Self-assembly (auto-agregacao)
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Interaccoes e ligacoes intermoleculares

AUTO-AGREGACAO
Self-assembly

QUIMICA SUPRAMOLECULAR

“Self-assembly” (auto-agregacao) molecular :
associacao expontanea de moléculas, em condicoes de
equilibrio, de modo a formar agregados estruturalmente
bem definidos, ligados por ligacdes nao-covalentes



Auto-organizacao

Os sistemas auto-organizados apresentam muitas vezes
propriedades emergentes.

O conceito de emergéncia surge associado a complexidade.

Ja Aristoteles, ha mais de 2000 anos, escrevia na Metafiisca, que "o todo
é algo de diferente e acima das suas partes, € nao apenas a soma de
todas elas.

Foi no entanto no século XIX que essa ideia surgiu entre os bidlogos para
explicar como alguns aspectos dos seres vivos sao estaveis e
reprodutiveis, enquanto que as leis microscopicas da quimica donde
descendem sao aleatérias e probabilisticas.

Os especialistas consideram que os fenbmenos emergentes sao
governados por regras de seleccao, que controlam o modo como os
agentes interactuam uns com 0s outros. Essas regras sao muitas vezes
expressas em modelos matematicos. E curioso como um pequeno
conjunto de regras simples pode gerar comportamentos de grande
complexidade.



EMERGENCIA
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: Componentes
Autoagregacéo de componentes sintéticos da matéria mole (e.g., naturais
polimeros, cristais liquidos, coldides e hibridos organicos/ e.g., Proteinas,
inorganicos) gera estruturas hierarquicas organizadas regulares ADN
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Jackson Pollock - Alchemy, 1947. Oil, aluminum, enamel paint, and string on
canvas, 45 1/8 x 87 1/8 inches. Peggy Guggenheim Collection.

As tintas de Jackson Pollock nao se auto-organizaram (por si), dando a
estrutura emergente que nds admiramos.

Foi preciso o input do génio de Jackson Pollock.



Self-assembly na matéria viva:
e.g., Proteinas
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Estrutura primaria: PR G P 7
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interacdes intermoleculares (pontes de
hidrogénio) entre os aminoacidos

Estrutura terciaria: Estrutura quaternaria: vérias unidades

conformacao espacial
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Estrutura gquaternana
da imunoglobulina 1961




Factores responsaveis pelo Interacoes intermoleculares

processo de self-assembly Forcas de van der Waals
Pontes de hidrogénio

Empilhamento n—n

Definicoes: momento dipolar, polarizabilidade

Campo a distancia r da carga g na origem das coordenadas E
G &

e
O campo eléctrico é o gradiente do potencial eléctrico: E = -V¢

[E]=V m!; [¢]=V

Forca entre 2 cargas: F =

momento dipolar
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uma carga positiva colocada
no campo eléctrico ird
mover-se de um potencial
mais alto para um potencial
mais baixo
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Interaccoes intermoleculares e dependéncia com a distancia

Tipo de interaccao

Dependéncia da energia poten
cial com a distancia

V/(kJ mol'') Comentarios

Dipolo-dipolo CK 0.3 Entre moléculas polares ndo estacionari
(Keesom) VK =""% as
r
2
u,u |
CK — 2 b lll 2
4me,) 3k,T
Dipolo-dipolo induzido C Entre moléculas polares e nao polares.
D
(Debye) VD =T & Nas polares, € um termo aditivo a intera
! ccdo de Keesom.
2
wa,
,D —
47°€”

0
Dipolo induzido- dipolo CL 2 Entre todos os tipos de moléculas
induzido (dispersao) VL 6
(London) ! —

epulsao
[1, A &
C, x-aa, 12 v Vo =B/rn Resultante
"L+ N

I1, 12 =energias de ionizacao

A energia potencial resultante das forcas de van i
der Waals é devida a duas componentes, uma :
atractiva e outra repulsiva. Por esse facto existe um 'ro "
minimo que corresponde a distancia de equilibrio. 0
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Ponte de hidrogénio contacto 20

k] mol-t umH

Entre N, O, F; a ligacao é partilhada por

O 20
H/ \H Ponte de hidrogénio F\ /F\ o
\/ H » H -20
O \\ -40
H / \H Ponte de
hidrogénio -60
Correlagdo entre os pontos de fusdo e de ebulicio de moléculas polares >
do tipo HX, (sendo X=F, Cl, Br, I) e o niimero atémico do elemento X. 100
-120
0
HX n® atdbmico de X  Ponto de fusdo, T;/°C  Ponto de ebulicdo, Tg,/°C
HF 9 -83.1 19.54
HCI 17 -114.8 -84.9
HBr 35 -88.5 -67
HI 53 -50.8 -35.38(?)

Correlagao entre os pontos de fusdo e de ebulicdo de moléculas do tipo H,X,
(sendo X=0, S, Se, Te) e o nimero atdmico do elemento X.

H,X n°® attnicode X Ponto de §@o, T Ponto debuicao,
+C Te”C

H,0 8 0.00 100.00

H,S 16 -85.5 -60.7

H,Se 34 -60.4 -41.5

HoTe 52 -49 -2

1 1
20 30 40 50

Numero atébmico de X em HX

60
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A ligacao de hidrogénio é muito mais fraca do que a ligacao covalente, mas mais forte do que
as interaccoes de van der Waals. A energia associada a ligacao de hidrogénio é cerca de 10

vezes maior do que a atraccao de van der Waals e cerca de 10 vezes menor do que a ligacao
covalente!

A explicacao da ligacao de hidrogénio baseia-se na natureza polar das ligacdes F—H,
O—H e N—H. Numa molécula como a de H,O, o par de electrées na ligacao O—H
esta deslocado na direccao do nucleo de oxigénio, afastando-se dos nucleos de H.
Isso da um caracter idnico parcial a ligacao O—H, tendo o H um certo caracter
positivo, e permitindo aos electroes de um outro atomo aproximarem-se bastante do
protao, embora ele ja esteja ligado.

5% H

- + 6'/

o LU FRISISIRSS o\
/. M
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COMPLEXIDADE

 Estruturas complexas (e.g., organismos vivos, tais como o cérebro e as células, materiais de
elevado grau de estruturagcdo, sistemas politicos, a sociedade) partilham o facto sua
complexidade inerente resultar da organizacao intrincada de um vasto numero de unidades
simples.

» Nestas estruturas, o comportamento complexo nao se deve apenas a estrutura atbmica dos
constituintes, mas ao arranjo ordenado de todos ou parte dos constituintes.

AUTO-ORGANIZACAO HIERARQUICA

* blocos de construgao primarios (“building blocks”, BBs) associam-se para formar estruturas
secundarias mais complexas que, por sua vez, sao integradas no nivel hierarquico seguinte.

* 0 esquema de organizagao continua até se atingir o nivel hierarquico mais elevado.

As estruturas hierarquicas podem exibir
propriedades unicas que nao se encontram

nos constituintes individuais.
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VISAO SUPRAMOLECULAR

Jea‘n-Marie Lehn

Prémio Nobel da Quimica em 1987 pioneiro da quimica supramolecular

"for their development and use of molecules with structure-specific interactions of high selectivity"

* introduziu na quimica o conceito de que o reconhecimento molecular pode conduzir a auto-organizacao
dos sistemas supramoleculares
« kit de construgcdo: moléculas organicas e inorganicas complementares que se reconhecem

espontaneamente através de interacg¢oes intermoleculares do tipo fechadura-chave

idnicas

covalentes
forcas directoras da _ e
auto-organizacao molecular nao-covalentes

de cordenacéao

ligagcoes de hidrogénio
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Quimica Molecular

propriedades redox,
l forma, HOMO-LUMO
. 4
- + polaridade
quiralidade

moléculas precursoras etc.
molécula covalente

Quimica Supramolecular

Caracteristicas especificas,
> fungoes ou propriedades

(e.g.reconhecimento,

catalise, transporte)

‘+

Hospede Hospedeiro Supramolécula
‘guest” "host" Grau de ordem
interaccoes entre sub-unidades
interaccoes intermoleculares Sitie
. . / ativo
e.g., substrato e.g., enzima e.g., Complexo enzima-substrato

Uma dada regiao de uma proteina liga-se a um
substrato, que se adapta ao sitio ativo da enzima,
como uma chave na fechadura.

7 Sitie
regulatérie



Hospedeiro-Héspede

Na quimica biologica:

Hospedeiros: sitios receptores das enzimas, genes, anticorpos.
Héspedes: substratos, inibidores, drogas, antigenes

Todos exibem propriedades supramoleculares: reconhecimento molecular, self-assembly,
complementaridade cinética e termodinamica.

Devidas a interac¢oes supramoleculres iao-dipolo, H---, empilhamento n-nt

Exemplos da quimica bioldgica:
1. catibes metalicos (e.g. Nat, K+) através de membranas (potenciais de
membrana) — e.g., transporte de sinais em neurdnios.
porfirinas e macrociclos— e.g. clorolfila (complexos de Mg ), hemoglobina
processo de fotossintese

transporte de oxigénio pela hemoglobina
neurotransmissores e hormonas (acetilcolina)

DNA

H---, m-nt , a razdo pela qual se forma a hélice dupla reside no facto (pensa-se)
gue a hélice dupla permite as partes hidrofobicas da molécula (as nucleobases)
evitar o solvente aquoso, optimizando as interac¢bes internucleobases
minimizando ao mesmo tempo 0 espaco vazio no interior.

ok W

7. self-assembly bioquimico 16



“Self-assembly” (auto-agregacao) molecular :
associacao expontanea de moléculas, em condicoes de
equilibrio, de modo a formar agregados estruturalmente
bem definidos, ligados por ligagcdes nao-covalentes

Estratégias de sintese de macromoléculas e agregados moleculares — nanoestruturas

i) Formacao sequencial de ligacoes covalentes
if) Polimerizacao covalente
ili) Sintese auto-organizadora — Uso de ligacoes fracas e nao direccionadas
i) idnicas
ii) ligacoes de H,
iii)interaccoes de van der Waals
iv) “self-assembly” molecular
i) formacao de moléculas de complexidade intermédia (formacéo sequencial de ligagdes
covalentes)
ii) formacao de agregados (ligacdes de H, interac¢cbes de van der Waals)
liijuso de copias multiplas de uma ou varias moléculas (replicacao)
Interaccoes de van der Waals: A interaccao hidrofobica combina interaccoes
i) Dipolo-dipolo de van der Waals com as consequéncias
ii)Dipolo-dipolo induzido (Debye) entalpicas e entrépicas da restricao da ligacao

lii)Dipolo induzido-dipolo induzido (London) de H da agua junto de uma interface nao-polar

17
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Exemplos biologicos
Self-assembly em solucao aquosa

Cooperatividade

Modificacao da conformacéao de particulas
individuais quando se ligam de modo a aumentar
a afinidade para as outras componentes

A) folding de proteinas

i) InteraccOes electrostaticas
envolvendo grupos
carrregados e dipolos

ii) LigagOes de H

iii) InteraccOes de grupos
carregados e nao carregados
com moléculas de agua
(efeito hidrofobico e
hidrofilico)

B) Self-assembly do virus
mosaico do tabaco

Particula com 300 nm x 18 nm
2130 unidades de proteina, cada
uma com 158 residuos amino-
acidos a volta de uma unica
sequéncia de RNA (com 6400
nucleotidos)

C) Formacao de hélices
duplas (e.g.,DNA)




Principios de self-assembly molecular em biologia:

i) Associacao de varias interaccoes fracas reversiveis de modo a dar uma
estrutura final que corresponde a um minimo termodinamico. As unidades
incorrectas sao rejeitadas no processo de associacao dinamica.

i) A self-assembly & um processo modular (unidades pré-formadas)

iii) SO estao normalmente envolvidos pequenos numeros de tipos de moléculas —
minimizando a quantidade de informacao requerida para uma determindada
estrutura: 20 aminoacidos, uns poucos nucleotidos, uma duzia de lipidos,

2 duzias de acucares + alguns intermediarios

iv) Cooperatividade
v) Complementaridade na forma molecular

vi) Quiralidade

Em resumo:

Self-assembly molecular requer apenas a informacao contida na forma,
propriedades de superficie e deformabilidade de um numero limitado de
precursores moleculares.

A associagao entre esses precursores envolve interac¢coes nao-covalentes
gue geram estruturas que correspondem a minimos termodinamicos.



TERMODINAMICA

O balancgo entre a
entalpia, AH e a entropia,
AS, na formacao das
estruturas € mais
importante do que na
formacao das ligacoes
covalentes.

Os valores de AH para as
interaccOes que dao coesao
a estruturas self-assembled

variam bastante mas estao

compreendidads entre 2 e

20 kcal/nm? de superficie.

AG= AH-TAS =0
AG= AG°+RTInQ=<0

Condicao de espontaneidade

& O— ©

AH ~ - 2 - 20 kecal/nm?2

TAS translation

O @& — O®

[€] soin

C
TASrans ~ RTIn [—]~°’°'" ~ 0.6 In -[-C]—SS"“ ~ -5.5 kcal/mol
[ pure 10

TAS conformation

A <[] 2

TAScont ~ RTIn-%— ~ -0.7 keal/mol




Y v v 7 o ' The energy landscape for a
: . folding protein.

AE is related to the glass

transition temperature, Tg

The folding landscape for GB1
is projected onto two
coordinates, the radius of
gyration, Rg, of the folding
globule, and the fraction of
native contacts, p, which
indicates how close the folding
protein is to the native.

L
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Native Structure The free energy change as

folding occurs is shown as a
contoured surface: (native)
state corresponds to the blue
region and the most
unfavorable unfolded state is

represented by the green
contours.
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Brooks, Charles L., lll et al. (1998) Proc. Natl. Acad. Sci. USA 95, 11037-11038



Table 1. Types of bonds and interactions applicable to molecular self-
assembly. Boldfaced entries in the column headed “Examples” are
important in (or taken from) biochemistry.

Bond type

Examples

Covalent bonds that can be
formed and broken
reversibly

Inorganic metal-ligand
bonds

Hydrogen bonds

Electrostatic interactions
involving charges

Electrostatic interactions
involving dipoles

Hydrophobic interactions

Aromatic mr-stacking and
charge transfer
Van der Waals interactions

Disulfides (RSSR, ribonuclease);
vanadate and borate esters

Metal salts; organometallic
complexes; zinc fingers (65)

Crystalline urea; melamine cyanurate;
nucleotide base pairs; amide
hydrogen bonds in proteins

Salt bridges in proteins; cadmium
arachidate bilayers

Crystalline IC;H,CN

Micelles; Langmuir-Blodgett
monolayers on water; lipid
bilayers, hydrophobic “cores” of
proteins, inclusion complexes with
cyclodextrins (66) ’

Nucleic acids; J-aggregates (67)

n-Alkane crystals; urea inclusion
complexes
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DNA

Adenine

Thymine

Guanine

Cytosine

Sugar
Phosphate
Backbone

Base pair

Nitrogeous
base

24



Name E LUMO (eV) E HOMO (eV) Dipole (debye)
Guanine 6.5307 -5.65 5.53
cytosine 6.247 -6.35 5.01
H\ -
- N—H 0o | n_ _u ® i J—

Guanine (G)

Calculo computacional

25



Exemplos de sistemas auto-organizados dinamicos
(sistemas complexos)

e Células

e Membranas das celulas
e Neuronios

e Cérebro

26



plasma cell
membrane

endoplasmic
reticulum

nucleus

mitochondria

ribosome
lysosome

Célula

Dimensées: 10 - 100 um

Numa célula viva ha
cerca de 10 000
proteinas que se movem
de modo organizado.

Cada célula sabe a sua
posicao no organismo,
pensa-se que,
comunicando com as
vizinhas.

A origem evolutiva da
célula esta relacioanda
com a origem da vida.

Nao se sabe quase
nada!
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As membranas das células vivas contém
macromoléculas (proteinas) que funcionam como oate

Drain Source
transistores. *‘— Organic channel
Nos transistores, a corrente de electroes através

do canal é controlada pela tensao da porta. |. | | [ Gate insulator
Nas membranas das células, uma tensao imposta
através da membrana, provoca a abertura dos

. .~ 7 —— Substrate
canais de ioes que atravessam a membrana.
H
a b O\\ I H
C—C—N
1.0+ ’ N
Voltage o HO | H
2 0.8 Exterior ?Hz
g CH,
é = )\ Membrane CH,
Q 0.4+ y I
O rTlH
v o Ga/te\oK+ Cell interior ,C.
0. — : . : open  closed H.N NH
-100  -50 0 50 o
Membrane voltage (mV) arginina

a) Compracéo da condutancia em funcao da tensao aplicada na porta num transitor e numa
membrana em que o controle de fluxo de iGes é feito pela tenséo através da membrana.

b) Os sensores de tensdo no canal de potassio sao paletas carregadas electricamente que se
movem no fluido inetrior da membrana. Ha 4 sensores ligados mecanicamente ao canal da
porta. Cada sensor tem 4 cargas positivas (arginina).

A elevada sensibilidade resulta do transporte de 16 cargas quase totalmente através da

28
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O neurodnio tem trés subdivisoes:

1. Corpo ou soma;
2. Ax0Onio;

3. Dendrites.

Presynaptic cell

Postsynaptic cells

(

hYd

Dendrites

Presynaptic
terminal

Presynaptic
terminal

Postsynaptic
. dendrite
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2. Axonio

e Conduz excitagdo de forma
constante (sem decair);

e Ramifica¢des do axonio:
terminacoes pré-sinapticas
(fungao secretora);

e Transmite o impulso para outros
neurdnios ou para Orgaos
efectores (musculos e glandulas);




3.

Dendrites

R N =
% Y‘i%\ “\1-‘ RS2V, & A
)R\ 2l S
PN o &2 ,-ﬁ%;_%,;gy,
0% QIS I =
Znve Vi et e IOV T 28
TN g,?gf’j{';‘ S
v W P e SRS PV
>4 & KA = y A Eﬁ-”—“;::.
V"‘ =t n"‘-vﬁﬁ'*-' Siia

Unidades receptoras do neurdnio (jungdes pos-sinapticas);

Ramos finos especializados em produzir potenciais sinapticos como
resposta a adequados eventos pré-sindpticos.

=
e
T
Q\J "
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B.1 Sinais eléctricos do sistema nervoso

Energia externa €
absorvida pelo
neuronio sensorial:
potencial gerador
sensorial (PGS);

PGS pode levar a uma
alteracdo de potencial:
potencial de ac¢ao
(impulso nervoso).

A

J——L._F

B

|

il
R
- ﬂ\ A
T

—daxon ‘

| v\y
H,“,*«/’/ﬁJﬁ\\‘ Eﬁectoriﬁg>ruf
~_ (il "_:’LY

Sensory

ending \/é

Sensory
axon

Post- §>L714§

synaptic )% Q;
cell P

Motor
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C.3

Propagacao

e Velocidade de conducao = 150m/s (540 km/h)
* Potencial de ac¢ao ocupa 2cm

* Propaga-se como resultado da corrente 16nica que flui a frente do impulso

Millivolts

60

30

—30

—60

-=———— Direction of propagation

Distance (cm)
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Stimulation Na“ channel
K" channel

Point B

Point B

O potencial de ac¢ao desloca-se ao longo do axonio, depolarizando as areas adjacentes, ou

seja, abrindo canais i0nicos de Na+.
34



O Cérebro Humano
~ 10" neurodnios

~ 104 ligacOes sinapticas por neurénio

~ 108 km de ligacoes

—m Nendrites

Cortex
Prefrontal
Ganglio
Basal ——_4&

ﬁbti:u
Hipotilamo
Hipocampo
Glandula Pituitaria
Tracto optico
FRONTAL: 1 S
FROMTAL:
TEMPORAL

Postsynaptic Neuron

Axon

Presynaptic S P A
- Neurons : -
_ Electrical /
Fiz Signal
Ehemi[:ﬂ'i/ Neurotransmitter
: {(chemical Signal)
Signal

Cortex
Cortex Motor 3omatosensorial

Sl
Vista Lateral

Cortex Limbico

Cuerpo
Calloso

Vista 5agital

¥ Coli

Cortex
Visual
Primario

Tilamo

- Superior

Lugar
Coruleo

Nicleo
Geniculado
Lateral
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As grandes questoes que se colocam a quimica:

* Qual é a base quimica da célula viva?
* Qual a base quimica do pensamento e da memoria?

« Como comecou a vida na terra, e como e onde podera
comecar noutros mundos?

« Como poderemos fazer o "design" de moléculas com
funcdes e dinamicas especificas?

« Como poderemos fabricar os materiais necessarios para o
futuro, nas areas da energia, da industria aeroespacial e da
medicina?

« Como poderemos explorar todas as possiveis combinagoes
de todos os elementos quimicos?

Nature, vol.442 (2006) 486 € 500



Aplicacoes

- N
Nanotechnologias
o = &= :
a'\ \ \l O/S\Ccl)
Y jf NBSC
-

Self-assembly occurs spontaneously as molecules with a
specially chosen “end group” attach themselves to a substrate.
Example: alkanethiol molecules on gold

37
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Teoria da complexidade

Rene Thom (morfogenese)

Andrei KolmogorovAndrei
Kolmogorov

Edward Lorenz
Alan Turing

ENIAC and Complex Systems Tools
Balthazar Van der Pol

Fractals
Benoit Mandelbrot

Georg Cantor
Bifurcation

George Birkhoff
Catastrophe Theory

Infinite Sets
Cellular Automata

Jules Henri Poincare
Chaos

Kurt Godel
Chaotic Attractor

Michele Henon
Claude Shannon

Nonlinearity
Communication Theory

Qualitative Dynamics
Complexity

http://www.exploratorium.edu/complexity/CompLexicon.html
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Fractais. Julia set

fc(:) - :2 +C

Filled Julia set for fc, c= ¢ -2 where
¢ is the golden ratio

Julia set for fc,
c=0.285+0.01i
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Jackson Pollock - Alchemy, 1947. Qil, aluminum, enamel paint, and string
on canvas, 45 1/8 x 87 1/8 inches. Peggy Guggenheim Collection.
76.2553.150. Jackson Pollock © 2007 The Pollock-Krasner Foundation/
Artists Rights Society (ARS), New York.




Ha duas razdes para suspeitar que as pinturas de Pollock podem ter geometria
fractal.

Ao mover-se a volta da tela, estendida no chao, o artista deixa a tinta voar de
todos os angulos, usando todo o seu corpo.

Sabe-se que os movimentos do corpo humano tém propriedades fractais,
quando as pessoas retomam o equilibrio, e os filmes de Pollock parecem
mostrar que ele pintava num estado de desequilibrio controlado.

Em segundo lugar, o derramar e o pingar da tinta, podem ser processos
caoticos.

Richard Taylor, Univ. of Oregon
Analisou 14 Pollocks, 37 imitacOes e 46 de origem desconhecida

Pollock-Krasner Foundation NATURE, Vol 439, 9 February 2006

As tintas de Jackson Pollock nao se auto-organizaram (por si), dando a
estrutura emergente que ndés admiramos.

Foi preciso o input do génio de Jackson Pollock.
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More Is Different

Broken symmetry and the nature of
the hierarchical structure of science.

P. W. Anderson
SCIENCE
4 August 1972, Volume 177

The reductionist hypothesis may still
be a topic for controversy among phi-
losophers, but among the great majority
of active scientists I think it is accepted
without question. The workings of our
minds and bodies, and of all the ani-
mate or inanimate matter of which we
have any detailed knowledge, are as-
sumed to be controlled by the same set
of fundamental laws, which except
under certain extreme conditions we
feel we know pretty well.

b

LAPLACE (1820)

The constructionist hypothesis breaks
down when confronted with the twin
difficulties of scale and complexity. The
behavior of large and complex aggre-
gates of elementary particles, it turns
out, is not to be understood in terms
of a simple extrapolation of the prop-
erties of a few particles. Instead, at
each level of complexity entirely new
properties appear, and the understand-
ing of the new behaviors requires re-
search which I think is as fundamental
in its nature as any other.

FITZGERALD:
from us.

HEMINGWAY: Yes, they have more
money.

The rich are different
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Teoria da emerganica

Sel'?~0famia‘;;°n of Maller
o Y

USA

Robert Laughlin

1998 Nobel Prize in
physics for his explanation
of the fractional quantum
Hall effect.

R. Laughlin

Todos sabemos que as sociedades humanas se organizam.
Mas também ¢é verdade que a natureza se organiza, e que 0s principios
pelos quais o faz € o principal tema da ciéncia moderna 43
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Gostamos de pensar na MQ como a “teoria de tudo” porque, se se pudessem
resolver as equacdes, poderiamos descrever todas as coisas (Reducionismo).

E claro que o reducionismo ndo funciona: ha fenémenos emergentes nio
redutiveis.

Nao chegamos ao fim da ciéncia, mas sim ao fim do pensamento

reducionista.

Robert M. Laughlin
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Changing the societal “fabric” towards a new structure
(upper figure by R.E. Horn)

Converging Technologies

for Improving Human Performance
NANOTECHNOLOGY, BIOTECHNOLOGY, INFORMATION
TECHNOLOGY AND COGNITIVE SCIENCE
NSF/DOC-sponsored report

http://www.wtec.org/ConvergingTechnologies/
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RESUMO

Os fenbmenos emergentes sao governados por regras de seleccao, que
controlam o0 modo como os agentes interactuam uns com 0s outros. Essas
regras sao muitas vezes expressas em modelos matematicos.

Um pequeno conjunto de regras simples pode gerar comportamentos
de grande complexidade.

Na bio(quimica-fisica): Self-assembly e auto-organizagao

Interaccoes intermoleculares
e Interaccoes de van der Waals

e Ligacdes de hidrogénio
e Interaccoes n—n

AG= AH-TAS =0

Condicao de espontaneidade
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