos com três rótulos distintos em quantidades iguais. 

Figura 3.15: Tipos de blocos com três rótulos distintos, onde uma face possui vizinhas 
com a mesma quantidade de rótulos iguais. 

Figura 3.16: Tipos de blocos com quatro rótulos distintos, onde existem pelo menos duas 
faces vizinhas com o mesmo rótulo. 



Figura 3.17: Tipos de blocos com três rótulos distintos em quantidades iguais. 

Figura 3.18: Tipos de blocos com quatro rótulos distintos, onde no máximo duas faces 
possuem o mesmo rótulo. 

Figura 3.19: Tipos de blocos com cinco rótulos distintos. 



Tabela 3.4: Diferentes vizinhanças dos rótulos e as repetições dos tipos de blocos. 
Tipo 

A ~ ~ ~ , l  

A ~ ~ 1 , 2  

AlW 
rot.s3D 

A ~ ~ l , 2  

I (c~~~-l ,2)  

Figura 
3.11-a 
3.11-b 

3.11-C 

3.12-a, 3.12-b 

3.13-a, 3.13-b 

Possibilidades 

I R I  
IR1 (IR1 - I1 

lRl(lRl - 1). . . (IR1 - 5) 
3.4 

M R l  - i> 
1 RI ( 1  RI - 1) ( 1  RI - 2) 

n 



Resultados computacionais 

Os resultados obtidos pelos experimentos comprovam o bom desempenho do algo- 

ritmo AMS. As soluções para o modelo 2 0  descritas na seção 2.3.2 e apresentadas ori- 

ginalmente em (Rothemund e Winfree 2000), foram atingidas pelos experimentos com o 

AMS. As soluções para o problema do conjunto mínimo de rótulos e para os novos mode- 

los 20"  e 3 0  foram obtidas originalmente através dos experimentos deste trabalho. Note 

que, nenhum outro trabalho propôs soluções para o problema do conjunto mínimo de ró- 

tulos até o momento. O desempenho do AMS, com relação ao PCML, não foi comparado 

com nenhum outro algoritmo, pois trata-se de uma abordagem original deste problema. 

4.1 Experimentos 

O primeiro objetivo dos experimentos deste trabalho foi testar se o algoritmo AMS al- 

cançaria as soluções do PCML, apresentadas em (Rothemund e Winfree 2000) no modelo 

20,  pois são as melhores soluções encontradas até o momento, quando as formas objetivo 

são quadrados. Escolhemos formas objetivo quadráticas, pois são as formas mais estuda- 

das e as únicas com solução demonstrada em estudos (Adleman et al. 2002). O segundo 

objetivo dos experimentos foi encontrar a melhor configuração do AMS para uma das 

instâncias mais simples do PCML: formas objetivo quadráticas, onde N = 5. O terceiro 

objetivo dos experimentos foi aplicar as melhores configurações do AMS, encontradas 

anteriormente, na solução do PCML para a extensão do modelo 2 0  e desta forma encon- 

trar soluções viáveis (F1 = 1 e F 2  = 1) para o modelos 20"  na construção de quadrados. 



Assim, foi possível comparar as soluções dos dois modelos bidimensionais. Os últimos 

experimentos tinham como objetivo encontrar soluções viáveis para a extensão em três di- 

mensões de um quadrado: o cubo. Note que nenhuma solução apresentada para o PCNIL, 

quando as formas objetivo são quadrados, foi provada analiticamente como ótima. 

Como a semente é global no AMS, definimos a semente de cada experimento como 

um dos vértices da forma objetivo, pois as sementes de todas as melhores soluções apre- 

sentadas em estudos anteriores são vértices das formas objetivo. Pelo mesmo motivo 

escolhemos a temperatura igual a 2. As sementes dos experimentos possuíam rótulos uni- 

versais onde era necessário, para tornarem-se realmente vértices das formas geométricas 

em construção, com por exemplo, a semente da figura 2.19-c que possuía rótulos univer- 

sais nos lados 2 e 3. A figura 4.1 apresenta as sementes utilizadas nos experimentos deste 

trabalho, onde o rótulo u representa o rótulo universal. A figura 4.1-a ilustra a semente 

dos experimentos bidimensionais, exceto o experimento com quadrados 25 x 25, cuja 

semente é apresentada na figura 4.1-c. A figura 4.1-b apresenta a semente utilizada nos 

experimentos tridimensionais. Vale destacar que nos experimentos, quando a tabela de 

rótulos possui x rótulos distintos com a temperatura igual a T,  isto significa que a tabela 

de rótulos possui z T rótulos. A tabela 4.1 exemplifica uma tabela de rótulos, onde a 

temperatura é igual a 2 e possui 5 rótulos distintos. 

T I i n d ( r )  I Força 
6' ( 0 1  o 

I universal 1 2 1 indeterminada 



Figura 4.1 : Sementes universais dos experimentos. 



Escolhemos o tamanho da população, o número de gerações, o número de tentativas 

de simulação (tentat~vas,~,,~,~~~) e o número de tentativas de aplicar o operador de re- 

combinação ( t e n t a t ~ v a s ~ ~ , , ~ ~ , ~ ~ ~ ~ )  de acordo com a infra-estsutura disponível, ou seja, 

a quantidade de memória requerida para a simulação do indivíduo e a janela de tempo li- 

vre para execução do AMS. O número máximo de ladrilhos e as dimensões do reticulado 

devem proporcionar total liberdade de crescimento da fosma geométrica, porém na simu- 

lação real a quantidade de memória finita limita esta liberdade. Desta forma, adotamos a 

seguinte estratégia: 

e O número máximo de ladrilhos é igual ao número de ladrilhos da forma objetivo 

multiplicado por quatro. 

e Cada dimensão do reticulado é igual a três vezes a maior dimensão daforma obje- 

tivo. 

4.1.1 Experimentos no modelo bidimensional 

Inicialmente o modelo 2 0  foi escolhido para a determinação dos parâmetros do AMS, 

por ser o modelo mais simples e com soluções conhecidas (seção 2.3.2). Foram realizados 

19 experimentos para definição da melhor configuração do AMS no modelo 20,  de acordo 

com as seguintes características: 

e A forma objetivo escolhida foi um quadrado 5 x 5. 

e Temperatura igual a 2 (T). 

e População com 1000 indivíduos ( I  População(). 

e Máximo de 100 ladrilhos no reticulado (máximolad,ilho,). 

e 10% de elitismo (taxaelite). 

e 5% de diversidade (taxaelite). 

e 1000 gerações (ge~a@o~i,,l). 

e Reticulado com as dimensões 30 x 30 ( d i m e n ~ Ó e ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ) .  



O percentual de elitismo e diversidade basearam-se em valores iniciais, comumente utili- 

zados em MEMOs (Back, Hoffmeister e Schwefel1991). A faixa de variação do tamanho 

do cromossomo foi baseada na solução previamente conhecida (seção 2.3.2), que requer 

N + 4 tipos de ladrilhos. Assim o tamanho m'nimo do cromossomo é nove, mas como a 

semente não está contida no cromossomo, este número foi reduzido para oito. O tamanho 

máximo foi obtido através da pior solução, representada por um tipo de ladrilho diferente 

para cada posição da forma 5 x 5. Entretanto, como alguns ladrilhos não são utilizados 

na simulação (seção 3.1. I), o cromossomo diminui suas chances de construir uma forma 

geométrica, conforme diminui seu tamanho. Para evitar este problema, adotamos duas 

faixas de tamanho para aumentar a variedade de tipos de ladrilhos e proporcionar mais 

chances ao cromossomo. A quantidade de rótulos distintos também foi obtida da solução 

para a forma 5 x 5, e requer oito rótulos distintos. Para observar a influência da vari- 

abilidade da quantidade de rótulos, adotamos dois valores diferentes: 10 e 20. A faixa 

de variação de L e da probabilidade de recombinação foram definidas arbitrariamente 

e mantidas devido ao sucesso dos experimentos. A tabela 4.2 apresenta os resultados 

dos experimentos de determinação dos parâmetros do AMS, onde é possível constatar a 

influência do tamanho do cromossomo no sucesso do AMS. Nos experimentos cujos cro- 

mossomos variaram de 8 a 24 ladrilhos a solução não foi encontrada. Nesta tabela e nas 

demais tabelas, L e a probabilidade de recombinação variam linearmente do valor inicial 

ao valor final apresentados, a cada geração. 

Nos experimentos 17,18 e 19 procuramos descobrir o comportamento do AMS quando 

a probabilidade de recombinação não varia. O gráfico da figura 4.2 apresenta o valor 

das funções F1, F 2  e F 3  do melhor indivíduo a cada geração, segundo o maior valor 

da função F1, para o experimento 17. Caso ocorra um empate entre dois indivíduos, o 

melhor é aquele com maior valor da função F 2  e caso o empate permaneça, o melhor in- 

divíduo é escolhido pelo valor obtido na função F3. Devido à alta ocorrência de mutação 

os indivíduos não evoluiram, pois a probabilidade de recombinação foi fixada em 30%, e 

conseqüentemente a solução não foi encontrada. Sendo assim, as funções F1 e F 2  não 

atingiram o valor 1, neste gráfico. 



Tabela 4.2: Experimentos de determinação dos parâmetros do AMS, para a constsução de 
U 

16 
17 
18 
19 

0.01 
O 
O 
O 

25 a 50 
25 a 50 
25 a 50 
25 a 50 

142 15 
3 
3 
3 

20 
1 O 
1 O 
10 

30% a70% 
30% 
50% 
70% 



O 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 
gerações 

Figura 4.2: Funções de avaliação do melhor indivíduo em cada geração no experimento 
17. 



Para verificar a real influência do tamanho do cromossomo, selecionamos os experi- 

mentos com o tamanho do cromossomo variando entre 25 e 50, e realizamos novos expe- 

rimentos com as mesmas configurações. Para aumentar a confiabilidade dos resultados, 

executamos cinco repetições de cada um destes experimentos, totalizando 40 experimen- 

tos. A tabela 4.3 apresenta os resultados destes experimentos, onde a coluna Geração 

representa em quais gerações a solução foi encontrada, cada coluna rodada representa 

uma repetição do experimento e a coluna Média apresenta o valor médio das gerações 

em seis rodadas. Note que, incluímos o resultado do experimento de determinação dos 

parâmetros do AMS na coluna rodada 0. 

Os resultados apresentados na tabela 4.3 demonstram que a influência do tamanho do 

cromossomo não é determinante para que a solução seja encontrada, pois os experimentos 

7 e 8 não encontraram a solução novamente. Entretanto, podemos observar que os expe- 

rimentos cujo número de rótulos distintos é 20, obtiveram um desempenho menor que os 

demais. Vale destacar que, nesta nova série de experimentos, o experimento 3 encontrou 

a solução para o conjunto mínimo de rótulos, apresentada na figura 2.19. 

Tabela 4.3: Experimentos para construção de um quadrado 5 x 5 no modelo2D. 

A partir destes experimentos, observamos que o AMS não teve dificuldades para en- 

contrar a solução nos experimentos 3 e 4, quando a forna objetivo é um quadrado 5 x 5. 

O gráfico da figura 4.3 comprova esta facilidade, pois as funções de avaliação Fl e F 2  

iniciam com valores acima de 0.6 e ultrapassam 0.8 em menos de 200 gerações. Este 

gráfico descreve a evolução das funções de avaliação do indivíduo il, onde il é melhor 

indivíduo já visto na geração g se não existe outro indivíduo i2 de uma geração menor 





quatro configurações diferentes do AMS. Estas configurações baseiam-se nas configura- 

ções dos experimentos 3,4, 11 e 12, pois foram os experimentos mais bem sucedidos das 

execuções anteriores, porém com as seguintes diferenças: 

o A forma objetivo é um quadrado 15 x 15. 

o Máximo de 900 ladrilhos no reticulado (máximoladTilh,,). 

0 Reticulado com as dimensões 45 X 45 ( d ~ m e n ~ Õ e ~ , , t i ~ ~ l ~ d ~ ) .  

A tabela 4.4 apresenta os resultados destes 20 experimentos, onde a coluna Número de 

solugões encontradas mostra o número de experimentos que encontraram a solução para 

a mesma configuração. O gráfico da figura 4.4 comprova o aumento da dificuldade nes- 

tes experimentos, pois as funções de avaliação evoluem mais lentamente que no gráfico 

da figura 4.3, onde o melhor indivíduo já visto no experimento 22, foi escolhido com as 

mesmas regras do gráfico da figura 4.3, conforme descrito anteriormente. Neste gráfico 

observamos que os valores das funções não evoluem com a mesma velocidade do experi- 

mento 3, pois o espaço de busca é maior no experimento 22. Vale destacar que, as chances 

dos indivíduos atenderem ao critério de unicidade neste experimento são menores que as 

chances no experimento 3, pois tamanho da forma objetivo do experimento 22 é maior 

que no experimento 3 e isto aumenta as chances de ocorrerem substituições. Este fato é 

confirmado ao compararmos os gráficos das figuras 4.3 e 4.4, onde Fl (unicidade) atingiu 

o valor 1 depois de F2. Isto não aconteceu no experimento 3. 

Tabela 4.4: Experimentos 
-pizaGZ 

cromossomo 

ara construção de um quadrado 15 x 15 no modelo2D. 
Rótulos 
distintos 

20 
20 
20 
20 

Distância 
m'nima 

para 
recombin. 

O 
O 

0.01 
0.01 

Número 
de 

soluções 

2 
2 
5 
5 

L 

1 a30  
15 

1 a30  
15 

Probabilidade 
de 

recombinação 

30% a70% 
30% a70% 
30% a70% 
30% a70% 



O 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 
gerações 

Figura 4.4: Funções de avaliação do melhor indivíduo já visto ao longo das gerações no 
experimento 22. 



Com o objetivo de verificar a eficácia do AMS, escolhemos a forma objetivo corres- 

pondente à próxima faixa de solução para o modelo 20: um quadrado 25 x 25. Os experi- 

mentos não encontraram nenhuma solução para esta forma objetivo, porém ao adotarmos 

uma semente complexa (seção 2.2) similar a da etapa um da figura 2.14, o AMS obteve 

sucesso e encontrou a solução em dois dos quatro experimentos realizados. A utilização 

da semente complexa baseia-se no estudo apresentado em (Rothemund e Winfree 2000), 

onde a solução também origina-se de uma semente complexa. 

O resultado deste experimento é apresentado na tabela 4.5, onde a seguinte configura- 

ção foi adotada: 

o A forma objetivo é um quadrado 25 x 25. 

o Máximo de 2500 ladrilhos no reticulado (máximozadT~~ho,). 

e Reticulado com as dimensões 100 X 100 ( d i m e n ~ Õ e ~ ~ , t i ~ ~ z ~ d ~ ) .  

Comparando os gráficos das figuras 4.3, 4.4 e 4.5, podemos notar o aumento do espaço 

de busca, a diminuição na velocidade da evolução da população e conseqüentemente o 

aumento da dificuldade do PCML, conforme aumentam as dimensões da forma objetivo. 

Vale destacar que, em todos os experimentos, a função F3 sempre atinge valores maiores 

nas primeiras gerações que diminuem nas últimas gerações, pois conjuntos de tipos de la- 

drilhos menores não possuem a quantidade mínima necessária para tornarem-se soluções. 

Tabela 4.5: Experimentos para construção de um quadrado 25 x 25 no modelo2D. 
Experimento 

24 
25 
26 
27 

Tamanho do 
cromossomo 

100 a 150 
100 a 150 
100 a 150 
100 a 150 

Rótulos 
distintos 

20 
20 
20 
20 

L 

1 a30 
15 

1 a30 
15 

Solução 
encontrada 
na geração 

845 
773 

Probabilidade 
de 

recombinação 

30% a70% 
30% a70% 

30% 
30% 

Distância 
mínima 

para 
recombin. 

0.01 
0.01 
0.01 
0.01 



gerações 

Figura 4.5: Funções de avaliação do melhor indivíduo já visto ao longo das gerações no 
experimento 26. 



4.1.2 Experimentos no modelo bidimensional com rotação 

Após a comprovação da eficácia do AMS para o modelo 20, executamos cinco expe- 

rimentos no modelo 20*, onde a configuração é idêntica a do experimento 3, pois foi o 

experimento executado com melhor desempenho. Como o espaço de busca do modelo 

20"  é menor que o espaço de busca do modelo 20,  o AMS não teve problemas para en- 

contrar as soluções nos experimentos. Isto também é confirmado pelo gráfico da figura 

4.6, onde a evolução é quase instantânea, se comparada a evolução do gráfico da figura 

4.3 que corresponde a um experimento no modelo 20. A tabela 4.6 mostra que todos os 

experimentos encontraram a solução, onde a coluna Geração representa em qual geração 

a solução foi encontrada. As soluções das figuras 2.16 e 2.17 foram encontradas nestes 

experimentos. 

Tabela 4.6: Experimentos para construção de um quadrado 5 x 5 no modelo2D*. 
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Figura 4.6: Funções de avaliação do melhor indivíduo já visto ao longo das gerações no 
experimento 3 1. 



4.1.3 Experimentos no modelo tridimensional 

Para os experimentos no modelo 3 0  escolhemos um cubo 5 x 5 x 5 e executamos cinco 

repetições da configuração apresentada a seguir: 

e Temperatura igual a 2. 

e Máximo de 900 blocos no reticulado ( m á ~ i r n ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ) .  

e Reticulado com as dimensões 30 X 30 X 30 ( d i m e n s Õ e ~ , , t i ~ ~ ~ d ~ ) .  

e Tamanho do cromossomo entre 25 e 35. 

e Vinte rótulos distintos. 

e L variando de 1 a 30. 

e Probabilidade de recombinação variando de 30% a 70%. 

e Distância mínima para recombinação igual a 0.01. 

As soluções encontradas pelo AMS com as configurações descritas, são apresentadas 

na tabela 4.7, onde todos os experimentos encontraram a solução. Devido à este fato não 

aumentamos a temperatura para três, pois a temperatura dois foi suficiente para alcan- 

çar as soluções. Nestes experimentos, era esperado o pior desempenho do AMS, pois 

o espaço de busca no modelo 3 0  é O(N2)  vezes maior que os modelos bidimensionais. 

Entretanto, a possibilidade de rotação parece anular o aparente aumento de dificuldade 

do PCML. Isto é constatado comparando a velocidade de evolução do valor das funções 

de avaliação dos indivíduos no gráfico da figura 4.7 com todos gráficos das funções de 

avaliação apresentados anteriormente. 

Tabela 4.7: Experimentos para constsução de um cubo 5 x 5 x 5. 
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Figura 4.7: Funções de avaliação do melhor indivíduo já visto ao longo das gerações no 
experimento 35. 



Apesar da solução encontrada nestes experimentos e apresenta na seção 2.3.2 ser uma 

foi-ma completa, existem outras ordens de montagem utilizando os tipos de cubos desta 

solução que não terminam constsuindo formas completas. Desta forma, executamos mais 

um experimento com a mesma configuração descrita nesta seção, mas aumentando a tem- 

peratura para 3. Neste experimento foi encontrada uma solução que tesmina construindo 

formas completas independente da ordem de montagem. A figura 4.8 apresenta esta so- 

lução, onde o rótulo y possui força iqual a 2, o rótulo x possui força iqual a 1 e os demais 

rótulos posuem força iqual a 3. A semente e os tipos de ladrilhos utilizados no processo 

de construção da forma (figura 4.8-b) são ilustrados na figura 4.8-a. 



Figura 4.8: Solução para um cubo 5 x 5 x 5 com temperatura iqual a 3. 



4.2 Paralelização do algoritmo 

O AMS foi paralelizado através de um modelo mestre-escravo, onde o escravo exe- 

cutou os procedimentos Simula, Alinha e Substitue, apresentados no algoritmo 1, e o 

mestre executou todos os demais procedimentos. Apresentamos os tempos de execução, 

de acordo com os experimentos e CPUs disponíveis, na tabela 4.8. As CPUs são Intels 

Core 2 Dual 1.6GHz com 2GB de memória RAM e o Scientific Linux 4 smp é o sistema 

operacional. 

Tabela 4.8: Tempo de execução dos experimentos. 
A 

I I 

33 a 37 1 12 1 12 horas 

Experimentos 
1 a 19 

20 a 23 - ~~ - 

24 a 27 
28 a 32 

CPUs 
8 
10 
1 O 
12 

Tempo médio de execução 
4 horas 

7 horas e 40 minutos 
10 horas 

1 hora e 30 minutos 



Conclusão 

A construção de formas geométricas através do processo de Auto-montagem é vital 

para determinadas aplicações, como visto na seção 2.1. Nossos experimentos comprova- 

ram que a Heurística Evolucionária Multi-Objetivo AMS, implementada neste trabalho 

obteve sucesso em todos os modelos: o modelo 2 0  proposto por (Winfree 1998), a ex- 

tensão do modelo 20, denominada 2D*, e a extensão em três dimensões do modelo 2D*, 

denominada 3 0 ,  ambas proposta neste trabalho. Através destes experimentos e das solu- 

ções encontradas, podemos concluir que: 

o Tratar o problema do conjunto mínimo de ladrilhos como um problema multi- 

objetivo é uma estratégia de sucesso, pois encontra soluções melhores que estudos 

analíticos, como mostrado na seção 2.3.2. 

O aumento do tamanho do cromossomo aumenta as chances de sucesso do AMS, 

pois cromossomos maiores aumentam a variedade de tipos de ladrilhos e con- 

seqüentemente aumentam as chances do cromossomo montar a fomza objetivo. Isto 

apenas provoca um aumento Linear do espaço de busca, como visto na seção 3.2. 

O aumento do número de rótulos distintos piora o desempenho do AMS, pois o 

aumento do espaço de busca não é linear, como visto na seção 3.2. 

o O modelo 2D* é capaz de construir as mesmas formas geométricas que o modelo 

20,  mas possui espaço de busca menor. 



0 O modelo 3 0  constrói formas geométricas em três dimensões, mas com o mesmo 

número de tipos de ladrilhos dos modelos bidimensionais, ou seja aumentamos em 

uma dimensão sem aumentar o número de tipos de ladrilhos necessários. 

5.1 Contribuição 

Este trabalho estudou o problema do conjunto mínimo de ladrilhos e a construção de 

formas geométricas utilizando o processo de Auto-montagem, do ponto de vista compu- 

tacional. A seguir listamos nossas principais contribuições: 

o Este estudo propôs a primeira abordagem computacional para resolver o problema 

do conjunto mínimo de ladrilhos. Além disso, desenvolvemos um algoritmo origi- 

nal, baseado em Meta-Heusísticas Evolucionásias Multi-Objetivo para solucionar o 

problema. 

o O modelo 2D* foi criado com objetivo de facilitar a construção de formas geomé- 

tricas em duas dimensões. Este modelo requer N + 1 tipos de ladrilhos distintos 

para constsuis quadrados 5 x 5, contra N + 4 tipos de ladrilhos distintos no modelo 

2 0  proposto por Winfree (Rothemund e Winfree 2000), como visto na seção 2.3.2. 

o O modelo 3 0  foi proposto para viabilizar a construção de formas geométricas em 

três dimensões. Embora este modelo construa formas geométricas em três dimen- 

sões, requer apenas N + 1 tipos de blocos. Esta é a mesma quantidade de tipos de 

ladrilhos do modelo 2D*, que constrói somente formas geométricas bidimensionais. 

o Os critérios de terminação e unicidade apresentados por Adleman em (Adleman 

et al. 2002), definem que um Sistema de Ladrilhos SL é terminal e único, se S L  

termina sempre construindo uma determinada configuração C. Os critérios de ter- 

minação e unicidade, foram estendidos para se adequar à constmção de formas 

geométricas em duas e três dimensões, considerando o modelo 2D* e o modelo 

3 0 ,  pois para que um Sistema de Ladrilhos SL seja terminal e único, basta que S L  

construa sempre a mesma forma geométrica. 

o Para o problema do conjunto mínimo de rótulos, foi encontrada uma solução melhor 

que as já apresentadas (Rothemund e Winfree 2000). 



e Programas com o objetivo de simular a construção de formas geométricas utilizando 

as regras de Auto-montagem ainda não haviam sido desenvolvidos. Dessa forma 

criamos um simulador estocástico para realizar nossos experimentos. 

5.2 Trabalhos Futuros 

O AMS possui uma série de características únicas, porém não executamos testes com- 

provando a eficácia destas características em problemas clássicos que são usados geral- 

mente para medir desempenho de algoritmos, como o problema do caixeiro viajante. 

Como trabalhos futuros, destacamos a realização desses testes para comparação com ou- 

tras Heurísticas Evolucionárias Multi-Objetivo (Coello 2000) e para a verificação das 

seguintes características do AMS: 

e Se a variação da probabilidade de recombinação contribui para evolução da popu- 

lação. 

e Se a variação de L equilibra a classificação da população. 

e Se a distância mínima para recombinação promove a diversidade da população. 

Outra possibilidade é a implementação de um algoritmo que identifique os indivíduos 

semelhantes através de técnicas de agrupamento (Jain, Murty e Flynn 1999) no AMS, 

onde suas configurações serão regidas pelo número de grupos no espaço de Pareto, da 

seguinte forma: 

e O operador de recombinação é aplicado a dois cromossomos se estes pertencem a 

grupos diferentes. 

e O aumento da probabilidade de recombinação é proporcional ao aumento no nú- 

mero de grupos. 

e A classificação de um indivíduo depende de sua posição no espaço de Pareto e tam- 

bém do número de indivíduos pertencentes ao grupos ao qual o indivíduo pertence. 

e O aumento de L é proporcional ao aumento no número de grupos. 



e O aumento do percentual de elitismo é proporcional ao aumento no número de 

grupos. 

e O aumento do percentual de diversidade é inversamente proporcional ao aumento 

no número de grupos. 

Não executamos experimentos com formas geométricas genéricas em duas ou três di- 

mensões. Dessa forma, pretendemos realizar novos experimentos em larga escala, para 

comprovar a eficiência dos modelos 2D* e 330 na construção dessas formas, assim como 

na construção quadrados e cubos cujo lado é maior que 5. 

Outro ponto não estudado até momento é a relação entre problema do conjunto mínimo 

de rótulos e o problema do conjunto mínimo de ladrilhos, ou seja, até que ponto a rnini- 

mização do conjunto mínimo de rótulos influencia a minimização do conjunto mínimo de 

ladrilhos ou qual dos problemas é mais crítico para construção de formas geométricas. 

Sendo assim, gostaríamos de realizar experimentos com este objetivo. 
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