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Abstract. This article discusses about a proper Multiagent System architecture
for the evaluation of nanoparticle agglomeration effect. Reactive or deliberative
architectures of multiagent systems are employed in several simulations such as
traffic control, rescue teams and evacuation procedures. Likewise, Nanotechno-
logy, which projects, characterizes, produces and applies nano-scale structures,
also uses simulations to nanostructures behavior assessments. Another impor-
tant point, when investigating the universe on a very small scale, is the ability of
matter self-organization, which is very similar to what happens with biological
entities. In this case, the mechanisms respond to environmental stimuli without
conscious control. Therefore, setting an appropriate architecture for this simu-
lation is a key factor.

Resumo. Este artigo discute sobre a arquitetura de Sistema Multiagentes ade-
quada para avaliacdo do efeito de aglomeracdo de nanoparticulas. Arquite-
turas reativas ou deliberativas de sistemas multiagentes sdo empregadas em
diversas simulacdes, como por exemplo, controle de trdfego, equipes de salva-
mento, procedimentos de evacuagdo, entre outros. Da mesma forma, na Nano-
tecnologia, que projeta, caracteriza, produz e aplica estruturas em nano escala,
também se utiliza de simulacoes para avaliacoes de comportamento de nanoes-
truturas. Um ponto importante, ao investigar o universo em uma escala muito
pequena, é a capacidade de auto-organizacdo da matéria, muito semelhante
ao que acontece com entidades biologicas. Portanto, definir a arquitetura ade-
quada para essa simulacdo é um fator fundamental.

1. Introducao

Sistemas multiagentes (SMA) sdo empregados em investigacdes com diferentes
propdsitos, principalmente em simula¢des computacionais. Esses sistemas sdo compos-
tos de entidades de software autbnomas, denominadas agentes, que atuam e interagem
em um ambiente compartilhado, alterando o estado do ambiente [Wooldridge 2001] e
[Bordini et al. 2007]. A abordagem orientada a agentes permite um grau de abstracao
que ndo € usual em metodologias tradicionais de projeto e desenvolvimento de sistemas,
tornando explicitas certas funcionalidades. E esse nivel de abstracao apresenta vantagem a
medida em que as aplicacdes tornam-se maiores € mais complexas (como em simulagdes,
com maior nimero de varidveis, restricdes, operacoes, tratamentos de excecoes, entre
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outros), pois possibilita representar problemas e solucdes de forma mais natural possivel
[Mora et al. 1998], com caracteristica de projeto e desenvolvimento de sistema bottom-up
ou fop-down, ou seja, a partir do agente ou a partir da organizacao [Hiibner et al. 2004].

O que caracteriza um agente e a sociedade que ele estd inserido sao as interacoes
com o ambiente e 0s processos internos que possibilitam a realizacdo dessas interacoes
[Wooldridge 2001]. A especificacdo de quais € como sdo esses processos internos € cha-
mada de arquitetura. Diferentes arquiteturas tém sido propostas com o objetivo de carac-
terizar os agentes (e a sociedade em que estdo inseridos) com um nivel de inteligéncia
e de autonomia. Dessa forma, as arquiteturas podem ser classificadas, de acordo com o
mecanismo utilizado pelo agente para a selecao das acdes [Bordini et al. 2007].

Na modelagem e simulagdo molecular, na area da Dindmica Molecular, mode-
lar e simular referem-se a métodos para mimetizar o comportamento de moléculas ou
de sistemas moleculares. Esses processos seguem leis e principios da Fisica Classica e
da Fisica Quantica, levando em consideracdo campos de forca e dependéncia do tempo
[Vilela Neto 2014]. Ao lidar com estruturas na escala nanométrica, a principal carac-
teristica que distingue uma nanoparticula € sua drea superficial comparada com o seu
volume [Bushan 2007]. E outro ponto importante, foco desta investigacao, € a habilidade
de auto-organizacdo da matéria, quando em escala muito pequena, bastante similar com o
que ocorre com entidades bioldgicas, que respondem ao ambiente sem um controle cons-
ciente [Bushan 2007]. Por isso, a simulacdo é uma maneira de avaliar comportamento
desses elementos.

Sendo assim, surge o objetivo desta pesquisa, discutir qual a arquitetura de sis-
temas multiagentes adequada para este propdsito de simulacdo. Para tanto, o texto esta
dividido em se¢des. A Secdo 2 trata da Nanotecnologia e a modelagem molecular, bem
como o que se espera dessa técnica. A Secdo 3 discute sobre arquiteturas basicas de SMA.
Finalmente, algumas consideragdes sobre este estudo e as referéncias bibliograficas.

2. Modelagem e simulacao molecular

A Nanociéncia € o estudo de fendmenos e manipulacdes de materiais em escala atdmica,
molecular e macromolecular, em que as propriedades diferem significativamente dos em
escala maior. J4 a Nanotecnologia preocupa-se com o projeto, caracterizagdo, producio e
aplicacdo de estruturas em escala nano [Dowling et al. 2004].

Acredita-se que a Computagdo aplicada a Nanotecnologia (ou Nanotecnologia
Computacional) tem seu foco no projeto e construcao de ferramentas computacionais
para auxiliar a compreensao de fendmenos fisico e quimicos que ocorrem em escala na-
nométrica aplicadas a nanoeletronica, l6gica e computacdo, sensores € novos materiais
com caracteristicas especificas. Os sistemas e a simulacdo computacional sdo realizados
no tempo e no espago utilizando modelos analiticos e fundamentos fisicos, quimicos e de
ciéncia dos materiais [Vilela Neto 2014].

A modelagem molecular envolve métodos e técnicas computacionais para imi-
tar o comportamento de sistemas atdmicos e moleculares. Conforme [Vilela Neto 2014],
assume-se que modelar € o processo de extrair informagdes realmente relevantes de de-
terminado sistema, como aspectos estruturais (conjunto de atributos ou caracteristicas e

seus possiveis valores) e aspectos funcionais (operagdes ou métodos e suas restri¢des).
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Os métodos computacionais da modelagem molecular estdo associados a execugdo de
calculos de alta complexidade computacional. Esses métodos envolvem esfor¢o com-
putacional, com aloca¢do extrema de recursos de hardware e software, por exemplo, a
manipulacdo de muitas varidveis, a enorme variacdo de valores nessas varidveis, bem
como suas inimeras operagdes e restricoes [Vilela Neto 2014].

A modelagem, de uma forma geral, é a criacdo de um modelo que possa repre-
sentar um determinado dominio por meio de uma linguagem computacional (mais natural
possivel) que siga um ponto de vista. Portanto, um modelo deve ser a representacdao do
conhecimento aplicado a uma ferramenta que promova o estudo do comportamento de
sistemas complexos.

H4 ferramentas de simulacdo consolidas na drea de Dinamica Molecular, como
Gromacs (http://www.gromacs.org) e Siesta (http://departments.icmab.es/leem/siesta/),
em que é possivel modelar e acompanhar a simulacdo de milhares de estruturas como
moléculas, dtomos e elétrons; suas restricdes como tempo e campos de forga; suas
interacdes inter e intra moleculares; e os eventos relacionados a pressdo, temperatura,
entre outros. Entretanto, o efeito de aglomeracao, objetivo desta discussdo, € melhor vi-
sualizado em experimentos em laboratérios (experimentos in vitro). Em simulacgdes, hd o
desafio de monitorar, descrever ou, até mesmo, prever o comportamento de aglomeracao
em nanoparticulas.

Neste estudo, assume-se que aglomeracdo € quando as particulas estdo unidas
frouxamente em conjunto e que pode ser simplesmente quebrado por for¢cas mecanicas.
Ja a agregacdo é um padrdo definido de moléculas que podem estar em qualquer es-
tado fisico [Nichols et al. 2002]. A aglomera¢do é um processo de contato e adesdo em
que particulas dispersas permanecem juntas por interagdes fisicas fracas, sendo um pro-
cesso reversivel [McNaught and Wilkinson 1997]. Nanoparticulas aglomeram ou agre-
gam quando colocadas em ambiente ou em fluido biolégico. Mas a aglomeragdo frequen-
temente ocorre quando h4 elevada forga idnica, que protege a repulsdao devido as cargas
sobre as nanoparticulas. Acompanhar o efeito de aglomeragdo ¢ fundamental, por exem-
plo para avaliacdo de toxicidade das particulas em escala nano, uma vez que esse efeito
altera o tamanho, a drea de superficie e propriedades de sedimentacdo das nanoparticulas
[Schaffazick et al. 2003].

A caracterizacdo de nanoestruturas envolve determinar propriedades especificas,
tais como morfologia, tamanho de particula, potencial zeta, pH, taxa de associacdo de
cinética de libertacdo, determinagdo do conteudo, entre outros. O indice de polidispersao
fornece informacgdes sobre a homogeneidade do tamanho da distribuicdo e o nivel de
aglomeracdo das particulas. E, como ja mencionado, essas propriedades sdo verificadas
em experimentos reais em laboratério, sendo algumas possiveis em simulagdo computa-
cional [Schaffazick et al. 2003].

3. Arquiteturas de Sistemas Multiagentes

Os SMA formam uma area de investigacdo na Inteligéncia Artificial Distribuida (IAD),
tratando os aspectos referentes a computacgao distribuida em sistemas de inteligéncia arti-
ficial. A definicdo da arquitetura interna do agente estd associada com o tipo de tarefa que
o agente ird realizar e qual o seu papel na sociedade multiagente. Uma vez considerado
isto, o agente pode ser classificado como [Wooldridge 2001]: reativo, em que a esco-
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lha da acdo (resposta) estd diretamente situada na ocorréncia de um conjunto de eventos
(estimulos) que ele percebe no e do ambiente, captados por seus sensores ou por men-
sagens enviadas por outros agentes; cognitivo ou deliberativo, pois possui um processo
explicito para escolher a acdo a ser realizada. Essa acdo pode ser escolhida, também,
através de uma funcao de utilidade e realizada por meio de um plano e uma representagao
simbodlica do ambiente. Um agente cognitivo ¢ um agente racional que possui alguma
representacdo explicita de seu conhecimento e objetivos. Um agente pode ser mais cog-
nitivo do que outro, conforme o grau de racionalidade explicita de seu comportamento
[Hiibner et al. 2004] e [Wooldridge 2001].

Arquiteturas de agentes cognitivos, segundo [Oliveira 1996], podem ser classifi-
cadas em arquiteturas funcionais, em que o agente é composto por médulos que repre-
sentam cada uma das funcionalidades necessarias para sua operagdo. O agente possui co-
nhecimento, um conjunto de objetivos, capacidade de percep¢ao, comunicacdo, decisao
e raciocinio. Além dessa, ha as arquiteturas baseadas em estados mentais, que adotam
uma perspectiva de inspiracdo psicoldgica para definir a estrutura dos agentes, que sao
entidades cujo estado € constituido de componentes mentais tais como crengas, desejos,
capacidades, escolhas e compromissos. Pode ocorrer que uma arquitetura baseada em
estados mentais também contemple aspectos funcionais, e vice-versa, nao sendo exclu-
dentes, e podendo ser complementares [Bordini et al. 2007]. As abordagens utilizadas
para a modelagem de agentes sdo as mais diversas, e uma freqiientemente utilizada € a
abordagem que considera agentes como sendo sistemas intencionais. Sistemas intencio-
nais s@o aqueles a que sao atribuidas atitudes intencionais (estados mentais) [Méra 2000].

De acordo em [Zamberlan 2002], as defini¢cdes e propriedades que caracterizam
a no¢do de agente tém por objetivo ndo meramente dividir o mundo entre entidades que
sdo e que ndo sao agentes, mas servirem de ferramentas para analisar sistemas, bem como
especificar, projetar e implementar sistemas cujos elementos basicos sejam agentes.

4. Consideracoes Finais

Os ambientes de simulacdo de nanoestruturas podem ser considerados essencialmente
reativos, ou seja, ideais para arquiteturas reativas de agentes. Muitos pesquisadores ten-
deriam a indicagdo de utilizacdo de técnicas de Resolucdo Distribuida de Problemas, ao
invés de Sistemas Multiagentes. Mas, com o uso de SMA € possivel projetar sistemas
complexos de simulagdo, por exemplo, de maneira naturalmente distribuida e bottom-up.

O paradigma de SMA baseia-se em sistemas naturais, nos quais se percebe o sur-
gimento de um comportamento inteligente a partir da interacao de seus elementos, como
ocorre em um formigueiro (a colénia possui um comportamento inteligente, enquanto que
a formiga nao) e nos neurdnios (células simples, mas sua interacao e organiza¢iao emerge
um comportamento complexo e inteligente) [Hiibner et al. 2004]. A coletividade possui
caracteristicas que nao podem ser reduzidas aos seus elementos formadores. Neste ponto,
nao pretende-se afirmar que nanoparticulas possam vir a ter um comportamento inteli-
gente, mas sim complexo, uma vez que interagem, ha um esquema de organiza¢ido e um
ambiente bastante reativo. Uma caracteristica bastante significativa na teoria orientada a
agentes € a autonomia, também existente em estruturas em escala reduzida, como dtomos
e moléculas, apesar da forte interacao existente. Em relacio a organiza¢do de um sistema
multiagente reativo ou cognitivo, hd eventos, restri¢des e intera¢des, 0 mesmo que ocorre
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num ambiente na escala nano.

Das duas abordagens para desenvolvimento de SMA, a abordagem botom-up que
parte dos aspectos individuais do agente de maneira que surjam os aspectos coletivos é
bastante indicada. Isso porque, os agentes sdo projetados independente de algum pro-
blema especifico; a interacao inter-agentes nao € construida previamente, bastando proje-
tar um protocolo de comunicagao para situacdes genéricas € porque nao existe um controle
centralizado. Dessa forma, hd vantagens como a viabiliza¢do de sistemas adaptativos e
evolutivos, em que o SMA tem habilidade de adaptacdo de novas situagdes (inclusdao ou
exclusdo de agentes ou mudangas na organizacao); como ja mencionado, é naturalmente
adequado para a modelagem de sistemas complexos e distribuidos. Assim sendo, ade-
quado para simulacdes em ambientes nanoestruturados.

A é4rea de SMA encontra-se consolidada, com metodologias e ferramentas para
projecdo e implementacdo de sistemas multiagentes, tanto reativos quanto cognitivos. En-
tretanto, mesmo a arquitetura reativa sendo a que melhor se enquadre no contexto desta
discussdo, é possivel projetar e implementar a simulacdo de nanoparticulas a partir da
teoria intencional de agentes baseada em estados mentais. Uma justificativa de se utilizar
arquitetura cognitiva baseada em estados mentais, segundo [Méra 2000], € que essa arqui-
tetura baseia-se na abordagem intencional, pois possuem um forte apelo conceitual, como
abstragdo, pois sdo bastante naturais para os projetistas e analistas que utilizam a abor-
dagem orientada a agentes; fornecem descri¢des sucintas para sistemas complexos, além
de ajudar o projetista a entender e a explicar o comportamento desses sistemas; podem
ser usados pelos agentes para raciocinar sobre eles proprios e sobre outros agentes (reci-
procidade, segundo nomenclatura adotada [Dennett 1987]). Outra justificativa para essa
escolha, € que em benchmark realizados, € possivel observar ferramentas, no contexto
de SMA baseados em estados mentais, com bom desempenho. Por exemplo, no trabalho
realizado por [Cardoso et al. 2013], procurou-se avaliar dois modelos para programacao
concorrente com agentes € com atores, visto que os sistemas distribuidos t€ém crescido
com os recursos computacionais de processadores de multi niicleos. Sendo assim, um
contexto adequado para aplicacio de simulacdes de nanoestruturas.

Ressalta-se que esta pesquisa estd inserida em um trabalho mais amplo, de avaliar
os aspectos de aglomeragdo das nanoparticulas por meio de sistema multiagente. As-
sim sendo, sdo necessarias algumas etapas: compreender os processos de producio e
caracterizacao de nanoparticulas; identificar e testar metodologias de andlise estrutural e
funcional de nanoestruturas através de ferramentas de simulagdo; identificar a arquitetura
de sistema multiagente adequada para este contexto; projetar € implementar o ambiente
de simulacdo baseado na teoria Multiagente. Dessa forma, neste artigo buscou-se discu-
tir as areas de modelagem e simulacdo molecular e sistemas multiagentes. As proximas
acOes nesta pesquisa sdo: 1) definir a relacdo entre particulas e a relagdo das particulas
com ambiente, assumindo que cada particula serd um agente no sistema, detalhando as-
sim como se dard o uso de agentes no cendrio de simulacdo de nanoestruturas; e ii) testar
algumas métricas utilizadas em [Cardoso et al. 2013] para avaliar arquiteturas reativas e
arquiteturas cognitivas implementadas em Jason.
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