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Abstract

Quantum-dot cellular automata (QCA) tém sido
propostos como uma alternativa a tecnologia CMOS. A
principal diferenca do paradigma QCA é a obtencéo da
informacdo pelo armazenamento de cargas elétricas em
células, ao invés do fluxo de corrente. Células de QCA
podem ser obtidas de varias maneiras, sendo que a
implementacdo molecular tem sido investigada e promete
ser uma grande promessa de desenvolvimento da
nanoeletronica. Contudo, o uso de simuladores é de
fundamental importancia no desenvolvimento desse tipo
de tecnologia, j& que sua implementagéo fisica ainda é
dificil de ser obtida. Este trabalho descreve o projeto de
um simulador de QCA utilizando redes neurais de
Hopfield. O desenvolvimento dessa ferramenta mostra que
as técnicas de inteligéncia computacional podem trazer
um grande auxilio no desenvolvimento de novos projetos
de nanotecnologia.

1. Introducéo

Os avanc¢os no tamanho ¢ na velocidade dos dispositivos
de computador tém sido de grande importancia no
desenvolvimento de novas tecnologias. Porém, a
miniaturizagdo dos dispositivos baseados em transistores
esta atingindo seu limite fisico. A representagdo binaria da
informagao através do chaveamento de corrente talvez
tenha sido uma das mais brilhantes idéias da historia da
tecnologia, mas esse paradigma possui  sérios
inconvenientes quando o tamanho dos dispositivos ¢
reduzido. Quanto menor é um Switch, menor sua
capacidade em chavear a corrente. Outro problema é que a
corrente entre os Sswitches é reduzida, dificultando a

divisdo da mesma entre as linhas de interconexdo de um
dispositivo. Finalmente, o chaveamento de corrente
precisa que elétrons se movam de uma fonte de poténcia
passando por uma resisténcia, resultando em uma grande
dissipagdo de energia. Para se ter uma idéia, se o transistor
tradicional puder ser minimizado até o tamanho de uma
molécula, um chip com uma fenomenal densidade poderia
ser construido, mas este provavelmente se derreteria assim
que fosse ligado.

Assim, fica claro que se os dispositivos eletronicos
forem minimizados até o limite da escala molecular, um
novo paradigma deve ser criado. O paradigma do
Quantum-dot cellular automata (QCA)[1]-[4] mantém a
nogdo de representacdo binaria da informag@o, mas essa
informag@o ¢ obtida pela configuragdo das cargas em uma
célula e ndo pelo chaveamento de corrente.

Importantes estudos de confiabilidade e tolerdncia a
falhas tém sido feitos [5]-[8], porém muito mais necessita
ser desenvolvido. Outro desafio € repensar a arquitetura de
computadores baseada em células QCA, e ndo em
transistores. Alguns passos importantes ja foram dados na
evolugdo de novas estratégias [9]-[12] e aplicagdes [13]-
[15] mas, novamente, muito ainda deve ser feito. Nesse
aspecto o uso de um simulador pode acelerar bastante as
pesquisas nesta area.

A rede neural de Hopfield [25] foi escolhida para o
desenvolvimento do simulador por causa de sua
caracteristica de apresentar bons resultados nos problemas
de otimizagdo e minimizagdo de energia, o que ¢ de
fundamental importancia para a simulacdo de QCA.

A proxima segdo descreve em mais detalhes o Quantum-
dot cellular automata. A secdo 3 descreve a rede de
Hopfield e seu funcionamento. A sec¢des 4 e 5 descrevem
o simulador e os resultados obtidos, respectivamente. A
se¢do 6 conclui o trabalho.



2. Quantum-dot cellular automata (QCA)

No paradigma de QCA os dispositivos sdo compostos
por células, cada uma contendo um nimero de quantum
dots (pontos qiidnticos). Um ponto, neste caso, ¢ apenas
uma regido fixa onde a carga pode estar localizada. A
figura 1 ilustra uma célula QCA com quatro pontos, onde
existem dois elétrons (ou buracos) livres que podem se
mover e que tendem a minimizar sua interagdo
Coulombiana ocupando pontos em diagonais opostas [16]-
[18]. Logo, a célula possui dois estados de minima
energia, que sdo associados aos digitos binarios “0” e “1”.
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Figura 1: Célula com quatro dots

A interacdo Coulombiana entre as células permite a
transmissdo da informagdo. Os dispositivos QCA sdo
criados arranjando as células de forma apropriada. Por
exemplo, arranjando-se as células em uma linha, como na
figura 2(a), obtém-se um fio, que transmite a informagao
de uma extremidade a outra. Células posicionadas
diagonalmente umas as outras tendem a se alinharem de
forma assimétrica. Essa caracteristica ¢ empregada na
constru¢do de inversores, como mostrado na figura 2(b).
Uma distribui¢do de um sinal € mostrada na figura 2(c). O
dispositivo de logica natural € uma porta de trés entradas
conhecida como “majority gate”, mostrada na figura2(d).
Trés linhas de entradas convergem em uma saida, cujo
estado é determinado pelo estado da maioria nas entradas.
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Figura 2: Dispositivos fundamentais de QCA: (a)
fio; (b) inversor; (c) fan-out; (d) majority gate.

A partir desses, circuitos mais complexos podem ser
desenvolvidos, tais como somadores [3] e até mesmo
alguns microprocessadores simples [4].

Dispositivos QCA usando single-electron switching
foram demonstrados com pequenos pontos metalicos a
baixas temperaturas [19]-[22]. Nestes dispositivos, o papel
do ponto quantico ¢ feito por uma pequena ilha de metal
conectada a outras ilhas por barreiras de jungdes de
tunelamento. Estes experimentos mostraram que o
rearranjamento das cargas em uma célula pode
efetivamente mudar o estado das células vizinhas e
possibilitar tarefas computacionais. Dispositivos como
Majority Gates, fios, memorias e shift-registers foram
demonstrados.

Para grandes circuitos é necessaria a implementaggo de
“zonas de clock”. O clock fornece um mecanismo para
sincronizar o fluxo da informag¢do. Ele também
proporciona controle sobre a direcdo desse fluxo. Para que
esse controle seja feito, existem quatro sinais de clock,
cada um com um deslocamento de fase de 90 graus, como
mostrado na figura 3. Isto permite que a informagdo seja
transmitida através do circuito devido as sucessivas
polarizagdes e despolarizagdes das células pertencentes a
diferentes “zonas de clock”. Além dessas caracteristicas
descritas acima, o clock proporciona um ganho de
potencial nos dispositivos de QCA, como pode ser visto
em [23][24].
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Figura 3 — Os quatro sinais de clock
disponiveis. Cada sinal tem um deslocamento de
fase de 90 graus.

Outra caracteristica importante de QCA ¢ possibilidade
de cruzamento de fios em um plano. Desta forma,
circuitos totalmente planos podem ser construidos. Este
cruzamento de informagdes ¢ baseado no fato de que
quando colocamos células adjacentes, uma célula normal,
com os pontos nas diagonais, e uma célula rotacionada de
45°, estas possuem uma interagdo mutua muito pequena
entre si, como pode ser visto na figura 4.

Esta caracteristica permite que o0s cruzamentos
trasmitam as informagdes independentemente por dois



fios: um fio com células normais e outro com células
rotacionadas, como ilustrado na figura 5.
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Figura 4: interagcdo entre células normais e
rotacionadas.
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Figura 5: Cruzamento de informac¢6es no plano
3. Rede neural do tipo hopfield

Redes neurais artificiais sdo geralmente baseadas no
cérebro humano. Com algumas simplificagdes o trabalho
de um neurdnio artificial na rede pode ser comparado ao
de um neur6énio bioldgico e os pesos das conexdes entre 0s
neurdnios da rede as conexdes sinapticas dos cérebros
humanos.
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Figura 6 — Modelo de uma rede neural tipo
hopfield

Redes neurais do tipo hopfield [25][26] s@o altamente
interconectadas e sdo usadas com sucesso para resolver

problemas de otimiza¢do e minimiza¢do de energia. O
modelo da rede do tipo hopfield ¢ mostrado na figura 6. A
estrutura da rede e os pesos entre os neurdnios depende da
especificacdo de cada problema. Um neurénio da rede
simplesmente soma os sinais enviados pelos demais
neurdnios, multiplicados pelos pesos das conexdes, ¢ em
seguida envia um sinal de resposta para eles. A soma dos
sinais recebidos, com seus respectivos pesos, U, ¢ a
resposta do neurdnio, V(U), sdo chamados de potenciais
de entrada e saida, respectivamente. A funcdo de resposta,
V(U), ¢ dada por:

V(U)=1/2[1+ tanh(aU )] (1)
onde a ¢ o ganho da fungdo sigmoide. Para valores

suficientemente altos de o, V(U) tém um caracter binario,
como neste trabalho, isto é:
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Vamos considerar uma rede composta por m neuronios.
A fungdo de energia da rede pode ser definida como:

E=-1/2) 3TV, @)

i=1 j=l

onde Tij (i,j = 1, ..., m) € o peso da conexao sinaptica entre
0 j-ésimo e o i-ésimo neurdnios. Todos os valores de Tij
(=Tji) formam uma matriz simétrica de pesos de conexdes.
Tij pode ser positivo, quando ha um estimulo que excita,
negativo, quando ha um estimulo que inibe, ou zero,
quando n3o ha conexdo entre os neurénios j ¢ i. O
potencial de entrada Ui do i-ésimo neurdnio ¢ definido
pela relagdo:

U, =-0E/0V, (=1,....m) (3)

e da equagdo (2) chega-se a:
m
U =>TV, Gi=1,...,m) ()
j=1

As equagoes (1) — (4) determinam a evolucdo da rede
para um minimo local de energia, que ¢ um estado meta-
estavel da rede.

A rede neural descrita acima foi usada para o
desenvolvimento do simulador de QCA. As equagdes
apresentadas, acrescidas de uma ldégica de interagdo da
rede, sdo suficientes para se resolver os problemas do
simulador.



4. O simulador

Com o objetivo de desenvolver o simulador utilizando
uma rede neural do tipo hopfield deve-se fazer algumas
considera¢des: cada neurdnio representa uma célula do
circuito QCA e essas células podem assumir os valores 0 e
1 (por esta razdo o ganho da funcdo sigmoide ¢ alto). O
usuario deve fornecer ao simulador uma matriz que
informa a topologia do circuito, ou seja, a matriz deve
dizer onde existe e qual o tipo (normal ou rotacionada) das
células. Além dessa matriz, o usudrio deve informar,
através de outra matriz, a qual zona de clock cada célula
pertence. O usuario também informa a posigdo das células
de entrada no circuito e a polarizagdo das mesmas.

Nesta versdo do simulador foi definido que o raio de
vizinhanga de uma célula i atinge no maximo a célula apds
a célula ao lado de i, como mostrado na figura 7. Este raio
de vizinhanga ¢ o suficiente para o correto funcionamento
do simulador, ja que a magnitude da interacdo diminui
muito com o aumento da distancia entre as células. Com
essas informagdes foi calculado o grau de interago entre
todas as possiveis posi¢des vizinhas, levando-se em conta
o tipo de células e a polarizagdo. Com esses valores
calculados obtém-se a fungdo de energia E, que ndo ¢
apresentada aqui pois sua expressdo ¢ muito grande,
possuindo oitenta termos. A derivada dessa fungdo ¢ o
potencial de entrada de i, Ui, conforme indicado na segdo
3.
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Figura 7 — Raio de vizinhanca de uma célula.

O processo de simulag@o € descrito a seguir:

(1) todos os neurdnios sdo inicializados com o valor
igual a “-1” e a quantidade de zonas de clock que se deseja
polarizar ¢ definida;

(i1) inicializam-se as células de entrada com os valores
fornecidos pelo usuario;

(iii) despolarizam-se os neurdnios (células) que estejam
em uma zona de clock deslocada de 180 graus da zona de
clock atual,

(iv) cada neurdnio da zona de clock atual com valor
igual a “-1” & escolhido aleatoriamente e, usando a
equacdo 4, seu correspondente valor Ui ¢é calculado.
Consequentemente, seu valor Vi é obtido;

(v) ordenam-se todos os neurdnios (células), alterados
no passo anterior, por ordem crescente do médulo de Ui.

Este passo ¢ importante para evitar que, no passo a seguir,
um neurdénio com menor energia de interacdo influencie na
polarizagdo de um outro com energia superior; causando
erro no funcionamento do simulador;

(vi) cada neur6énio da zona de clock atual com valor
diferente de “-1” é escolhido, com base na ordenagao feita
no passo anterior e, usando a equagdo (4), seu
correspondente valor Ui ¢ calculado. Consequentemente,
seu valor Vi é obtido;

(vii) cada neurénio da zona de clock atual com valor
diferente de “-1” é escolhido aleatoriamente e, usando a
equacdo (4), seu correspondente valor Ui ¢ calculado.
Consequentemente, seu valor Vi é obtido;

(viii) caso os valores do neurdnios sejam 0s mesmos que
no inicio do passo (iv), continue. Caso contrario volte ao
passo (iv). A altera¢do dos valores dos neurdnios indica
que podem existir células de uma zona de clock que ainda
ndo foram polarizadas;

(ix) o simulador fornece o grafico mostrando a situagao
das células neste determinado momento. Caso a
quantidade de zonas de clock que se deseja polarizar seja
atingida o simulador encerra a execu¢ao;

(x) muda a zona de clock com um deslocamento de 90
graus, 1€ os novos valores de entrada e volta ao passo (ii).

A proxima secdo mostra os resultados de alguns
experimentos, como por exemplo um somador, executados
com este simulador.

5. Estudos de casos

Os estudos de casos que sdo mostrados nesta secdo
ilustram o funcionamento real do simulador. Os resultados
obtidos foram satisfatorios, alcancando o objetivo
desejado.

Os primeiros casos estudados mostram que o simulador
¢ capaz de resolver os circuitos basicos conhecidos da
literatura, descritos na se¢do 2.

Figura 8 — Resultado da simulacdo de um
inversor. A entrada € mostrada por uma seta e
cada célula corresponde a quatro quadrados do
grid.

O caso do inversor ¢ ilustrado na figura 8, para a entrada
igual a 0. Para ambas as entradas, “0” ou “1”, os
resultados foram os esperados. Este circuito foi testado
sem o uso de zonas de clock e a entrada esta indicada por
uma seta. A cor mais escura representa uma célula normal



polarizada com o valor 0 e a mais clara polarizada com
valor 1.

Uma consideragdo importante é que os circuitos
baseados em majority gates sdo as melhores opgdes de
implementagdo nesse paradigma de QCA. Isto ocorre
porque o majority gate e o inversor sdo os dois elementos
logicos fundamentais disponiveis no QCA. Outras portas
logicas sdo criadas com a combinagdo desses dois.

A operagdo de adigdo ¢ um exemplo de circuito
utilizando o majority gate e o inversor. Uma observagao
importante deve ser feita antes de mostrar o circuito. Para
que o circuito funcione corretamente, deve-se garantir que
todos os dados cheguem ao mesmo tempo ao majority
gate. Caso contrario a informagfo que chegar primeiro
sera propagada para o restante do circuito. Para garantir o
funcionamento correto deve-se usar zonas de clock. A
figura 9 mostra o esquema do somador simulado, onde
cada zona de clock ¢ representada por diferente tons de
cinza [27]. Além desse circuito, um somador serial
também foi simulado com sucesso. Este ultimo
simplesmente utiliza uma saida do circuito anterior como
uma das entradas, como pode ser visto na figura 10.
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Figura 9 — Esquema do full-adder simulado.
6. Concluséo

Este trabalho propds um simulador de Quantum-Dots
Cellular Automata (QCA) utilizando uma rede neural do
tipo hopfield. Os resultados dos testes foram satisfatorios.
A utilizacdo de simuladores para a pesquisa de circuitos
logicos utilizando o paradigma QCA ¢ muito importante,
visto que sua implementagdo real ndo ¢é facilmente obtida.
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Figura 10 — Esquema do full-adder serial
simulado.

Este simulador ¢ uma ferramenta de QCA que
possibilita ao usudrio testar varios tipos de circuitos de
forma fécil e correta.

Este trabalho mostra que a utilizagdo de inteligéncia
computacional para resolver problemas de nanotecnologia
¢ um complemento as técnicas ja utilizadas. Além das
Redes Neurais, os Algoritmos Genéticos e a Logica Fuzzy,
por exemplo, podem auxiliar muito na pesquisa e
desenvolvimento de novas tecnologias.

Para o futuro ha a expectativa da utilizagdo de outras
ferramentas de inteligéncia  computacional que
possibilitem ainda mais o desenvolvimento dessa
tecnologia. Ainda ha muitos aspectos a serem estudados
para o aprimoramento da arquitetura de QCA e este
simulador devera ajudar muito nestas novas descobertas.
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